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Résumé

L'évaluation du risque lié aux contaminants est généralement basée sur des données collectées au
cours d’essais monospécifiques (a une seule espece). Par conséquent, les interactions entre especes,
bien qu’elles structurent les écosystemes, ne sont pas prises en compte. Pour explorer les effets des
contaminants sur la dynamique des espéces en interaction, cette these vise a modéliser le fonction-
nement d’un microcosme de laboratoire de deux litres incluant trois espéces, la daphnie Daphnia
magna, la lentille d’eau Lemna minor et la microalgue Pseudokirchneriella subcapitata, exposées a une
contamination par le cadmium. La dynamique des trois espéces ainsi que leurs interactions et les
effets du cadmium ont été décrits par un modele mécaniste basé sur des équations différentielles
ordinaires couplées. Les principaux processus intervenant dans ce microcosme de trois espéces ont
donc été formalisés, notamment la croissance et la survie des daphnies, la croissance et la sédimen-
tation des algues, la croissance des lentilles, le broutage des algues par les daphnies, la compétition
interspécifique entre algues et lentilles et les effets du cadmium sur ces différents processus. Les
parametres du modele ont été estimés par inférence bayésienne, en utilisant simultanément toutes
les données issues de différentes expérimentations en laboratoire, réalisées au cours de la these
spécialement pour cette étude.

Le premier chapitre de ce manuscrit présente 1’état de 1’art des trois différentes approches déve-
loppées au cours de cette these : 1'utilisation de microcosme en écotoxicologie, la modélisation des
effets d'un contaminant et du fonctionnement d’un écosystéme, et les méthode d’estimation des
parametres. Les deux chapitres suivants présentent le microcosme étudié et les expérimentations
réalisées, puis le modele, la méthode d’estimation des parametres et les analyses effectuées sur
les résultats. Pour faciliter la description, et donc la compréhension, du fonctionnement du micro-
cosme, celui-ci a été décomposé en deux microcosmes partiels incluant deux especes. Le chapitre
4 présente ainsi I'étude du premier microcosme partiel composé des daphnies et des algues, sans
contaminant, en incluant un article publié dans Ecological Modelling. Le chapitre 5 présente I'étude
du second microcosme partiel composé des lentilles et des algues, en présence du contaminant, en
incluant un article publié dans Ecotoxicology and Environmental Safety. Le chapitre 6 présente enfin
’étude du microcosme complet (a trois especes) en présence de contaminant ainsi qu'un retour sur
les plans d’expérience adoptés. Une discussion générale et la présentation des perspectives soule-
vées par cette these cloturent le manuscrit.

Cette combinaison innovante de modélisation mécaniste et d’expérimentations guidées par le mo-
dele a été tout a fait performante pour comprendre le fonctionnement du microcosme sans et avec
contaminant. Cette approche apparait prometteuse pour la prise en compte des interactions entre

espéces dans I'étude des effets d'un contaminant sur le fonctionnement d’un écosysteme.






Abstract

Contaminant risk assessment is generally based on data collected during single-species bioassays
(including only one species). As a consequence, interactions between species that occur in ecosys-
tems are not taken into account. To investigate the effects of contaminants on interacting species
dynamics, this thesis aims at modelling the functioning of a 2-L laboratory microcosm with three
species, the daphnid Daphnia magna, the duckweed Lemna minor and the microalgae Pseudokirch-
neriella subcapitata, exposed to cadmium contamination. We modelled the dynamics of the three
species, their interactions and the effects of cadmium using a mechanistic model based on cou-
pled ordinary differential equations. The main processes occurring in this three-species microcosm
were thus formalized, including growth and survival of daphnids, growth and settling of algae,
growth of duckweeds, grazing of algae by daphnids, interspecific competition between the algae
and duckweeds, and the effects of cadmium on these processes. We estimated model parameters
by Bayesian inference, using simultaneously all the data issued from multiple laboratory experi-
ments specifically conducted for this study during the thesis.

The first chapter of this manuscript presents the state of the art of three different approaches de-
velopped during this thesis : the use of microcosm in ecotoxicology, the modelling of contaminant
effects and ecosystem functionning, and the parameter estimation. The next two chapters present
the studied microcosm and the conducted experiments, then the model, the parameter estimation
method and the analysis performed on the results. In order to describe (and understand) more
easily the microcosm functioning, we decomposed the microcosm in two partial microcosms in-
volving two species. Chapter 4 thus presents the study of the first partial microcosms involving
daphnids and algae, without contaminant, including an article published in Ecological Modelling.
Chapter 5 presents the study of the second partial microcosm involving algae and duckweeds,
with contaminant, including an article published in Ecotoxicology and Environmental Safety. Chap-
ter 6 finally presents the complete study of the whole microcosm (involving three species) with
contaminant and a feedback on the adopted experimental design. A general discussion and the
perspectives raised by this thesis close the manuscript.

This innovative combination of mechanistic modelling and model-guided experiments was suc-
cessful to understand the microcosm functioning without and with contaminant. This approach
appears promising to include interactions between species when studying contaminant effects on

ecosystem functioning.
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Introduction

Contexte

La majorité des écosystemes, qu’ils soient terrestres, aquatiques ou aériens, subissent aujour-
d’hui des pressions chimiques issues des activités humaines. Pour évaluer le risque écotoxi-
cologique lié a une pression chimique, il est nécessaire de connaitre a la fois les quantités de
contaminants présents, leur biodisponibilité et les effets toxiques de ces contaminants sur les
organismes vivants dans ces écosystemes. L'écotoxicologie est la science qui étudie ce second
point Léopold (1984). Les effets des contaminants peuvent étre étudiés a différents niveaux
d’organisation biologique, résumés sur la Figure 1, tels que l’échelle sub-individuelle, indivi-
duelle, de la population, de la communauté, etc. En écotoxicologie, une vision hiérarchique
s'impose Newman (2008) : un processus observé a un niveau peut étre expliqué par les mé-
canismes existants au niveau inférieur et a des conséquences sur le niveau supérieur. Néan-
moins, il est difficile de prédire avec réalisme a un niveau supérieur les conséquences des
effets observés au niveau inférieur (et vice-versa) Forbes and Calow (2002). Dans la démarche
d’évaluation du risque écotoxicologique, ces conséquences sont donc extrapolées.
L’évaluation du risque écotoxicologique pour les écosystémes aquatiques, sur lesquels cette
these se focalise, est basée sur la détermination de deux types de concentrations. La premiére,
la concentration prédite dans I’environnement (PEC, Predicted Environmental Concentration),
permet d’estimer 1’exposition environnementale au contaminant. La seconde, la concentra-
tion prédite ne produisant aucun effet (PNEC, Predicted No Effect Concentration), représente la
concentration critique en dessous de laquelle aucun effet n’est attendu, elle permet donc d’es-
timer la toxicité du contaminant pour I’environnement. Le rapport de ces deux concentrations
(PEC/PNEC) est ensuite calculé, et on considere qu’il existe un risque pour l’environnement
lorsqu’il est supérieur a 1 ECB (2003).

Les effets toxiques des contaminants sont le plus souvent étudiés au niveau individuel, car
c’est le plus simple a étudier. On peut en effet plus facilement évaluer sur un organisme
isolé ses traits d’histoire de vie (tels que sa survie, son développement ou sa capacité a se
reproduire) que ses processus au niveau sub-individuel (tels que 'activité d’enzymes impli-

quées dans le métabolisme ou la réparation de I’ADN). En revanche, les observations des
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FIGURE 1 - Niveaux d’organisation biologique.
D’apres Kramer et al. (2011).

niveaux supérieurs sont plus difficiles a réaliser au laboratoire et a interpréter, tandis que les
observations aux niveaux inférieurs nécessitent des techniques et du matériel perfectionnés.
Les données issues des tests standardisés de toxicité au niveau individuel fournissent des
concentrations critiques d’effet sur les traits d’histoire de vie des especes pour un contami-
nant donné. Des facteurs de sécurité sont ensuite appliqués sur les concentrations critiques
d’effet obtenues pour calculer la PNEC ECB (2003). Ils ont pour but de prendre en compte les
incertitudes liées aux différences de sensibilité interspécifiques, a I’extrapolation d'une durée
d’exposition courte (toxicité aigué) a une durée plus longue (toxicité chronique) et a 1’extra-
polation des données de laboratoire aux données de terrain.

Ce dernier point signifie que la dynamique des populations et des interactions biotiques (in-
ter et intra-espeéces) et abiotiques (avec le milieu) qui existent dans 1’écosysteme ne sont pas
prises en compte dans la démarche d’évaluation du risque. L'importance des interactions bio-
tiques dans le fonctionnement des écosystemes est telle qu’il apparait nécessaire d’intégrer ces
interactions pour une meilleure évaluation du risque écotoxicologique en s’appuyant sur des
observations Cairns (1984); De Laender et al. (2008); Preston (2002).

Des dispositifs expérimentaux appelés microcosmes de laboratoire sont utilisés pour étudier
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les interactions biotiques. Ils rassemblent plusieurs especes en interactions dans des systemes
de taille réduite. L'utilisation de données issues d’expérimentations en microcosmes présente
cependant un inconvénient car la prise en compte de la complexité implique des difficultés
d’interprétation des observations. Les effets observés résultent de la combinaison de mul-
tiples processus : la dynamique intrinseque des especes, les interactions biotiques et abio-
tiques, et les effets du contaminant sur ces deux types de processus. Des modeles mathé-
matiques peuvent décrire ces différents phénomenes impliqués dans le fonctionnement d"un
microcosme. La modélisation mathématique, par la formalisation des processus régissant le
fonctionnement du microcosme avec et sans contaminant, apparait donc comme un outil per-

tinent pour interpréter plus finement les observations.

Problématique et approches utilisées

L’objectif général de cette these est de proposer une méthode de modélisation du fonction-
nement d’un microcosme sous pression chimique pour améliorer interprétation des effets
observés des contaminants. Le travail effectué au cours de cette thése s’articule autour de

deux axes :

1. T'utilisation (et la standardisation) d’un microcosme de laboratoire pour la prise en
compte des interactions entre especes dans 'évaluation du risque lié aux contami-

nants,

2. l'apport de la modélisation pour l'interprétation des observations et donc la compré-
hension du fonctionnement d’un écosystéme, notamment quand il est soumis a une

pression chimique.

La démarche scientifique utilisée pour répondre a cet objectif s’appuie sur des allers-retours
entre les expérimentations et la modélisation, dans 1’objectif d’explorer et de valider les hy-
potheses faites sur le fonctionnement du microcosme étudié.

Des expérimentations ont donc été conduites avec un microcosme de laboratoire de trois es-
peéces en interaction. En parallele des expérimentations, un modele dynamique décrivant le

fonctionnement de ce microcosme a été développé. Les parametres du modele ont été estimés
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par inférence bayésienne a partir des données collectées au cours des différentes expérimen-
tations.

Le travail de cette these a été réalisé par étapes. Le microcosme complet a été subdivisé en
sous-systémes de deux especes. Le fonctionnement de ces sous-systemes a d’abord été étudié
en condition non contaminée, i.e. en I'absence de contaminant, puis en condition contami-
née, i.e. en présence de contaminant. Le fonctionnement du microcosme complet en condition

contaminée a ensuite été décrit.

Organisation du manuscrit

Ce manuscrit est organisé en six chapitres. Un premier chapitre présente 'état de 1’art des trois
principales approches utilisées au cours de cette these, a savoir 1) les dispositifs expérimen-
taux classiquement utilisés pour 1’évaluation des risques, et en particulier les microcosmes et
mésocosmes ; 2) les méthodes de modélisation utilisées en écotoxicologie et en écologie pour
les systemes complexes : et 3) les méthodes d’estimation de parameétres en écotoxicologie,
avec notamment l'inférence bayésienne.

Les deux chapitres suivants détaillent les approches expérimentales et méthodologiques uti-
lisées : le chapitre 2 présente le microcosme d’étude et les expérimentations réalisées au cours
de cette these, et le chapitre 3 présente le modéle développé ainsi que la méthode d’estima-
tion des parameétres utilisée et I’analyse des résultats effectuée.

Les chapitres 4, 5 et 6 retracent les travaux réalisés au cours de cette thése de maniere chrono-
logique, de I’étude d"un premier sous-systeme composé de deux especes en condition témoin,
i.e. sans contaminant (algues et daphnies, chapitre 4), a un second sous-systeme en condition
contaminée (algues et lentilles, exposées au cadmium, chapitre 5), jusqu’au fonctionnement
du microcosme complet a trois especes en présence de contaminant (algues, daphnies et len-
tilles, exposées cadmium, chapitre 6). Ces chapitres décrivent le fonctionnement du systeme
considéré (expérimentations, modeles et analyses) et traitent également d"une question mé-
thodologique. Tout d’abord, dans le chapitre 4, la méthode d’estimation des parametres uti-
lisée a été validée. Ensuite, dans le chapitre 5, l'intérét de la modélisation pour 1'étude des
interactions entre espéces en condition contaminée a été mis en valeur. Enfin, dans le chapitre

6, la question de l'optimisation des plans d’expérience pour les études multi-especes a été
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abordée.

Les chapitres 4 et 5 s’appuient sur deux articles, le premier publié dans Ecological Modelling
(chapitre 4) et le second dans Ecotoxicology and Environmental Safety (chapitre 5), chacun com-
plété d’une introduction, d"un résumé, de résultats complémentaires et d"une conclusion. Le
chapitre 6 est rédigé de fagon plus classique et présente la description des expérimentations
et des données utilisées, le modele, I'inférence et les analyses effectuées, puis les résultats et
leur discussion.

Enfin, la conclusion générale et les perspectives reprennent les points de la problématique

dans la derniére partie de ce manuscrit.
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Ce premier chapitre est une synthese bibliographique des principaux éléments constitutifs de
cette these. Dans un premier temps, les outils expérimentaux utilisés en écotoxicologie seront
brievement présentés puis l'utilisation des microcosmes sera développée. ]'évoquerai ensuite
l'utilisation de la modélisation en écotoxicologie et enfin celle de I'inférence bayésienne.

Le contexte global de cette étude bibliographique est 1’écotoxicologie. Néanmoins, des élé-
ments bibliographiques issus du domaine de 1’écologie seront aussi présentés puisqu'une

partie du travail réalisé au cours de cette these I’est en condition non contaminée.
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1.1 Les microcosmes en écotoxicologie

Le stress lié a un contaminant engendre des réponses variables suivant le niveau d’organi-
sation biologique étudié, comme schématisé sur la Figure 1.1. Il existe des dispositifs expéri-
mentaux variés adaptés a la détermination des effets des contaminants pour un niveau d’or-
ganisation donné. Les caractéristiques de ces dispositifs (taille, durée des expérimentations
conduites, especes impliquées, compartiments abiotiques étudiés, etc.) déterminent le niveau
d’organisation biologique étudié de 1’organisme a I"écosysteme Calow (1993). Les dispositifs
expérimentaux peuvent étre classés suivant leur représentativité des écosystemes naturels et
leur complexité, allant des tests monospécifiques en laboratoire aux études in situ, comme sur
la Figure 1.2. Ainsi, plus les dispositifs utilisés sont complexes et représentatifs des milieux
naturels, moins ils sont reproductibles et plus les observations sont difficiles a interpréter. On
peut aussi distinguer les dispositifs expérimentaux selon leur utilisation en intérieur au labo-
ratoire ou a l'extérieur : les premiers sont moins représentatifs que les seconds mais ils ont
I'avantage de pouvoir étre utilisés en conditions controlées. Ils sont donc plus reproductibles.
Les bioessais monospécifiques se situent au niveau de I'organisme, tandis que les systemes
multi-especes permettent d’étudier des niveaux d’organisation supérieurs, de la population a
’écosysteme, en incluant la dynamique des populations et les interactions. Chaque dispositif
expérimental présente donc des avantages et des inconvénients qui sont a prendre en consi-
dération en fonction des objectifs de I'étude & mener. Les différents dispositifs sont détaillés

dans la suite de cette partie.
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FIGURE 1.1 - Réponse au stress lié a un contaminant en fonction du niveau biologique.

Les éclairs rouges symbolisent le stress lié au contaminant et les fleches rouges correspondent aux effets

du contaminant pour un niveau d’organisation biologique donné.
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FIGURE 1.2 - Classification des différents dispositifs expérimentaux utilisés en écotoxicologie.

D’apres Caquet et al. (1996).

1.1.1 Les approches expérimentales en écotoxicologie

a. Les bioessais monospécifiques en laboratoire

Les bioessais monospécifiques sont les dispositifs les plus utilisés en évaluation du risque.
Ce sont des expérimentations qui ne mettent en jeu qu'une seule espece, représentative d'un
type d’organisme et/ou d"un milieu, exposée pour une durée limitée a une gamme croissante
de concentration en contaminant. Les bioessais présentent de nombreux avantages, dont la
simplicité de mise en oeuvre, la répétabilité, la reproductibilité et un cotit économique faible
Calow (1993); Kimball and Levin (1985); Ramade (2002). Menés en laboratoire, les bioessais
sont réalisés en conditions abiotiques (composition du milieu, température, photopériode,
intensité de 1'éclairement, durée d’exposition) et biotiques (conditions d’élevage, espece, age)
contrdlées. Pour un grand nombre d’especes traditionnellement utilisées dans ce contexte

(daphnies, chironomes, limnées, algues, ...), il existe des tests standardisés selon des normes
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(ISO, OCDE), ce qui permet de comparer les résultats d’un bioessai a 1’autre, entre différents
contaminants ou entre différents laboratoires.
Deux grands types de bioessais monospécifiques sont traditionnellement distingués :

— les tests de toxicité aigué d’une durée courte, entre 24 et 96 heures. Ils simulent des
pics de contamination intense et concernent donc des concentrations élevées qui per-
mettent d’observer rapidement des effets sur les organismes méme avec une durée
d’exposition courte.

— les test de toxicité chronique, a I'inverse, sont réalisés sur un durée d’exposition plus
longue, adaptée au cycle de vie de 'espéce étudiée. Ils simulent une contamination
sur le long terme, avec des concentrations moins élevées, souvent un peu plus repré-
sentatives des contaminations observées in situ.

Selon les especes étudiées, différents traits d histoires de vie sont suivis lors des expérimenta-
tions en laboratoire. Sur les especes animales (e.g., daphnies, limnées), la survie, la croissance
et la reproduction sont généralement mesurées OECD (1984). Pour d’autres espéces, d’autres
marqueurs peuvent étre suivis, par exemple certaines activités enzymatiques (enzymes im-
pliquées dans le métabolisme énergétique, par exemple Machado et al. (2015)), la quantité de
chlorophylle produite (pour les especes végétales) Calow (1993); Forbes et al. (1997) ou encore
I"émergence (pour les chironomes) Taenzler et al. (2007), etc. Des tests génotoxiques peuvent
également étre menés pour évaluer les dommages a I’ADN causés par des contaminants La-

caze et al. (2010).

b. Les bioessais en microcosmes et mésocosmes

Les microcosmes et mésocosmes sont congus pour étudier 1’évolution de I'état d"un écosys-
téme, reconstitué de fagon simplifiée ou/et plus ou moins controlée. Ils sont constitués de
compartiments abiotique et biotiques regroupant différentes espéces qui interagissent avec le
milieu et entre elles. Les différents outils existant se différencient selon leur taille et la durée
d’exposition, leur utilisation en laboratoire ou a I'extérieur. Les microcosmes de laboratoire
sont de petite taille et sont réalisés en conditions controlées (controle de la température, de
I’éclairement, de la photopériode). Les microcosmes d’extérieur sont caractérisés par un vo-
lume d’eau inférieur a 15 m> ou une largeur de 15 m, tandis que les mésocosmes sont des

dispositifs extérieurs de taille supérieure Caquet et al. (1996); Crossland and La Point (1992),
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soumis aux conditions abiotiques extérieures donc non contrdlées.

c. Les études in situ

Les études de terrain permettent d’observer in situ la réponse d'une espece donnée ou d'un
écosysteme a une contamination. Il est essentiel, dans la démarche d’évaluation du risque, de
pouvoir comparer les réponses des organismes in situ aux résultats obtenus lors de bioessais
en laboratoire Mance (1987). Les études de terrain sont cependant difficiles a conduire et a
interpréter.

La méthode généralement utilisée pour étudier I'impact des contaminations consiste a com-
parer un écosysteme contaminé a un écosystéme sain, le plus semblable possible. Ces écosys-
témes peuvent étre des lacs ou rivieres proches, des portions d’un méme lac ou riviere a dif-
férentes distances de la source de contamination ou plus rarement des études "avant-apres".
Dans ce dernier cas, les études se concentrent alors plus sur la capacité de récupération des
écosystémes Mance (1987). Une premiere difficulté est ainsi mise en évidence puisque ces
études nécessitent des similarités suffisantes en termes physiques et chimiques des milieux
a étudier pour que leur comparaison soit valide. Entre autres caractéristiques, la vitesse du
courant, le type de substrat, les niveaux d’oxygene et de nutriments, le pH, la dureté de 1’eau
et la composition chimique des milieux doivent étre pris en compte.

L’échantillonnage des composantes biologiques souleve également des difficultés. Les varia-
tions saisonniéres dans la composition et ’abondance des espéces sont liées aux cycles de vie.
De plus, I’échantillonnage d"une espece est plus ou moins facile suivant les stades de son cycle
de vie. Il est donc important d’appréhender ces biais dans une comparaison "avant-apreés" par
exemple. L'échantillonnage est également plus ou moins difficile suivant la profondeur, par
exemple la stratification des lacs doit étre prise en compte lorsque des organismes pélagiques
(zooplanctonte par exemple) sont prélevés Mance (1987). Les indicateurs utilisés peuvent étre
la biomasse, qui renseigne sur la productivité du milieu, et la composition en espéces, qui
donne une idée de la biodiversité.

Enfin, la quantification de la concentration en contaminant est également difficile puisque
la composition chimique de 1’eau, le sédiment présent et le débit influent sur la spéciation

chimique, qui peut donc fortement varier d'un échantillonnage a I'autre Mance (1987).
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1.1.2 Utilisation des microcosmes en évaluation du risque
a. Généralités

Par définition, les bioessais monospécifiques permettent d’étudier les effets des contaminants
au niveau individuel, mais pas aux niveaux d’organisation biologique supérieurs Forbes et al.
(1997); Kimball and Levin (1985); Sanchez and Tarazona (2002). Pour évaluer l'effet d'un
contaminant sur un écosysteme a partir des résultats des tests monospécifiques, des facteurs
de sécurité sont utilisés. Cette méthode est source d’incertitudes liées principalement a 1'ex-
trapolation spatio-temporelle (du laboratoire au terrain et de la toxicité a court terme a une
toxicité a long terme).

Les microcosmes et mésocosmes sont plus complexes et permettent de réaliser des études
a un niveau d’organisation biologique supérieur a celui des essais monospécifiques Forbes
et al. (1997); Kimball and Levin (1985); Ramade (2002). Les effets des contaminants sont éva-
lués sur plusieurs especes et sur plusieurs niveaux trophiques. On retrouve au sein des mi-
crocosmes et des mésocosmes les fonctions biologiques majeures caractéristiques d'un éco-
systeme (respiration, photosynthese, croissance, prédation, compétition, reproduction, etc.)
Brockway et al. (1979); Calow (1993); Pratt et al. (1997). L'impact du milieu étudié sur les es-
peéces, ainsi que sur le contaminant et son devenir, est nécessairement pris en compte (plus
ou moins bien selon les caractéristiques du milieu reproduites) dans les observations. Les fac-
teurs de sécurité a appliquer pour une évaluation du risque basée sur les résultats obtenus
par des études en microcosmes ou en mésocosmes sont moins élevés qu’a partir d"un bioessai
monospécifique, du fait de I'incertitude plus élevée pour ces derniers Crossland and La Point
(1992). Etant donnée I'importance des interactions sur le fonctionnement des écosystémes, il
apparait nécessaire d’évaluer les risques liés aux contaminations en tenant compte de ces in-
teractions Cairns (1984); De Laender et al. (2008); Preston (2002).

Nous avons vu que les avantages majeurs des bioessais monospécifiques résident dans la
standardisation des protocoles, ainsi que dans leur reproductibilité. Malheureusement, dans
le cas des microcosmes et mésocosmes, la standardisation est difficile & appliquer puisque
les possibilités de conception des outils sont tres vastes, méme si certains microcosmes ont
fait I'objet d'une norme ASTM (American Society for Testing and Materials, Standard Practice for

Standardized Aquatic Microcosms Taub (1989)). Les microcosmes sont donc mis en place au cas
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par cas, selon I’objectif de 1’étude Cairns and Cherry (1993); Crossland and La Point (1992). La
plasticité des microcosmes et des mésocosmes est un atout intéressant pour la mise en oeuvre

d’expérimentations variées.

b. Intéréts des microcosmes

Pour prendre en compte les interactions écologiques dans 1’évaluation des effets d’un conta-
minant sur un écosysteme, les dispositifs expérimentaux permettant d’étudier des interac-
tions entre especes tout en conservant les atouts des essais monospécifiques constituent un
compromis intéressant. L’objectif portant principalement sur les effets du contaminant sur
les interactions, il est nécessaire de limiter les autres sources de variabilité et d’incertitudes.
Les microcosmes de laboratoire présentent une réplicabilité et une répétabilité supérieures a
celles des mésocosmes Beyers and Odum (1993); Daam and Van den Brink (2007); Graham
et al. (1999); Niederlehner and Cairns (1994), ce qui est nécessaire car de nombreuses expéri-
mentations doivent étre menées pour une étude optimale des interactions. Dans cette optique,

les microcosmes de laboratoire constituent un outil adéquat.

c. Exemples d’utilisation

Le Tableau 1.1 présente tout un panel d’études utilisant divers microcosmes de laboratoire
en écotoxicologie, illustrant ainsi la forte diversité inter-études. Les systemes, dont la taille
varie de 0,3 a 300 L, peuvent impliquer de deux a plusieurs dizaines d’especes. Les réseaux
trophiques et les communautés étudiés sont tres variés. Les contaminants utilisés sont éga-
lement variés; méme si on trouve une majorité de métaux, des contaminants organiques et
des nanoparticules sont également testés, via le milieu ou des sédiments contaminés. Cepen-
dant, cette variété d’études en microcosme présente un désavantage. Il est en effet difficile de
comparer les résultats entre études, puisque les protocoles expérimentaux different fortement
d’une expérimentation a 'autre.

Parmi les études en microcosme, certaines d’entre elles ont utilisé des microcosmes standar-
disés tels que les microcosmes SAM (Standardized Aquatic Microcosm) développés par Taub
et al. Landis et al. (1993); Rai and Mallick (1993); Swartzman et al. (1989, 1990); Taub (1989)
(Tableau 1.1). Ces systemes de 3 L se composent d'une quinzaine d’espéces et permettent

d’évaluer les effets des contaminants sur des organismes exposés pendant 63 jours, tout en
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tenant compte des relations trophiques entre producteurs et consommateurs primaires, ainsi
que de la dynamique des producteurs primaires. Malgré la standardisation, les essais impli-
quant ces microcosmes restent compliqués a mettre en oeuvre, du fait notamment du grand
nombre d’espéces impliquées. Un travail de modélisation a été effectué en parallele de ces

essais pour aider a l'interprétation des données observées (section 1.3.1.a).
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Tableau 1.1 — Exemples d’études écotoxicologiques utilisant des microcosmes de laboratoire : taille, organismes utilisées

et contaminants testés.

Référence Taille ~ Organismes Contaminants

Bone et al. (2012) 600 mL Macrophytes aquatiques (deux espéces) Nanoparticules d’argent
Andres et al. 3L Larves, insectes, mollusques Cadmium

(1998)

Brandt et al. 300mL Communauté microbienne Alkylbenzene sulfonate
(2004)

Brockway et al. 7L Algues, protozoaires, nématodes Atrazine

(1984)

Cairns et al. 5L Communauté de macrophytes et de zooplanc- Chlore et Ammoniac
(1990) tons

Choung et al. 10L Cladoceres, chironomides et phytoplancton Atrazine

(2013)

Clément and Ca- 2L Daphnies, microalgues, lentilles d’eau, chiro- Cuivre, Cadmium
dier (1998); Clé- nomes, hyalleles, lynmées

ment et al. (2014)

Coutellec et al. 110L Elodées, lentilles d’eau, épinoche, limnées Mélange d’herbicides
(2008)

Daam and Van 85L Gastéropodes (deux especes), zooplancton, Pesticide

den Brink (2007) phytoplancton

Faupel et al. 10L Protozoaires, nématodes, rotiféres, cladocéres, Cadmium

(2012) oligochetes

Fliedner and 300L Communauté de zooplancton Lindane

Klein (1996)

Gallucci et al. 500 mL Phytoplanctonte et invertébrés benthiques S Diuron

(2015)

Hitchcock et al. 4a6L Rotifere, phytoplancton et myriophylle Trinitrotoluene

(2003)
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Référence Taille Organismes Contaminants
Merlin et al. 35L Elodée, lentilles d’eau, phytoplancton, physe Dichlorométhane
(1992)
Paule et al. (2013) 9,6 L Communauté bactérienne et diatomées Herbicide
Rai and Mallick 3L Algues (quatre especes), arthropodes (deux es- Cuivre, Nickel et Fer
(1993) peces) et protozoaires (une espece)
Sanderson et al. 30L Communauté de zooplancton Perturbateur endocrinien
(2002)
Schmitt-Jansen 20L Communauté de phytoplancton Herbicide
and Altenburger
(2005)
Seguin et al. 500 mL Communauté de phytoplancton Atrazine et Nicosulfuron
(2001)
Sugiura (1996) 300 mL Protozoaires (une espeéce), rotiféres (deux es- Cuivre et Lindane
peces) et microalgues (une espece)
Swartzman et al. 3L Communauté aquatique (quinze especes) Cuivre et Atrazine

(1989, 1990)
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1.1.3 Limites liées a 'utilisation des microcosmes

L'utilisation de microcosmes souléve un certain nombre de difficultés. Tout d’abord,
les microcosmes ne sont pas des écosystémes a proprement parler mais plutdt des
portions d’écosystemes dont certaines caractéristiques ont été sélectionnées pour une
étude en particulier Forbes et al. (1997). Leur représentativité est donc moindre com-
parée a celle des mésocosmes.

De plus, les tailles réduites des microcosmes de laboratoire peuvent engendrer cer-
taines modifications par rapport a un dispositif de taille plus élevée. Ainsi, la consom-
mation et I’excrétion de carbone et d’azote peuvent entrainer des modifications signi-
ticatives des niveaux de nutriments, et parfois leur épuisement rapide Dudzik et al.
(1979), mettant ainsi en péril la survie des especes présentes. Lorsque le milieu n’est
pas renouvelé, la durée des essais ne peut donc pas étre trés longue.

Enfin, la complexité des microcosmes reste importante, méme si elle est réduite par
rapport a d’autres dispositifs, notamment a cause du nombre d’especes présentes et
des interactions qui les lient. Les effets des contaminants peuvent ainsi étre directs
sur les traits d’histoire de vie d'une espece (par exemple une survie plus faible pour
un prédateur) ou indirects, c’est-a-dire qu’ils résultent d"un effet direct sur une es-
péce et d'une interaction entre les especes (par exemple une population de proies qui
augmente car elles sont consommeées par des prédateurs qui sont eux-mémes moins
nombreux a cause de la survie diminuée). Cette somme de différents processus que
sont les effets des contaminants et les interactions entre especes entrainent des diffi-
cultés d’interprétation des résultats observés. L'utilisation de la modélisation est un
bon moyen de distinguer ces effets et donc de mieux comprendre et interpréter les

observations résultant de bioessais en microcosme.

1.14 Le microcosme développé par Clément et Cadier

Le microcosme mis en oeuvre par Clément et Cadier Clément and Cadier (1998) a été
développé pour des bioessais de toxicité chronique et pour 1'évaluation des risques
selon divers scénarios : sédiments contaminés, résidus d’assainissement routier, per-

colats de MIOM (Machefer d'Incinération des Ordures Ménageres), etc. Ce micro-
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cosme a ainsi été utilisé pour étudier différents types de toxicité, comme 1’étude de
la toxicité de sédiments contaminés (principalement par des métaux et des HAP (Hy-
drocarbure Aromatique Polycyclique)) Triffault-Bouchet et al. (2005); Cauzzi (2007),
les effets du cuivre et du lindane sur le microcosme réduit a deux espéces Clément
and Zaid (2004), du cadmium sur le microcosme complet Clément et al. (2014), ou
les effets des HAP sur ’activité bactérienne de sédiments naturels introduits dans le
microcosme Verrhiest et al. (2001).

Ce microcosme de deux litres est utilisé en conditions contrdlées en laboratoire sur
des durées allant de 21 a 28 jours. Dans sa version originale, ce microcosme se com-
pose de cinqg especes en interaction : deux producteurs primaires (des microalgues
unicellulaires Pseudokirchneriella subcapitata et des lentilles d’eau Lemna minor) et trois
especes d’invertébrés (des daphnies Daphnia magna - crustacé cladocere ; des amphi-
podes Hyallela azteca - crustacé amphipode; et des chironomes Chironomus riparius
- larve de diptére enfouie dans le sédiment qui émerge a 1'état adulte) dans deux
compartiments abiotiques (eau et sédiment). Ce dispositif expérimental permet de
prendre en compte les interactions entre espéces dans la réponse a un contaminant. Il
est schématisé sur la Figure 1.3.

Une optimisation du protocole a également été menée dans le but de réduire la va-
riabilité rencontrée au cours des bioessais Delhaye (2012). Les données collectées au
cours de la these de H. Delhaye Delhaye (2012) ont également été utilisées lors d"une
premieére phase de modélisation des effets du cadmium sur les daphnies Billoir et al.

(2011, 2012).

1.2 La modélisation en écotoxicologie

Les processus qui régissent les effets d"un contaminant sur les organismes et les po-
pulations, et plus généralement sur le fonctionnement d’un écosystéme, sont com-
plexes, notamment lorsque le systeme étudié comporte plusieurs espéces en interac-
tion. Pour décrire et comprendre ces processus, des outils tels que la modélisation
sont nécessaires. La modélisation permet en effet d’introduire des hypotheéses et un

cadre conceptuel général pour faciliter 1'interprétation des données obtenues et la
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FIGURE 1.3 — Schéma du microcosme développé par Clément et coll., et des interactions potentielles

entre espéces

comparaison entre résultats. Il est également possible d’utiliser les modeles pour la
prédiction de 1’état de 1'écosysteme considéré.
Dans cette partie, j'aborderai les différents types de modélisation utilisés au niveau

individuel en écotoxicologie ainsi que les modeles d’écosysteme les plus courants.

1.2.1 Modélisation des effets sur les traits d’histoire de vie indivi-
duels
Cette partie présente les trois grands types de modeéles utilisés pour décrire 1'effet

d"un contaminant au niveau de I’organisme, c’est-a-dire sur les traits d’histoire de vie

individuels.

a. Modeles concentration-réponse

Les modeles concentration-réponse décrivent la variation d"un trait d’histoire de vie
(THV) en fonction de la concentration en contaminant. Un exemple est présenté sur

la Figure 1.4. Ces modeles permettent de quantifier 1'effet d’un contaminant sur la
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THV mesuré

Concentration

FIGURE 1.4 — Exemple de courbe concentration-réponse : partie déterministe log-logistique (THV :

Trait d’Histoire de Vie).

réponse et ainsi d’estimer des ECy, Effect Concentration, (ou LCy, Lethal Concentration,
pour la survie), qui sont les concentrations qui entrainent x% d’effets sur la réponse
mesurée par rapport au témoin. Les valeurs de x sont généralement choisies entre 5
et 50, mais la valeur 50 est celle de référence ECB (2003). Ces EC, sont estimées pour

une durée d’exposition donnée.

Tout modele mathématique décrivant une fonction d"une (des) autre(s) variable(s) est
constitué de deux parties : la partie déterministe et la partie stochastique. La partie
déterministe du modéle fournit la valeur ou la courbe moyenne décrivant I’évolution
de la variable. La partie stochastique du modele décrit quant a elle tout ce qu’on ne
peut pas prévoir, notamment la facon dont les valeurs observées se répartissent au-
tour de la valeur moyenne attendue.

Plusieurs modeles sont couramment utilisés avec comme partie déterministe le mo-
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dele log-logistique, le modele log-normal ou le modele de Weibull Moore and Caux

(1997); OECD (1984). Ces trois modeles s’écrivent tous sous une méme forme géné-

rale: f(y;b,c,d,e) =c+(d—cxh(y;b,e)), ou f estla fonction de réponse a la concen-

tration y, le parametre c I'asymptote horizontale des courbes, le parametre d la valeur

de la réponse dans le témoin et ot1 1 prend une forme différente selon les modeles,

avec le parameétre b correspondant a la pente de la courbe au point d’inflexion et le
parametre e a la concentration au point d’inflexion.

Le modele log-logistique est le modele le plus courant pour décrire les données concentration-

réponse. Il s’écrit de la maniere suivante Ritz (2010) :

d—c — C_i_g
1+exp(b x (log(y) —log(e))) 1+ ()

Lorsque le parametre c est égal a 0 (c’est-a-dire que la réponse est nulle a une concen-

f(y;b,c,de) =c+ (1.1)

tration infinie), ce modeéle est appelé modéle de Hill.

Concernant le modele log-normal, il s’écrit de la maniere suivante Ritz (2010) :

f(yib,c,d,e) =+ (d — )@ x (b x (log(y) — log(e))) (12)
avec @ la fonction de répartition d"une loi normale centrée réduite. En fixantcetd a 0
et 1 respectivement, on obtient le modele log-probit qui est couramment utilisé pour
les données binaires Ritz (2010).

Enfin, le modele de Weibull s’écrit de la maniere suivante Ritz (2010) :

f(y;b,¢,d,e) = c+(d —c) exp(—exp((b x (log(y) —log(e))))) (1.3)

La partie déterministe décrite par ces fonctions est représentée sur la Figure 1.4.

La partie stochastique, représentée sur la Figure 1.5, décrit quant a elle la répartition
des valeurs observées autour de la moyenne attendue sous 1'hypothese de la par-
tie déterministe. Elle dépend de la nature de la variable, donc des données, qui ne
présentent pas la méme répartition selon leur nature. Pour des variables continues
telles que la taille d"un individu, on utilise une loi normale. Lorsque les variables sont
discretes, plusieurs lois peuvent étre utilisées : pour les données de survie, le nombre
d’individus survivants suit une loi binomiale ou binomiale conditionnelle si on prend

en compte le temps. Dans le cas de données de reproduction, qui sont des données
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THV mesuré

Concentration

FIGURE 1.5 — Exemple de courbe concentration-réponse : parties déterministe log-logistique et sto-

chastique normale.

de comptage, le modele stochastique utilisé est une loi de Poisson ou encore Gamma-

Poisson Delignette-Muller et al. (2014).

Un inconvénient de ces modeles concentration-réponse est qu’ils ne sont pas méca-
nistes et ne prennent pas en compte les processus biologiques sous-jacent a l'effet
des contaminants Jager and Zimmer (2012). Ces modeles sont tres utilisés et souvent
résumés aux concentrations critiques qu’ils permettent d’estimer (EC, notamment).
Cependant, le plus souvent, ces modeéles ne se concentrent que sur les données en fin
de bioessais, rendant ces EC, valables uniquement pour la durée d’exposition de I'ex-
périmentation. Or, les processus biologiques de toxicité sous-jacents a ces variations

de THV apparaissent progressivement au cours du temps.
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assimilation
croissance maintenance reproduction

FIGURE 1.6 — Schéma de la théorie DEB.
D’apres Kooijman et al. (2000)

b. Modeles DEBtox

La théorie DEB (Dynamic Energy Budget) est un cadre conceptuel proposant des lois
générales pour décrire la maniére dont un organisme va allouer 'énergie assimilée
aux processus physiologiques fondamentaux que sont la survie, la croissance et la
reproduction Nisbet et al. (2000). Ces processus sont reliés entre eux a travers 1'énergie
allouée, selon le schéma de la Figure 1.6, et cette théorie peut s’appliquer a tout type
d’organisme.

Les modéles DEBtox proposent, dans le cadre de la théorie DEB, de décrire comment
un contaminant modifie ce schéma d’allocation énergétique. Pour décrire les effets
des contaminants sur les THV des organismes, des modeles a seuil, ou modeles NEC
(No Effect Concentration), ont été proposés par Kooijmann et Bedaux dans le cadre de
I"approche DEBtox Kooijman and Bedaux (1996). La NEC est la concentration critique
interne en-dessous de laquelle aucun effet n’est observé pour un trait d’histoire de
vie donné. Lorsque la concentration en contaminant est inférieure a la NEC, l'effet
est nul, et lorsqu’elle est supérieure a la NEC, 1'effet devient proportionnel a I'ex-
cés de contaminant, c’est-a-dire la différence entre la concentration d’exposition et
la NEC. Cette fonction est représentée sur la Figure 1.7. L'approche DEBtox permet
ainsi de décrire comment un contaminant affecte la physiologie d’un organisme et
donc de tester différentes hypotheses selon le mode d’action des contaminants, ce qui

se traduit par différentes fonctions de stress et différents processus physiologiquent



1.2. La modélisation en écotoxicologie 25

Effet de la concentration sur le THV mesuré

[
0 NEC
Concentration

FIGURE 1.7 — Exemple de fonction de stress avec NEC.

affectés. Les parties stochastiques couramment utilisées sont des distributions mul-
tinomiales pour les données de survie et des distributions normales pour les autres
données (taille, produits de la reproduction) Jager et al. (2004), méme si d’autres dis-

tributions ont pu étre utilisées Billoir et al. (2011).

L’approche DEBtox apporte de la pertinence biologique et toxicologique. C’est tout
d’abord une approche intégrée, dans laquelle les THV sont modélisés par EDO (Equa-
tions Différentielles Ordinaires) couplées. Sous I'hypothese des modeles DEBtox, 1'or-
ganisme peut gérer des perturbations faibles au niveau cellulaire (aux concentrations
inférieures a la NEC) sans que les fonctions physiologiques ne soient affectées Kooij-
man et al. (2000). De plus, contrairement a la ECy, la NEC est indépendante du temps
et commune a tous les traits d’histoire de vie étudiés Billoir et al. (2008); Ducrot et al.
(2010); Jager et al. (2004). De nombreuses études impliquant divers contaminants et

especes ont utilisé I’approche DEBtox (e.g. daphnies et cadmium Billoir et al. (2012);
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Heugens et al. (2003), daphnies et uranium Biron et al. (2012), daphnies et pesticides
Pieters et al. (2006), chironomes et cuivre Péry et al. (2005), chironomes et pesticides
Lopes et al. (2005), moules et zinc Muller et al. (2014), HAP et copépodes Klok et al.
(2012), nanoparticules et phytoplanctonte Miller et al. (2010), merlu et PCB (Poly-
chlorobiphényles) Bodiguel et al. (2009), gastropodes et zinc Ducrot et al. (2007)). Ces
modeéles peuvent étre combinés a des modeles de dynamique de populations (section
1.2.2.0).

Néanmoins, les modeles DEBtox présentent également des inconvénients. Malgré des
travaux portant sur la simplification des modeles Jager and Zimmer (2012), les mo-
deles restent complexes avec beaucoup de parametres qu'il est difficile d’estimer en
utilisant les données classiques obtenues par les bioessais Billoir et al. (2008) ; certains
parametres sont donc fixés. En outre, I'utilisation des modeéles a seuil est reconsidérée
par certain-e-s écotoxicologues qui mettent en question 1’existence réelle d"un tel seuil
d’un point de vue physiologique, notamment a des niveaux d’organisation supérieurs

a celui de I’organisme Van Straalen (1997).

c. Les modeéles toxicocinétiques/toxicodynamiques

Les modeéles toxicocinétiques/toxicodynamiques (TK/TD) décrivent les processus de
toxicité au niveau de I’'organisme. La toxicocinétique concerne I’absorption du conta-
minant, sa distribution interne, la biotransformation et I’élimination par I'organisme :
elle relie la concentration externe a la concentration effective dans 1'organisme. La
toxicodynamique concerne l'action du contaminant au niveau de son site cible ainsi
que les mécanismes de réparation mis en place par I'individu pour faire émerger 1'ef-
fet du contaminant au niveau de l'organisme. Cette approche permet de formaliser
et d'intégrer les connaissances sur la toxicité des contaminants, la sensibilité des or-
ganismes et leur capacité de récupération en un modele global Ashauer and Escher
(2010).

Les modeéles TK/TD sont constitués d’EDO couplées. La construction d’un modele
TK/TD se fait en deux temps. Il est tout d’abord nécessaire de paramétrer les proces-
sus de la partie TK avec des taux d’absorption, d’élimination et de biotransformation

constants (c’est-a-dire indépendants du temps) et qui sont spécifiques au contaminant
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et a l'espece étudiés. Ensuite, le modele TD peut étre ajusté a des données expérimen-
tales, en simulant la concentration interne avec le modele TK préalablement établi.
La séparation des deux modeles permet d’identifier les propriétés des contaminants
qui influencent la cinétique de celles qui influencent la dynamique de contamination
Begum and Sen (2007). Les parties stochastiques couramment utilisées sont des dis-
tributions multinomiales pour les données de survie Jager et al. (2011).

Cette approche permet par ailleurs de prédire les effets d"un contaminant pour dif-
férents scénarios d’exposition, notamment des variations de concentration trés fortes
(pulses). Les délais pour I'apparition des effets au niveau de 1'organisme peuvent étre
pris en compte dans un modele TK/TD, ainsi que les effets cumulatifs lors d’exposi-
tions successives. La capacité de récupération des organismes est également intégrée
au modele. De plus, les modéles TK/TD permettent d’extrapoler les mécanismes de
contamination pour d’autres especes ou d’autres contaminants Ashauer and Escher
(2010).

Plusieurs études utilisent cette approche pour des especes variées, par exemple pour
explorer au niveau des organismes les effets de la taille sur la variabilité de la sensibi-
lité aux contaminants Gergs et al. (2015), ou au niveau cellulaire la régulation des mé-
canismes de réparation des cellules Stamatelos et al. (2013). Enfin, les modeles TK/TD
peuvent étre combinés a des modeles de dynamique de population pour évaluer les
risques au niveau populationnel Gabsi and Preuss (2014); Schmitt et al. (2013).

L'un des inconvénients de 1'approche TK/TD est son manque de bases mécanistes
concernant les parametres des modeles et leurs liens avec les processus cellulaires
de toxicité Ashauer and Escher (2010). En conséquence, les parametres de ces mo-
deles sont souvent difficiles a estimer. De plus, différentes hypothéses peuvent sous-
tendre les modeles TK/TD, ce qui occasionne des approches différentes suivant les
études. Un cadre unificateur a cependant été proposé pour la modélisation des effets
des contaminants sur la survie (GUTS, General Unified Threshold model of Survival Jager

et al. (2011)), mais pour d’autres THV, ces modéles sont plus rares.
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1.2.2 Modeéles multi-espéces

a. Intéréts

Pour décrire I'effet d’une contamination sur le fonctionnement d’un microcosme, il est
nécessaire de comprendre ce fonctionnement en condition non contaminée au préa-
lable. Des effets indirects du contaminant peuvent étre engendrés par les interactions
existant entre les especes. Ces effets indirects s’ajoutent aux effets directs du contami-
nant sur les traits d’histoire de vie des organismes. Les effets indirects ne sont pas pris
en compte lors de 'extrapolation des résultats de bioessais monospécifiques, rendant
cette extrapolation non conservative et les risques pouvant étre ainsi sur ou sous-
estimés De Laender et al. (2008). Cependant, les observations résultant de la combi-
naison de ces deux types d’effets sont difficiles a interpréter.

A titre d’exemple, Swartzman et al. Swartzman et al. (1990) ont montré des effets
indirects dus a la présence de plusieurs especes dans le milieu. Ils ont utilisé un
microcosme composé de plusieurs groupes de phytoplanctontes (classés en groupes
fonctionnels) et de zooplanctontes (classés par taille). Un modele dynamique sans
contaminant a d’abord été développé, puis les effets d"un contaminant (le cuivre) ont
été modélisés a partir de résultats de tests monospécifiques. Un modéle simulant un
effet du contaminant sur le zooplanctonte di uniquement a la quantité de cuivre dis-
sous a été comparé a un modele dans lequel la toxicité diminuait en proportion de
la biomasse algale. Le second modele s’ajustant mieux aux données expérimentales,
Swartzman et coll. ont conclu a un effet des algues sur la disponibilité du cuivre, di-
minuant ainsi indirectement la toxicité du cuivre sur le zooplancton. D’autres études
de cette méme équipe montrent des résultats similaires sur I'importance de la modé-
lisation de systemes multi-spécifiques pour évaluer les risques liés aux contaminants
Swartzman et al. (1989); Taub (1989).

La description des interactions entre especes constitue une base précieuse pour un
objectif d’évaluation du risque lié & un contaminant intégrant les interactions ; les mo-
deles d’écosystemes sont donc une approche intéressante pour 1’évaluation du risque

écologique Barnthouse (1992); Forbes and Calow (2002).
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b. Modeles dynamiques a variables d’état

De nombreux modeles a 1’échelle de la communauté impliquent des modeles dy-
namiques a compartiments constitués d’especes ou de groupes d’especes. Les prin-
cipaux processus modélisés sont, selon les espéces, la croissance, la photosynthese,
la respiration, 1’excrétion, la mortalité, la sédimentation du phytoplancton, etc. Les
interactions comprennent généralement le broutage, la prédation et la compétition.
Lorsque les facteurs abiotiques (température, éclairement, niveaux de nutriments et
d’oxygene, etc.) ne sont pas contrdlés, leur influence doit également étre modélisée.
Différents modeles d’écosystémes existent. On peut par exemple citer CASM (Compre-
hensive Aquatic Systems Model Bartell et al. (1999)), CATS (Contaminants in Aquatic and
Terrestrial ecoSystems Traas et al. (1996)), EcoPath Christensen et al. (1992) ou encore
AQUATOX Park et al. (2008). Ces modeles présentent une structure généralement
complexe, constituée de sous-modeles relatifs aux différents processus qui régissent le
fonctionnement de 1’écosysteme ; des sous-modeles d’effets de contaminants peuvent
ensuite y étre intégrés. Ces modeles regroupent un tres grand nombre d’especes, clas-
sées par groupes, de nombreux processus modélisés et donc un tres grand nombre
de parametres. IIs sont souvent congus pour modéliser des écosystémes spécifiques
(par exemple des lacs pour AQUATOX et CASM). En limitant le nombre d’especes
et la taille des écosystemes (mésocosmes), on peut obtenir sur le méme principe des
modeles plus simples comme le modele MELODY (modelling MEsocosm structure
and functioning for representing LOtic Dynamic ecosystems) Ciric (2012).

La modélisation d"un écosysteme encore plus réduit tel qu'un microcosme peut éga-
lement étre abordée par un modele dynamique a compartiment Acevedo and Waller
(2000); Bartleson et al. (2005); Wensem et al. (1997); Sugiura (1996). De nombreux mo-
deles se concentrent quant a eux sur une interaction en particulier, telle que l'interac-
tion proie-prédateur Axelsen et al. (1997); Fontaine and Gonzalez (2005); Fussmann
(2000); Grasman et al. (2009). Dans le cas ou les conditions sont controlées, le modele
peut étre simplifié en considérant que les conditions abiotiques n’ont pas d’influence

puisqu’égales d"un bioessai a 1'autre.
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c¢. Les modeles individus centrés

Les modeles individus centrés ou agents centrés (Individual-Based Models en anglais,
IBM) décrivent le fonctionnement d’une population composée d’entités autonomes
qui possedent des propriétés évoluant au cours de leur cycle de vie Grimm (1999). La
modélisation IBM est une approche "bottom-up", c’est-a-dire que les caractéristiques
de la population émergent des propriétés des individus et de leurs interactions.

Les modeles IBM possédent plusieurs avantages. Ils prennent en compte la varia-
bilité individuelle, ce qui est pertinent dans un contexte d’évaluation du risque. De
plus, ils s’appuient généralement sur des hypotheses biologiques plus réalistes que
celles sous-jacentes aux modeles a variables d’état. Les modeles individus centrés
permettent de modéliser des interactions entre especes : compétition pour des res-
sources (entre les arbres d'une forét Khadraoui (2015), entre insectes Louda et al.
(2011)) ou des interactions de type proie-prédateur (poissons Hrabik et al. (2014);
Kristiansen et al. (2014)). IIs peuvent étre utilisés pour prédire les effets des conta-
minants a I"échelle de la population, seuls Focks et al. (2014); Hazlerigg et al. (2014);
Kulakowska et al. (2014) ou couplés a des modeles d’effets de contaminants (avec un
modele TK Liu et al. (2014), avec un modele TK/TD Gabsi and Preuss (2014), avec la
théorie DEB Johnston et al. (2014); Martin et al. (2013)).

Cependant, les modeles IBM sont tres complexes et nécessitent beaucoup de données
et une connaissance approfondie du systeme a étudier. Ils sont majoritairement utili-
sés avec des données provenant d’études in situ, donc spatialisées, généralement pour

une espece, ou deux lorsque l'effet d"une interaction sur une population est étudiée.

1.3 L’'inférence des parametres

L'inférence statistique consiste a estimer les parametres de populations en utilisant
des données observées sur un échantillon. Les caractéristiques de 1’échantillon, une
fois connues, refletent, avec une certaine incertitude, celles de la population. Pour ce
faire, un ensemble de méthodes existent, que je présenterai dans cette partie. Puis je

développerai l'utilisation de la méthode choisie dans cette these.
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1.3.1 Méthodes d’inférence : principes

Deux grands cadres probabilistes existent pour I'estimation des parametres d"un mo-

dele : le cadre fréquentiste et le cadre bayésien.

a. Notations

Etant donné un échantillon observé Y = (yj,...,y»), des parametres 6 et une loi de
probabilité Py, la vraisemblance P(Y/6) quantifie la probabilité que les observations
proviennent effectivement d'un échantillon de la loi Py. Si fy est la densité de la loi Py,

alors la vraisemblance s’écrit de la maniére suivante :
n
P(Y/0) =T]fo(vi) (1.4)
i=1

b. Inférence fréquentiste

Pour estimer les parametres d’un modele dans le cadre fréquentiste, la méthode du
maximum de vraisemblance est couramment utilisée. Cette méthode consiste a maxi-
miser la vraisemblance P(Y/0) (ou la log-vraisemblance) pour que les probabilités
des réalisations observées soient aussi maximum. C’est un probleme d’optimisation
qui se résout en écrivant que la dérivée premiere s’annule et la dérivée seconde est
négative en 0 = §. On obtient un estimateur # qui maximise la (log-)vraisemblance.

A partir de cet estimateur, on peut construire un intervalle de confiance & 95% pour
chaque parametre tel que "si on reproduisait un grand nombre de fois 1’échantillon-
nage des données et que 1’on estimait a chaque fois le parametre et son intervalle de
confiance, 95% des intervalles de confiance calculés contiendraient la vraie valeur du

parametre".

c. Inférence bayésienne

Contrairement au cadre fréquentiste, le cadre bayésien fournit une distribution a pos-
teriori des parametres du modele a partir d'une distribution a priori, qui peut étre plus

ou moins informative, et des données.
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Le théoreme de Bayes, qui donne son nom a l'inférence bayésienne, s’écrit de la ma-

niére suivante :

P(8)P(Y/8)
P(Y)

avec P(0/Y), la probabilité des parametres sachant les données, i.e. la distribution de

P(O/Y) = (1.5)

probabilité a posteriori des parametres, que 1’on souhaite maximiser. La distribution a
posteriori des parametres s’écrit donc proportionnellement au produit de la distribu-

tion a priori des parametres et de la vraisemblance des données :
P(0/Y) < P(0)P(Y/0) (1.6)

L'inférence bayésienne fournit in fine un échantillon de la distribution jointe de tous
les parametres. La distribution marginale a posteriori de chaque parameétre extraite de
cette distribution jointe fournit un intervalle de crédibilité a 95% de chaque parametre
dont 'interprétation est la suivante : "il y a 95% de chance que le parametre se trouve

dans cet intervalle". Le principe de la méthode est résumé sur la Figure 1.8.

1.3.2 Estimation de parameétres en écotoxicologie

L’estimation des parametres des modeles en écotoxicologie est généralement faite
dans le cadre fréquentiste. L'inférence par maximum de vraisemblance nécessite par-
fois de fixer certains parametres (les parametres non relatifs a la toxicité dans les mo-
deles DEBtox par exemple Kooijman et al. (2003)) lorsque tous ne peuvent pas étre
estimés simultanément. Cette pratique induit un biais puisqu’il n’est pas exclu que
ces parametres aient une influence sur 'estimation des autres parametres, d’intérét
cette fois. Une analyse de sensibilité peut étre menée pour déterminer la sensibilité
du modeéle a chaque parametre et conclure sur la pertinence de fixer certains para-

metres plutdt que d’autres Billoir et al. (2008).
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FIGURE 1.8 — Principe de I'inférence bayésienne.
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De plus, pour certains modeles complexes, les parametres sont souvent estimés sépa-
rément Chevre et al. (2005); Hendriks et al. (2005), par exemple par type de données
ou pour les témoins d’une part et les concentrations testées d’autre part, ce qui peut
étre problématique lorsqu’il existe des corrélations non identifiées entre certains de
ces parametres. Les intervalles de confiance doivent dans ce cas étre considérés avec
précaution puisque les régions de confiance jointes impliquant plusieurs parametres
et permettant de visualiser les corrélations globales ne sont pas prises en compte
Billoir et al. (2008). Des ajustements simultanés ont par exemple été réalisés sur des
modeles DEBtox Jager et al. (2004, 2006) dans le cadre fréquentiste. Ces ajustements
sont effectués en combinant la vraisemblance multinomiale produite par I’analyse des
données de survie et une vraisemblance issue de la méthode de la somme des carrés
produite par I'analyse des autres types de données. Ces dernieres doivent suivre une
distribution normale pour que la méthode soit applicable, ce qui est un frein a 1"utili-
sation de parties stochastiques non conventionnelles.

L'inférence bayésienne permet de pallier le probleme d’estimation simultanée de tous
les parametres d'un modéle et fournit en plus des informations sur les corrélations
entre parametres a travers les distributions a posteriori jointes. Elle est donc bien adap-
tée a I'estimation des parametres des modeles en écotoxicologie. Quelques études uti-
lisent le cadre bayésien en écotoxicologie : avec des modeles concentration-réponse
Delignette-Muller et al. (2014); Forfait-Dubuc et al. (2012); Fox (2010); Zhang et al.
(2012), des modeles DEBtox Billoir et al. (2008, 2009); Ducrot et al. (2010), des modeles
TK/TD Billoir et al. (2012); Kon Kam King et al. (2015), ou des modéles déterminant
des SSD (Species Sensitivity Distribution) Kon Kam King et al. (2015); Oldenkamp et al.
(2015).

1.3.3 Avantages de I'inférence bayésienne

L’'inférence fréquentiste est couramment utilisée pour 'estimation des parametres des
modeles. L'utilisation de l'inférence bayésienne est plus récente et moins usitée alors

qu’elle présente de nombreux avantages.
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a. Utilisation simultanée de différents types de données

L’'inférence bayésienne est une méthode tres souple qui permet de prendre en compte
facilement et simultanément les différents types de données (continues, de comp-
tage, etc.) rencontrées en écologie. On peut citer quelques exemples d’études dans
lesquelles des données de types différents ont été utilisées simultanément, engen-
drant des estimations plus précises des parametres. Des densités de population Go-
palaswamy et al. (2012) ou le degré de parenté entre individus Hadlfield et al. (2006)
ont été modélisés en utilisant des données comportementales, spatiales et génétiques.
Les données d’abondance sont également plus simples a gérer dans un cadre bayé-
sien hiérarchique Moore and Barlow (2011). En écotoxicologie, Billoir et al. Billoir et al.
(2011) ont utilisé de maniére relativement simple toutes les données écotoxicologiques
disponibles (reproduction, croissance et survie) pour estimer les parametres d"un mo-
dele DEBtox d’effet du cadmium sur la daphnie. Dans le cadre fréquentiste, comme
mentionné précédemment, 'estimation de parametres relatifs aux différents types de

données est généralement faite séparément.

b. Parties stochastiques non conventionnelles

La prise en compte de données de types différents est nécessairement conjointe a 1"uti-
lisation de parties stochastiques différentes, parfois non conventionnelles. Delignette-
Muller et al. Delignette-Muller et al. (2014) ont montré qu'un modele stochastique
Gamma-Poisson permettait de mieux décrire certaines données de reproduction par
rapport a un modele Poisson couramment utilisé. De méme, les données de survie au
cours du temps en fonction de la concentration peuvent étre décrites par un modele
binomial conditionnel Forfait-Dubuc et al. (2012), qui prend en compte la probabi-
lité de survie ainsi que le nombre d’individus encore vivants au temps précédent.
L'utilisation de tels modeles stochastiques ne souléve pas de probleme dans le cadre
bayésien alors qu’elle peut s’avérer difficile dans le cadre fréquentiste, notamment

lorsque plusieurs types de données sont mis en jeu.
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c. Distributions a priori

Un autre avantage majeur de l'inférence bayésienne est 1'utilisation de distributions a
priori. Ces distributions permettent de résumer 1'information disponible sur les para-
metres. Dans les modeles biologiques quels qu’ils soient, les parameétres ont souvent
une signification biologique : les spécialistes du domaine ont donc trés souvent de
I'information a priori sur les valeurs attendues pour les parametres, ou au moinspour
une méme espeéce dans des conditions différentes, des espéces proches ou des conta-
minants ayant le méme mode d’action. Par exemple, pour un contaminant donné, les
experts choisissent leur gamme de concentrations en fonction de la valeur attendue
de la ECsp. Certains modeles incluent des variables latentes (comme la concentration
interne dans les modeles DEBtox), inaccessibles par l'expérimentation, mais reliées
a certains parametres (par exemple le taux d’élimination) sur lesquels des connais-
sances a priori sont disponibles. Lorsqu’on ne posséde pas du tout d’information sur
les parametres, on utilise des distributions a priori vagues, comme par exemple des

lois uniformes larges.

d. Distribution jointe a posteriori

L'inférence bayésienne fournit in fine un échantillon de la distribution jointe de tous
les parametres 1.8. Elle informe donc sur les corrélations entre parameétres. Cette dis-
tribution peut étre utilisée pour extraire 1'incertitude sur toutes fonctions des para-
metres du modele. La distribution marginale a posteriori de chaque parametre est éga-

lement extraite de cette distribution jointe.

1.3.4 Meéthodes de simulation

Les méthodes Monte Carlo Markov Chain (MCMC) sont couramment utilisées pour in-
térer les parametres d'un modele a partir de données dans le cadre bayésien. Plusieurs

logiciels existent pour effectuer les simulations de ces méthodes.
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a. Principe des MCMC

Les méthodes MCMC permettent d’obtenir des tirages d"une variable aléatoire dont la
loi de probabilité est connue a une constante pres. Elles peuvent donc étre appliquées
pour donner des tirages de la distribution a posteriori de 6. Des tirages sont réalisés
dans la distribution a posteriori puis on utilise cet échantillon pour estimer empirique-
ment les moyennes, variances et percentiless de 6. Des algorithmes implémentés dans
des logiciels permettent de réaliser ces tirages.

Plusieurs chaines MCMC (souvent trois) sont nécessaires pour vérifier la convergence
de l'algorithme utilisé pour simuler les chaines, qui ne posséde généralement pas de
critere d’arrét : c’est a 'utilisateur de définir le nombre d’itérations a calculer. L’ana-
lyse visuelle des traces des chaines ou le calcul de critéres de convergence tels que le
critere de Gelman et Rubin Gelman and Rubin (1992) permettent de vérifier la conver-
gence des chaines. Ces chaines peuvent étre réalisées en parallele a ’aide de packages

spécifiques, ce qui permet de gagner en temps de calcul.

b. Logiciels disponibles

Les logiciels BUGS (Bayesian inference Using Gibbs Sampling, WIinBUGS et OpenBUGS
Lunn et al. (2000); Surhone et al. (2010)) et JAGS (Just Another Gibbs Sampler, Plum-
mer (2003)) utilisent comme algorithme 1’échantillonneur de Gibbs pour réaliser les
MCMC. On spécifie dans le logiciel le modele sous forme de noeuds (variables, co-
variables et parametres), les données, les distributions a priori des parametres et les
valeurs initiales de chaque noeud. Les logiciels BUGS et JAGS sont interfacés avec
le logiciel R Team (2013) via les packages 12WinBUGS ou r20penBUGS Sturtz et al.
(2005) et rjags Plummer (2009), respectivement. Le logiciel Stan sta (2015) utilise les
algorithmes NUTS (No-U-Turn Sampler) et HMC (Hamiltonian Monte Carlo) pour réali-
ser les MCMC. Il peut également étre interfacé avec R via le package rStan rst (2015).

1.4 Conclusion

Cette synthese bibliographique a permis de présenter les différentes approches concer-

nant les outils utilisés durant cette these, c’est-a-dire les dispositifs expérimentaux en
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écotoxicologie, les modeles d’effets de contaminant et les modeles multi-especes, et
enfin I'estimation de parameétres. Certaines de ces approches ont été choisies pour
étre appliquées a ce travail de these.

Parmi les dispositifs expérimentaux classiquement utilisés pour I’évaluation des risques
permettant I'étude des interactions entre especes, c’est un microcosme de laboratoire
basé sur celui développé par Clément et Cadier Clément and Cadier (1998) qui a
été utilisé. Ce microcosme est présenté au chapitre 2. Pour modéliser les effets du
contaminant les modeles concentration-réponse ont été choisis, et le fonctionnement
du microcosme a été décrit par un modele dynamique a variables d’état. La modé-
lisation des différents processus régissant le fonctionnement du microcosme, inter-
actions entre espéces et effets du contaminant inclus, est présentée au chapitre 3. La
méthode d’estimation des parametres utilisée est I'inférence bayésienne et le logiciel
choisi pour réaliser les différents calculs est le logiciel JAGS, interfacé avec le logiciel

R. Ces éléments sont également présentés au chapitre 3.
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2.1 Introduction

L’étude et la description du fonctionnement d"un microcosme aquatique de labora-
toire sous pression chimique constitue 1’objectif central de la these. La méthode uti-
lisée consiste en 1’élaboration d’un modéle décrivant ce fonctionnement. Les hypo-
théses sous-jacentes au modele ainsi que l'estimation des parametres reposent sur
des expérimentations en microcosme, menées en parallele de la construction du mo-
dele.

Le microcosme de laboratoire utilisé est un micro-écosysteme reconstitué. Il est basé

sur le microcosme développé par Clément et Cadier Clément and Cadier (1998) pré-
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senté dans le premier chapitre (section 1.2.4). Cependant, ce microcosme original com-
porte de nombreuses especes et interactions qui rendent difficile la modélisation de
son fonctionnement. Il a donc été réduit a trois espéces pour simplifier 1'étude : des
microalgues (Pseudokirchneriella subcapitata, phytoplanctonte unicellulaire), des len-
tilles d’eau (Lemna minor, macrophytes flottantes) et des daphnies (Daphnia magna,
zooplanctonte).

Le fonctionnement du microcosme a tout d’abord été analysé en condition non conta-
minée, puis les effets du cadmium ont été explorés. Pour aborder 1'étude de la dyna-
mique des espéces en prenant en compte les interactions, nous avons choisi d’isoler
les espéces en interactions deux a deux avant d’étudier le microcosme complet a trois
espéces. Les lentilles et les daphnies sont supposées ne pas étre en interaction directe.
Les daphnies ont besoin des algues comme source de nourriture, c’est pourquoi le
microcosme partiel constitué de daphnies et de lentilles n’a pas été étudié. Par consé-
quent, les expérimentations ont en premier lieu été menées dans des microcosmes
partiels composés de deux especes : algues et daphnies d"une part; algues et lentilles
d’autre part.

Ce chapitre présente tout d’abord les simplifications faites par rapport au microcosme
original. Je présenterai ensuite brievement les especes impliquées (biologie, écologie,
sensibilité au cadmium) et enfin le protocole expérimental : la mise en place des micro-
cosmes ainsi que leur suivi, les différentes expérimentations réalisées et les données
collectées pour chacune.

Les Tableaux 2.1 et 2.2 résument les expérimentations et les données collectées, respec-
tivement. Dans le reste du manuscrit, il sera fait référence en introduction de chaque
chapitre a ces deux tableaux pour indiquer quelles expérimentations et quelles don-

nées ont été utilisées dans le chapitre concerné.
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2.2 Le microcosme étudié

2.2.1 Version simplifiée utilisée

Le microcosme utilisé a été réduit par rapport au microcosme développé par Clément
et Cadier Clément and Cadier (1998) dans le but d’alléger le protocole expérimental
et de simplifier dans un premier temps la modélisation du fonctionnement du mi-
crocosme, a la fois en conditions non contaminée et contaminée. Les trois especes
(algues, daphnies et lentilles d’eau) du microcosme évoluent dans deux comparti-
ments (colonne d’eau et sédiment) au sein d’un bécher de deux litres. Le microcosme
est schématisé sur la Figure 2.1.

Les premiéres expérimentations menées sur le microcosme ont été réalisées en pré-
sence de sédiment. Malheureusement, des contaminations bactériennes se sont dé-
veloppées sur le sédiment lors de plusieurs expérimentations. Ces contaminations
bactériennes ont trés fortement affecté la survie des daphnies, rendant les données
de certaines expérimentations inutilisables. Malgré la stérilisation du matériel (verre-
rie, sédiment, etc.), ces contaminations bactériennes n’ont pas pu étre éradiquées. Il a
donc finalement été décidé d’oter le sédiment, en ne laissant dans le microcosme que
la colonne d’eau. Cela fiit possible de par la réduction du nombre d’espéces présentes
par rapport au microcosme original, puisque les daphnies, les lentilles et les algues
n’ont pas besoin de la présence de sédiment pour se développer.

Certaines données utilisées proviennent donc d’expérimentations menées avec du sé-
diment et d’autres sans (voir section 2.3.1 de ce chapitre, Tableau 2.1). Cette particula-
rité sera mentionnée pour chacune des expérimentations, néanmoins 1’expression "au
fond du bécher" sera utilisée indifféremment pour désigner la surface du sédiment

(lorsqu’il est présent) ou le fond du bécher (lorsqu’il n’y a pas de sédiment).

2.2.2 Processus identifiés

Au sein du microcosme, les trois especes se développent et interagissent entre elles
au cours des expérimentations. De nombreux processus régissent donc le fonctionne-

ment du microcosme. Parmi ceux-ci, des processus majeurs ont été identifiés. Certains
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. COLONNE D’EAU
Lentilles

Lemna minor

Croissance de

population
Croissance de
population
Microalgues
Croissance en suspension
individuelle Pseudokirchneriella
subcapitata
Daphnies

Daphnia magna Broutage
Sédimentation
Survie

Croissance de
population

Microalgues
sédimentées

FIGURE 2.1 — Schéma du microcosme utilisé et processus impliqués.

sont intrinséques a chaque espéce (croissance, survie, reproduction). D’autres appa-
raissent lorsque deux ou trois especes sont présentes et constituent donc les processus
d’interaction.

La réduction du microcosme a trois especes conserve trois processus majeurs du
micro-écosysteme : la sédimentation algale, la compétition entre algues et lentilles
et l'ingestion d’algues par les daphnies. Les algues en suspension dans la colonne
d’eau sédimentent sous l'effet de la gravité pour passer dans le compartiment des
algues sédimentées au fond du bécher. Ces deux types d’algues sont considérés sépa-
rément dans la these puisqu’elles ne sont pas dans le méme milieu (la colonne d’eau
et le fond du bécher) et peuvent donc potentiellement évoluer différemment. Elles
sont donc comptées séparément (voir section 2.3.3 et Tableau 2.2) et constituent donc
deux variables différentes (voir chapitre 3, section 3.2.1.a et Tableau 2.2). En ce qui
concerne la compétition pour les nutriments entre algues et lentilles, nous avons fait
I'hypotheése simplificatrice qu’elle ne concerne que les algues en suspension dans la
colonne d’eau, les algues sédimentées étant spatialement éloignées des lentilles d"eau.
Les processus identifiés et a étudier sont représentés sur la Figure 2.1. Les processus

intrinséques aux algues (en suspension et sédimentées) sont la croissance et la sédi-
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mentation pour les algues en suspension, uniquement la croissance pour les lentilles.
Les processus intrinseques aux daphnies sont la survie et la croissance individuelle.
La reproduction des daphnies n’est pas décrite, les jeunes daphnies étant retirées au
tur et a mesure des pontes (voir section 2.3.3) et le prélevement d’algues par les jeunes
étant supposé négligeable devant celui des adultes. Quant aux processus d’interac-
tion, ce sont la compétition entre algues et lentilles, et la consommation d’algues par
les daphnies. Les effets du cadmium constituent les derniers processus étudiés. Selon
son mode d’action, le contaminant peut avoir des effets sur différents processus. De
plus, le contaminant peut avoir des effets sur une espéce via un effet direct sur un

processus ou via un effet indirect qui résulte d"une interaction.

2.2.3 Les espéces utilisées

Cette partie présente des éléments de biologie et d’écologie pour chacune des trois
especes présentes dans le microcosme ainsi que leur sensibilité au contaminant consi-

déré, le cadmium.

a. Eléments de biologie et d’écologie
Biologie des algues

Les algues Pseudokirchneriella subcapitata sont des algues vertes unicellulaires, de la
famille des Chlorophyceae, en forme de croissant de lune d'un diameétre équivalent
légerement inférieur a 4ym, comme le montre la Figure 2.2. La reproduction se fait par
division cellulaire et le développement de la population est principalement limité par
lI'intensité lumineuse ainsi que par les teneurs en azote et en phosphore. L'intensité
lumineuse recue peut diminuer par auto-ombrage, mais en microcosme les parois
transparentes limitent ce phénomene. Dans le microcosme, 1’absence de mouvement
de la colonne d’eau entraine la sédimentation des cellules algales par gravité du fait

d’une densité légerement supérieure a celle de 1’eau.
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FIGURE 2.3 — L. minor.

P. Le Quellec

Biologie des lentilles

Les lentilles d’eau Lemna minor sont des macrophytes flottant a la surface des plans
d’eau, de la famille des Lemnaceae (Figure 2.3). Elles se présentent sous forme de co-
lonies de deux a quatre frondes, une fronde ayant un diametre inférieur a 5 mm et
une racine immergée mesurant jusqu’a 15 cm. Les lentilles d’eau se reproduisent gé-
néralement par multiplication végétative, par bourgeonnements successifs latéraux.
Leur croissance, comme celle des algues, est principalement limitée par les teneurs
en azote et en phosphore, ainsi que par l'intensité lumineuse. Celle-ci ne varie pas
pour les lentilles en microcosme (en dehors de 1’alternance jour/nuit) du fait de leur

position en surface du plan d’eau.
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FIGURE 2.4 - Mesure d’une daphnie au microscope.

L. Hauduroy

Biologie des daphnies

Les microcrustacés de 1’'espéce Daphnia magna sont des organismes pélagiques appar-
tenant a la famille des Daphnideae (ordre des Cladoceres). Ces organismes sont des
consommateurs primaires qui filtrent 1’eau grace a des appendices pour se nourrir
de particules en suspension (algues, bactéries, matiere organique, etc.). De grandes
antennes permettent leur déplacement. Les daphnies mesurent jusqu’a 6 mm et sont

recouvertes d'un exosquelette transparent renouvelé par mue (Figure 2.4).

Les femelles atteignent leur maturité a 1’age de six a sept jours. Deux types d’oeufs
sont produits suivant les conditions environnementales. Le cycle de vie de la daphnie
est représenté sur la Figure 2.5. En conditions favorables, la reproduction est asexuée
(parthénogénétique) et les oeufs donnent naissance a des clones femelles (de 10 a
40 oeufs par ponte et par femelle, avec 1 ponte tous les 2 ou 3 jours) (partie A du
cycle). En conditions défavorables, les oeufs donnent des males et des femelles qui se
reproduisent ensuite par reproduction sexuée. Les oeufs produits par reproduction
sexuée, appelés éphippies, sont contenus dans une poche incubatrice qui se détache

lors de la mue et restent viables pendant plusieurs mois. Ils éclosent en donnant des



46 Chapitre 2. Expérimentations

FIGURE 2.5 - Schéma du cycle de vie de D. magna.

L. Humblot

femelles lorsque les conditions redeviennent plus favorables et conduisent a la reprise

du cycle parthénogénétique (partie B du cycle).

b. Utilisations de ces espéces en écotoxicologie

Les trois especes choisies sont fréquemment utilisées en écotoxicologie et sont 1’objet
de tests standardisés. Elles sont en effet faciles a cultiver, a élever et a tester en labora-
toire. Elles sont également sensibles a de nombreux contaminants. Cette partie fournit

quelques éléments sur l"utilisation courante de chacune de ces especes.

Les algues en écotoxicologie

P. subcapitata est couramment utilisée en écotoxicologie, pour des tests standardisés
(AFNOR, ISO, OCDE) généralement sur la croissance. Un test standardisé OCDE sur

la croissance a été mis en place en 1984 (OCDE guidelines). Ce test dure 72h et permet
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donc généralement de tester les effets sur plusieurs générations. La croissance est
quantifiée par la mesure de la biomasse (densité cellulaire) et une EC, (généralement
une ECsp) est déterminée. L'activité photosynthétique peut également étre utilisée

comme critere d’effet Koukal et al. (2003).

Les lentilles en écotoxicologie

Les lentilles sont aussi souvent utilisées pour I'évaluation de la toxicité d'un conta-
minant. Elles sont faciles a cultiver et a tester, et se reproduisent par multiplication
végétative en donnant naissance a des clones. L. minor fait également 1’objet de tests
standardisés (OCDE) sur la croissance. Ce test dure 7 jours. La croissance est quanti-
tiée par le comptage des frondes et des colonies. D’autres parametres peuvent égale-
ment étre mesurés, tels que la surface totale des frondes, les poids sec ou frais.

Les lentilles constituent un bon complément des algues pour I'évaluation de la phyto-
toxicité d"un contaminant puisque les lentilles et les algues représentent des degrés de
complexité différents dans le domaine des plantes du fait de leur constitution (algues

unicellulaires et macrophytes) Cleuvers and Ratte (2002); Wang (1990).

Les daphnies en écotoxicologie

D. magna est couramment utilisée pour I’évaluation des risques écotoxicologiques, no-
tamment pour les avantages que fournit sa reproduction parthénogénétique. En effet,
la sensibilité liée au sexe est absente et les organismes produits sont génétiquement
identiques. De plus, la daphnie est représentative des organismes zooplanctoniques
Adema (1978). Les daphnies jouent également un rdle majeur dans ’équilibre des éco-
systemes dans lesquels elles sont présentes puisqu’elles épurent 1'eau par filtration.
Elles sont enfin présentes sur toute la planete. Des tests standardisés sont basés sur
la daphnie (AFNOR, ISO, OCDE). Les criteres d’effet généralement étudiés sont la

mobilité, la survie, la reproduction et la croissance.
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c. Exposition et effets du cadmium
Utilisation et présence dans l’environnement

Le cadmium est utilisé entre autres pour la production d’accumulateurs, de pigments,
de barres de controle dans les réacteurs nucléaires et comme stabilisant du PVC. Il
est également employé pour le cadmiage, qui consiste a déposer par électrolyse une
couche de cadmium a la surface d'un matériau pour le protéger de la corrosion, le
cadmium ne s’alterant pas au contact de 'air et se comportant bien en milieu marin.
Le cadmium est naturellement présent dans la crofite terrestre, qui contient en moyenne
0,18 ug/g de cadmium EPA (2001). On en trouve dans les minerais de zinc ou de
plomb. Dans les sols, les niveaux de cadmium se situent entre 0,01 et 1,8 ug/g EPA
(2001) tandis qu’il sont compris entre 0,60 et 74 pg/g dans les sédiments des fleuves
et des cours d’eau Maloney (2007).

Sensibilité au cadmium

La sensibilité au cadmium est tres variable (d'un facteur 10 a 100 Kottelat (2008)) sui-
vant les especes, les expérimentations réalisées (durée, criteres d’effet mesurés, etc.) et
les conditions du milieu qui peuvent modifier la spéciation chimique et/ou l’absorp-
tion de cadmium par les organismes. Parmi ces conditions on trouve la dureté de 1’eau
(qui peut diminuer la toxicité Mance (1987)), le pH (qui peut modifier 1’absorption du
cadmium Lavoie et al. (2012)), la présence d’'EDTA (Ethyléne Diamine Tétra-Acétique,
un chélateur formant des complexes avec les métaux qui diminue I'effet du cadmium
Kallgvist (2009)), de sédiment, de substances humiques (qui diminuent 'effet du cad-
mium Koukal et al. (2003); Vigneault and Campbell (2005)), etc. C’est pourquoi des
expérimentations préliminaires pour définir les gammes de concentrations effectives
ont été réalisées sur les algues et les lentilles d’eau. En ce qui concerne les daphnies,
des expérimentations antérieures sur le microcosme ont fourni des indications sur les
gammes a tester. La littérature présente également de nombreuses études des effets
du cadmium sur ces espéces, qui peuvent orienter le choix des gammes de concentra-

tions a tester.
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Algues et effets du cadmium

Les algues d’eau douce ont une affinité pour les cations métalliques due a leur charge
nette négative. Elles adsorbent donc physiquement le cadmium, puis celui-ci est trans-
porté activement a I'intérieur de la cellule via des canaux de transport de cation Camp-
bell et al. (2002). Les valeurs de ECsg pour la croissance algale peuvent varier de 10 a
200 ug/L Kallgvist (2009). Au sein du microcosme original, aucun effet n’a été observé
sur la croissance algale pour des concentrations en cadmium testées allant jusqu’a 6
ug/L environ Clément et al. (2014).

Des études récentes portent sur la réponse des algues au cadmium, avec d’autres cri-
teres d’effets que la croissance. Par exemple, I’effet du cadmium peut ainsi étre évalué
sur la quantité de chlorophylle Cypaité et al. (2014), I'intégrité des membranes et cer-
taines activités enzymatiques Machado et al. (2015); I'effet des exudats métalliques
et de 'acclimatation Paquet et al. (2015), du pH et des substances humiques sur 1’ab-

sorption Boullemant et al. (2011); Lavoie et al. (2012) sont également explorés.

Lentilles et effets du cadmium

Les lentilles peuvent accumuler d’importantes quantités de cadmium dans leurs tis-
sus. Elles constituent ainsi de bons candidats a la phytoremédiation (dépollution des
sols et des eaux par les plantes) Hou et al. (2007). Némanmoins, les lentilles subissent
un stress oxydatif en présence de cadmium qui peut conduire a une réduction de la
croissance Tkalec et al. (2008). Suivant les conditions d’exposition (composition du
milieu, durée d’exposition, ...), les valeurs de ECsy pour la croissance des lentilles va-
rient de 50 a 400 ug/L Drost et al. (2007); Taraldsen and Norberg-King (1990). Dans
les expérimentations menées sur le microcosme original avec des concentrations en
cadmium testées jusqu’a 6 pg/L environ, aucun effet sur le nombre de frondes de
lentille n’a été observé alors que d’autres criteres tels que la biomasse et la surface des
frondes, ont été impactés des les plus faibles concentrations testées (1,5 pug/L) Clé-
ment et al. (2014).

De nombreuses études portent sur les effets du cadmium sur les lentilles d’eau : sur

I'accumulation Basile et al. (2012); Prasad et al. (2001), la croissance et le stress oxy-
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datif Horemans et al. (2015); Razinger et al. (2008); Varga et al. (2013), lorsqu’il est
couplé a d’autres métaux Balen et al. (2011); Horvat et al. (2007), sur la quantité de

chlorophylle et certaines activités enzymatiques Radic et al. (2010).

Daphnies et effets du cadmium

Les daphnies sont exposées au cadmium via 1’eau par voie dissoute et via les algues
par voie trophique Kottelat (2008); Nriagu and Sprague (1987). Le cadmium s’adsorbe
en particulier sur leur cuticule et sur les appendices filtreurs et diffuse ensuite dans
I'organisme Robinson et al. (2003). Le cadmium peut avoir, a de faibles concentrations,
un effet sur la survie des daphnies, ainsi que des effets sublétaux sur la reproduction
et la consommation de nourriture. Au sein du microcosme original, on trouvait des
valeurs de NEC d’environ 0,15 ug/L pour la croissance et la reproduction et d’envi-
ron 1,8 ug/L pour la survie en présence de sédiment Billoir et al. (2012). Parmi les
nombreuses études des effets du cadmium sur la daphnie, on trouve pour la suvie
des LCsg a 14 jours de 8.6 ug/L Nebeker et al. (1986), pour la croissance a 17 jours une
ECypde 7,3 ug/L Knops et al. (2001) et pour la reproduction a 17 jours une ECyo de 3,1
ug/L Knops et al. (2001), a 21 jours une ECsp de 6,1 ug/L Guilhermino et al. (1999).

La présence de plusieurs especes souléve des difficultés quant au choix de la gamme
de concentrations a tester. Etant données les différences de sensibilité au cadmium
des espéces étudiées, trouver une gamme "compromis" pour observer des effets sur
toutes les especes peut se révéler compliqué. En effet, une gamme de concentrations
peut engendrer des effets tres forts sur une espece dés les concentrations testées les
plus faibles (pas de survie ou de croissance) tandis qu'une autre espece ne sera pas
ou tres peu affectée méme aux plus fortes concentrations. Dans ce cas, il sera diffi-
cile d’observer les effets du cadmium de manieére pertinente sur les epeces et leurs

interaction, et a fortiori d’estimer les parametres des modeles concentration-réponse.
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2.3 Le protocole expérimental

Cette partie présente les expérimentations qui ont permis de collecter les données uti-
lisées pour l'estimation des parametres des modeles. Certaines données sont issues
d’expérimentations réalisées avant cette these. Elles sont également détaillées ci-apres
et la "source" (cette these ou non) de chaque expérimentation est précisée.

Toutes les expérimentations ont été réalisées a 'ENTPE (Ecole Nationale des Travaux
Publics de I’Etat, Vaulx-en-Velin, France). Le protocole expérimental est basé sur celui
développé pour le microcosme original par Clément et Cadier Clément and Cadier
(1998), utilisé dans les études impliquant le microcosme Clément and Zaid (2004);
Cauzzi (2007); Triffault-Bouchet et al. (2005); Verrhiest et al. (2001) et optimisé par
Delhaye Clément et al. (2014); Delhaye (2012). Il a été adapté pour les expérimenta-

tions menées au cours de cette these.

2.3.1 Préparation des microcosmes

a. Conditions abiotiques

Deux litres d’eau synthétique (pour la composition voir Delhaye (2012)) sont versés
dans les béchers apres introduction du sédiment le cas échéant (Figure 2.6). Lorsque
du sédiment est présent, les microcosmes sont conditionnés pendant 7 jours dans
le noir avant l'introduction des organismes, et ce dans le but de stabiliser 1'activité
microbienne. Dans les expérimentations sans sédiment, les organismes sont inoculés
directement aprés l'introduction du milieu.

Les microcosmes sont aérés a l'aide de pipettes Pasteur stériles en verre connectées
a une pompe a air pour assurer une concentration en oxygene supérieure a 80% de
saturation. Les microcosmes sont maintenus a température constante de 20 + 2°C.
IIs sont placés sur des étageres sous un éclairage périodique de 2200 4= 200 lux a la
surface de chaque bécher avec des tubes "lumiere du jour" 36 W (Mazda), 16 heures
par jour. Les béchers sont régulierement permutés (deux fois par semaine) au cours
de la durée de l'expérimentation pour que l’éclairement recu soit équivalent pour

chacun des béchers. La Figure 2.7 présente la disposition des béchers dans la salle
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FIGURE 2.6 — Microcosmes en conditions standard, avec et sans sédiment.

d’exposition.

b. Contamination par le cadmium

Les microcosmes sont contaminés par le cadmium avec une solution a 100 mg/L pré-
parée a partir de Cd(NOj3),,4H,0. Les volumes correspondant aux concentrations
voulues dans les microcosmes sont introduits dans la colonne d’eau avant I'inocu-

lation des organismes puis la colonne d’eau est homogénéisée.

c. Conditions d’élevage des organismes et inoculation

Les organismes utilisés pour les expérimentations sont issus des élevages du labora-
toire de 'ENTPE en conditions controlées pour limiter la variabilité inter-expérimentations
liée a I’état des organismes au moment de I'inoculation. Les élevages sont maintenus
a une température comprise entre 20 et 23°C, avec une photopériode de 16 h par jour.

Les conditions d’élevage et d'inoculation sont spécifiques a chaque espece.

Culture et inoculation des algues

Les algues sont cultivées dans un milieu AFNOR comportant les éléments essentiels

a leur développement (nutriments et oligo-éléments) sous un éclairage de 3000 a 4000
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FIGURE 2.7 - Disposition des béchers dans la salle d’exposition.

lux, dans des erlenmeyers placés sur une plaque agitatrice. Les algues sont repiquées
une fois par semaine en conditions stériles, a partir des cultures déja présentes (1 mL
d’inoculum pour 100 mL de milieu par erlenmeyer). Les erlenmeyers contenant le
milieu de culture sont préalablement stérilisés a ’autoclave (110°C, 20 min, 2 bars).
Pour s’assurer que les algues sont en période de croissance exponentielle au début
des expérimentations, I'inoculation est réalisée avec des cultures datant de moins de
8 jours apres repiquage.

Pour I'inoculation, des cultures algales sont centrifugées a 4000 tours/min pendant 15
min et lavées a I'eau déminéralisée. Elles sont ensuite resuspendues dans 5 mL d’eau
ultra-pure afin d’éviter l'incorporation de milieu de culture dans les microcosmes. De
ce fait, un faible volume de suspension algale ne modifiant pas de facon significative
la teneur en cadmium est introduit dans les béchers. Environ 4.107 cellules (20 000
cell/mL) sont introduites dans chaque microcosme (la densité algale de 1'inoculum

étant évaluée au compteur de particules), puis la colonne d’eau est homogénéisée.

Culture et inoculation des lentilles

Les lentilles sont cultivées dans un milieu spécifique comportant les éléments essen-
tiels a leur développement (nutriments et oligo-éléments) sous un éclairage de 3000

a 4000 lux, dans des erlenmeyers. Les lentilles sont repiquées une fois par mois en
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conditions stériles, a partir des cultures déja présentes (10 frondes pour 150 mL de
milieu par erlenmeyer). Les erlenmeyers contenant le milieu de culture sont préala-
blement stérilisés a 1’autoclave (110°C, 20 min, 2 bars). Pour favoriser ’adaptation des
lentilles au milieu du microcosme, celui-ci étant bien moins riche et moins adapté au
développement des lentilles que leur milieu de culture, les lentilles sélectionnées sont
placées dans des bacs contenant du milieu microcosme environ une semaine avant le
début des expérimentations.

Pour l'inoculation, des colonies homogenes similaires pour chaque systeme sont sé-
lectionnées au sein de la culture de lentilles et 3 ou 4 colonies de 2 frondes (donc 6 ou

8 frondes) sont introduites a la surface de chacun des microcosmes.

Elevage et inoculation des daphnies

Les daphnies sont élevées au laboratoire dans des béchers de 2 L, sous un éclairage
de 500 a 1000 lux, dans du milieu microcosme ne contenant pas de solution nutritive,
dans le but de limiter la prolifération algale. Elles sont nourries trois fois par semaine
avec des algues P. subcapitata. Les élevages sont limités a 25 daphnies par bécher, les
néonates étant éliminés trois fois par semaine par un double tamisage. Une fois par
semaine, le milieu de 1’élevage initial est renouvelé de moitié. Les élevages ne sont pas
conservés plus de 5 semaines consécutives. Pour 1'inoculation, de jeunes daphnies de
moins de 24 h sont sélectionnées au sein des élevages et transférées dans du milieu

microcosme. Dix daphnies sont ensuite introduites dans chaque microcosme.

2.3.2 Types d’expérimentations réalisées

Deux grands types d’expérimentations ont été menées : en conditions appelées "stan-
dard" et en conditions appelées "particulieres". Les conditions standard qualifient les
expérimentations, en condition contaminée ou non, menées en bécher de deux litres,
avec un éclairement constant de 16 heures par jour et aucune modification de 1’état de
la colonne d’eau au cours de I’expérimentation. Les conditions particulieres qualifient
les expérimentations pour lesquels une des conditions précédentes est altérée (taille

des béchers, luminosité absente, colonne d’eau homogénéisée au cours de 1'expéri-
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mentation), en condition contaminée ou non. Cette terminologie est conservée tout
au long de ce manuscrit.

Les différentes expérimentations menées sont résumées dans le Tableau 2.1.

a. Expérimentations en conditions standard

Les expérimentations en conditions standard constituent le coeur de la partie expéri-
mentale réalisée durant cette these. Elles sont en effet destinées a collecter des don-
nées concernant le fonctionnement global du microcosme et la dynamique des espéeces
présentes, en conditions contaminées ou non. Avant 1’étude du microcosme complet
a trois especes, les microcosmes partiels algues-daphnies et algues-lentilles ont été
étudiés. Pour mettre en évidence les processus relatifs a chaque espece et les interac-
tions entre elles, le principe choisi est de réaliser des expérimentations dans lesquels
certains microcosmes contiennent uniquement les especes seules tandis que les autres
contiennent les deux especes ensemble. La comparaison de ces deux situations a per-
mis d’identifier les interactions entre les especes, tout en décrivant les processus in-
trinseques aux especes, qui eux sont présents dans les deux situations. Un exemple
de ce type de plan d’expérience est schématisé sur la Figure 2.8.

La préparation et la composition des microcosmes, 'inoculation des espeéces et la
conduite de I'expérimentation sont similaires pour toutes les expérimentations de ce
type. Les expérimentations durent entre 14 et 21 jours a partir de 'inoculation des
organismes et sont conduites en bécher de deux litres. L'éclairement, 1’aération, la
composition du milieu et les conditions biotiques initiales ne varient pas d"un expé-
rimentation a ’autre. La préparation des microcosmes, la conduite de I'expérimenta-
tion et les données fournies par ces expérimentations sont détaillées dans les sections
suivantes de ce chapitre.

Neuf expérimentations ont été effectuées en conditions standard. Les deux premieres
expérimentations ont été réalisées par Frédéric Orias au cours de son stage de Mas-
ter au LEHNA (Laboratoire d’Ecologie des Hydrostystemes Naturels et Anthropisés)
sous la direction de Bernard Clément Orias (2012). Les expérimentations 3 a 8 ont été
réalisées au cours de cette these, tandis que la neuvieme expérimentation a été réalisée

par Marie Gennesseaux au cours de son stage de Master au LEHNA sous la direction
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FIGURE 2.8 — Schéma du plan d’expérience pour les expérimentations en conditions standard, ici

avec deux especes et en condition contaminée.
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de Bernard Clément Gennesseaux (2015). Les objectifs, les especes présentes, ainsi
que les principales caractéristiques de chacune des expérimentations sont détaillés ci-

apres.

Les expérimentations 1 a 3 ont été conduites afin d’étudier le microcosme partiel
algues-daphnies en condition non contaminée. Les algues et les daphnies ont été sui-
vies sur 21 jours. L'expérimentation 1 comportait du sédiment constitué de sable de
Fontainebleau, 1’expérimentation 2 du sédiment d’Aiguebelette tandis que I'expéri-
mentation 3 a été réalisée sans sédiment.

L’objectif des expérimentations 4 et 5 était I'étude du microcosme partiel algues-lentilles
en condition non contaminée. Les algues et les lentilles ont également été suivies sur
21 jours. L'expérimentation 4 a été réalisée avec du sédiment d’Aiguebelette et le mi-
lieu, comportant initialement 100 ug/L de phosphore, a été enrichi en phosphore pour
atteindre 400 ug/L. En revanche, I'expérimentation 5 a été conduite sans sédiment.
Les expérimentations 6 et 7 ont eu pour objectif 1’étude du microcosme partiel algues-
lentilles en condition contaminée. Ces deux expérimentations ont duré 14 jours et ne
comportaient pas de sédiment. Les gammes de cadmium étaient comprises entre 0 et
1000 ug/L et 0 et 50 pug/L pour les expérimentations 6 et 7, respectivement.

L’objectif de I’'expérimentation 8 a été 1’étude du microcosme complet algues-daphnies-
lentilles en condition contaminée, sans sédiment. Les especes ont été suivies pendant
21 jours. La gamme de cadmium utilisée était comprise entre 0 et 10 ug/L.
L’expérimentation 9 a eu pour objectif de compléter 1’étude en condition contaminée
avec des algues uniquement. L'expérimentation a duré 21 jours et a été conduite sans

sédiment. La gamme de cadmium était comprise entre 0 et 40 ug/L.
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Tableau 2.1 — Expérimentations réalisées

N° Cadmium Especes Caractéristiques Source
1 Non Algues et daphnies Avec sable de Fontainebleau
Orias (2012)
2 Non Algues et daphnies Avec sédiment d’Aiguebelette
Orias (2012)
3 Non Algues et daphnies Sans sédiment Cette these
4  Non Algues et lentilles Avec sédiment d’Aiguebelette, milieu Cette these
enrichi en P
5 Non Algues et lentilles Sans sédiment Cette these
6  Oui Lentilles Sans sédiment, gamme Cd : 0-1000 Cette these
ugL
7 Oui Algues et lentilles Sans sédiment, gamme Cd : 0-50 Cette these
ngL!
8  Oui Algues, lentilles et Sans sédiment, gamme Cd : 0-10 Cette these
daphnies ug.L1
9 Oui Algues Sans sédiment, gamme Cd : 0-40
}lg-L'l Gennesseaux
(2015)
10 Non Algues Avec sable de Fontainebleau, a 1’obs-
curité Gaucci (2011)
11 Non Algues Sans sédiment, remise en suspension Cette thése
des algues par homogénéisation de la
colonne d’eau
12 Oui Daphnies (et algues) Sans sédiment, étude du broutage, en Cette these
bécher de 100 mL
13 Oui Algues Sans sédiment, test de gamme Cd (0- Cette these
100 ug.L1), en bécher de 100 mL
14  Non Algues et daphnies Sans sédiment, densité algale initiale Cette thése

introduite multipliée par 10
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b. Expérimentations en conditions particulieres

Cing expérimentations en conditions particulieres ont été réalisées afin d’étudier un
processus particulier impliqué dans le fonctionnement global du microcosme. A I'ex-
ception de l'expérimentation 10 qui a été effectuée par Xavier Gaucci au cours de
son stage de Master au LEHNA sous la direction de Bernard Clément Gaucci (2011),
toutes ces expérimentations ont été réalisées pendant cette these.

Trois de ces expérimentations (expérimentations 10 a 12) ont donc été conduites de
maniére a isoler un processus considéré pour produire des données non "bruitées"
destinées a améliorer la compréhension et la description de ce processus. L'expéri-
mentation 10 a été réalisée dans le but d’étudier la sédimentation algale seule (en
I’absence de croissance algale et sans les autres especes). Pour cela, les béchers n’ont
pas été éclairés et ont été enveloppés de papier d’aluminium. Ainsi, la photosynthese
n’ayant pas lieu, le processus de sédimentation a été isolé. La densité algale dans la
colonne d’eau a été mesurée tout au long de I'expérimentation. L'expérimentation a
duré 10 jours, en condition non contaminée, en bécher de deux litres avec du sédi-
ment sous forme de sable de Fontainebleau.

L’expérimentation 11 a été réalisée afin d’étudier la croissance algale seule (en 1’ab-
sence de sédimentation algale et sans les autres especes). Pour cela, la colonne d’eau
des béchers a été homogénéisée tout au long de I’expérimentation et la densité algale
totale a été suivie pendant 19 jours. L'expérimentation a été conduite en bécher de
deux litres, en condition non contaminée et sans sédiment.

L'expérimentation 12 a été effectuée afin de de mesurer le broutage d’algues par les
daphnies. Elle a duré 24 heures, en condition non contaminée, en bécher de 100 mL et
sans sédiment.

Une autre expérimentation (expérimentation 13) a été effectuée pour déterminer la
gamme adéquate de cadmium a utiliser vis-a-vis de la sensibilité des algues seules.
Elle a duré 5 jours, en condition contaminée, en béchers de 100 mL et sans sédiment.
La gamme de cadmium utilisée était comprise entre 0 et 100 ug/L.

Enfin, une derniére expérimentation (expérimentation 14) a été réalisée en conditions
standard, mais avec une densité algale initiale différente de celle utilisée pour toutes

les autres expérimentations. Cette expérimentation avait pour but de produire des
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données pour permettre une meilleure estimation des parametres utilisés dans la mo-
délisation du processus de broutage. Pour cela, le nombre d’algues inoculées au début
de I'expérimentation était 10 fois supérieur a celui inoculé dans les expérimentations
standard (4.10% algues au lieu de 4.107). L'expérimentation a duré 16 jours, en condi-

tion non contaminée et sans sédiment.

2.3.3 Mesures, données collectées et notation

Selon les expérimentations et les especes, différents types de données ont été récoltées.
Les données relatives au cadmium, aux algues, aux daphnies et enfin aux lentilles sont
détaillées dans cette section. Les différents types de données récoltées, ainsi que les
notations correspondantes utilisées dans la suite du manuscrit pour la modélisation

sont résumées dans le Tableau 2.2.

a. Dosage du cadmium

Les concentrations en cadmium total (milieu non filtré) et dissous (milieu filtré a 0.45
pum) ont été suivies au cours des expérimentations. Cela a permis de vérifier que la
concentration en cadmium dans les microcosmes restait stable tout au long des expé-
rimentations. Dans cette étude la concentration en cadmium dissous, qui correspond
au cadmium présent dans la solution uniquement (le cadmium total comprenant en
plus le cadmium adsorbé et absorbé par les organismes) sera utilisée. La mesure de la
concentration en cadmium dissous est réalisée sur des échantillons de 10 mL a I'inocu-
lation, puis une fois par semaine environ. Les échantillons sont acidifiés a pH 2.0 avec
de l'acide nitrique ultra pur et stockés a 4°C en attendant ’analyse. Le cadmium est
dosé par spectrophotométrie d’absorption atomique (Perkin Elmer - PinAAcle 90T,
four graphite) a 'ENTPE.

La moyenne arithmétique de la totalité des mesures a été calculée et ensuite utilisée
comme valeur de concentration pour la modélisation. Pour chaque expérimentation,
une gamme de | valeurs (pour | concentrations testées, témoin inclus) ordonnées et
croissantes a ainsi été obtenue. Les concentrations testées sont notées C;, j € [0, J]. La
concentration dans le témoin (égale a 0) est notée Cy et correspond a l'index j = 0,

tandis que la concentration Cj (indice j = ) correspond a la plus forte concentration



2.3. Le protocole expérimental 61

testée. Ainsi, les concentrations en cadmium utilisées sont les suivantes, en ug/L :
0,00;11,09; 20,21 ; 35,54 et 51,06 (expérimentation 7), 0,00; 2,25; 4,50 ; 6,88 et 9,09 (ex-
périmentation 8) et 0,00; 26,17 ; 36,44 ; 40,79 et 43,56 (expérimentation 9).

b. Suivi des algues

La densité algale dans la colonne d’eau est mesurée tous les deux ou trois jours, en
prélevant de fagon intégrative 20 mL de milieu. Apres homogénéisation, 1 mL de
I’échantillon est utilisé pour mesurer la densité algale a ’aide d"un compteur de par-
ticules (Coulter®). Les 19 mL restant sont reversés délicatement dans le microcosme.
Pour déterminer le nombre de cellules algales au fond du bécher (ou sur le sédiment),
la colonne d’eau est homogénéisée et la densité algale totale est mesurée a ’aide du
compteur de particules comme décrit précédemment (ou a 1’aide d'une cellule héma-
tocytométrique Thoma en présence de sédiment, afin de distinguer les cellules algales
des particules sédimentaires remises en suspension). Le nombre de cellules algales au
fond du bécher (ou sur le sédiment) est ensuite déduit par soustraction du nombre
de cellules dans la colonne d’eau au nombre de cellules algales total. Cette mesure
requiert le sacrifice des microcosmes, c’est pourquoi elle n’est effectuée qu’une fois
par semaine, ou uniquement en fin d’expérimentation, suivant les objectifs de I'expé-
rimentation.

Les nombres de cellules algales par bécher dans la colonne d’eau et au fond du bécher
au temps t et a la concentration C; sont notés Yi(t, Cj) et Yo(t, Cj), respectivement.
En présence de lentilles, ils sont notés YF; (¢, C]') et YE(t, Cj), en présence de daph-
nies YD1 (t,C;) et YD,(t,C;), et en présence de lentilles et de daphnies YFD(t,C;) et
YFD;(t,Cj). A l'obscurité, le nombre de cellules algales par bécher dans la colonne
d’eau au temps t et a la concentration C]- est noté Ydarky (t, Cj) et lorsque la colonne

d’eau est homogénéisée, il est noté Ymix(t,C;) (Tableau 2.2).

¢. Suivi des lentilles

Les frondes de lentilles sont comptées deux a trois fois par semaine.
Le nombre de frondes de lentilles par bécher au temps ¢ et a la concentration C; est

noté F(t,C;). En présence d’algues, il est noté FY(t,C;) et en présence d’algues et de



62 Chapitre 2. Expérimentations

daphnies FYD(t, C;) (Tableau 2.2).

d. Suivi des daphnies

Les daphnies sont comptées (apres retrait des néonates si nécessaire) et leur taille
mesurée (du sommet de la capsule céphalique a la base de 'épine caudale) deux a
trois fois par semaine (Figure 2.4). Les néonates sont 6tés des microcosmes tous les
deux jours pour ne pas atteindre des densités trop importantes, puis comptés.

Le nombre de daphnies vivantes par bécher au temps ¢ et a la concentration C; est noté
W(t,C;). La taille des daphnies au temps ¢ et a la concentration C; est notée Z(t, C;)
(Tableau 2.2).

2.4 Conclusion

Le microcosme original de Clément et Cadier Clément and Cadier (1998) a été réduit
en termes de nombre d’espéces dans le but de simplifier a la fois les expérimentations
et la modélisation. Le microcosme composé de trois especes a été étudié de maniere
fragmentée, d’abord avec des sous-systemes composés de deux especes uniquement,
puis avec les trois espéces. Le microcosme a également été d’abord étudié en condi-
tion non contaminée puis en présence de cadmium.

De nombreuses expérimentations, de différents types, ont été menées durant cette
these (Tableau 2.1) mais des données issues d’expérimentations réalisées précédem-
ment ont également pu étre utilisées. Le point clé a été d’étudier les microcosmes
partiels a deux espéces en conditions standard en utilisant, dans une méme expéri-
mentation, des béchers comportant les especes isolées et des béchers comportant les
especes ensemble. Cela a permis la mise en évidence des interactions et des processus
intrinseques a chacune des espéces. Des expérimentations en conditions particulieres
ayant pour but d’isoler les processus clés ont également fourni des informations com-

plémentaires.
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Tableau 2.2 - Données collectées par expérimentations
Expérimentations Données produites Notation: Notations:
observa-  variables
tions

1,2,3,4,5,9,13,14 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, sans daphnies, Y; Ny
sans lentilles

1,2,3,4,59,14 Nombre d’algues au fond du bécher, sans daphnies, sans Y, N»
lentilles

1,2,3,14 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, avec daphnies, YD, Ny
sans lentilles

1,2,3,14 Nombre d’algues au fond du bécher, avec daphnies, sans YD, N>
lentilles

45,7,8 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, sans daphnies, YF; Ny
avec lentilles

457,8 Nombre d’algues au fond du bécher, sans daphnies, avec YF, N»
lentilles

8 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, avec daphnies, YFD; Ny
avec lentilles

8 Nombre d’algues au fond du bécher, avec daphnies, avec YFD, N,
lentilles

10 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, sans daphnies,  Ydark Np
sans lentilles, a I’obscurité

11 Nombre d’algues dans la colonne d’eau, avec daphnies, Ymixq Ny
sans lentilles, colonne d’eau homogénéisée

45,6,7,8 Nombre de frondes de lentilles, sans daphnies, sans algues F Ny

457,8 Nombre de frondes de lentilles, sans daphnies, avec algues Fy Ny

8 Nombre de frondes de lentilles, avec daphnies, avec algues FYD Ny

1,2,3,8,14 Nombre de daphnies vivantes W Dy

1,2,3,8,14 Taille des daphnies Z L
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3.1 Introduction

Le modele développé pour décrire le fonctionnement du microcosme est un modele

mécaniste basé sur un systeme d’équations différentielles ordinaires (EDO) couplées.

Le développement du modele s’est fait en parallele de la conduite des expérimenta-

tions; il a été décomposé en sous-modeles correspondants aux microcosmes partiels
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présentés dans le chapitre précédent. Le principe général consiste a comparer la dy-
namique des especes lorsqu’elles sont isolées et ensemble pour mettre en évidence
leurs interactions, en conditions non contaminée puis contaminée. Les hypothéses
sous-jacentes au modele se basent sur la dynamique supposée des espéces et sur le
protocole expérimental.

Le cadre bayésien a été choisi pour I'estimation des paramétres car il permet 1) de
prendre en compte en une seule fois des données de nature différente (nombres de
cellules algales ou de frondes par bécher, taille des daphnies, données de survie) et 2)
d’introduire de l'information a priori sur les différents parametres qui est tres souvent
disponible lorsque 1’'on modélise des processus biologiques de maniére mécaniste.
La premiere partie de ce chapitre présente la description du modele. Elle suit le pro-
tocole "Overview, Design concepts and Details" (ODD), qui a été développé pour dé-
crire les modeles individus-centrés Grimm et al. (2010). Notre modele ne comportant
pas tous les éléments du protocole, celui-ci a été simplifié. Ainsi, je présente, selon
ce protocole, les variables et les processus du modele, les hypothéses générales qui
sous-tendent le fonctionnement du microcosme, l'initialisation et enfin les modéles
qui correspondent aux trois especes, a leurs interactions et aux effets du cadmium
sur les différents processus. La seconde partie du chapitre présente la méthode de
discrétisation du modele et la méthode d’estimation des parametres commune a tous
les chapitres. Plusieurs outils d’analyse statistique ont été utilisés dans notre étude;
ils seront brievement présentés dans ce chapitre puis seront développés dans les cha-
pitres correspondants.

Les Tableaux 3.1, 3.2 et 3.3 résument les équations du modéle, les liens stochastiques
entre variables et données, et les variables et parametres, respectivement. Dans les
chapitres suivants (4 a 7), il sera fait référence dans l'introduction aux Tableaux 3.1 et

3.2 pour indiquer quels sous-modéles sont utilisés.
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3.2 Le modele dynamique

3.2.1 Variables et processus

a. Variables

Si la dynamique des algues et des lentilles a effectivement été modélisée, pour les
daphnies, seuls deux traits d'histoire de vie (la croissance et la survie), qui sont impli-
qués dans l'interaction entre algues et daphnies, ont été modélisés. La dynamique de
population des daphnies n’est donc pas prise en compte a proprement parler, puisque
les jeunes daphnies sont comptées mais 6tées des systemes au fur et a mesure des ex-
périmentations. Toutefois, la reproduction ainsi mesurée a été prise en compte pour
caractériser les effets du cadmium sur les daphnies.

Le modele complet comprend cinq variables d’état (la notation des variables est ré-
sumée dans le Tableau 2.2). Les deux premieres sont les nombres d’algues par bécher
dans les deux compartiments du microcosme (colonne d’eau et fond du bécher) au
temps t et a la concentration C; : les algues en suspension dans la colonne d’eau (com-
partiment 1), notée Nj (¢, C]-), et les algues sédimentées au fond du bécher ou sur le
sédiment (compartiment 2), notée N»(t, C;) (note : on utilisera tout au long de ce cha-
pitre I’'expression "au fond du bécher" indifféremment pour "au fond du bécher" et
"sur le sédiment" puisqu’on suppose le méme découpage du microcosme dans les
deux cas). Les deux variables d’état suivantes se réferent aux daphnies : le nombre de
daphnies vivantes dans le microcosme, résumé par le taux de survie au temps t et a la
concentration C;, noté S (t, Cj), et la taille des daphnies au temps ¢ et a la concentration
Cj, notée L(t,C;). La derniére variable d’état est le nombre de frondes par bécher au

temps ¢ et a la concentration C;, notée Ny(t, C;).

b. Processus

Les processus régissant le fonctionnement du microcosme ont été modélisés en temps
continu, a l’aide d’équations différentielles ordinaires. Deux de ces processus concernent
la dynamique algale intrinseque : la sédimentation des algues en suspension et la

croissance des algues en suspension et sédimentées. Deux processus sont relatifs aux
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traits d’histoire de vie des daphnies, la survie et la croissance. La croissance des len-
tilles est le seul processus relatif a la dynamique intrinseque des lentilles d’eau. Pour
les interactions entre especes, trois processus majeurs ont été identifiés. Le broutage
des algues par les daphnies se décompose en deux processus : I'ingestion des algues
par les daphnies et la localisation des daphnies pour le broutage. Le processus d’in-
teraction entre algues et lentilles se résume a la compétition interspécifique. Enfin,
les effets du cadmium sur les différents parametres affectés constituent un dernier

processus.

3.2.2 Hypotheses générales sur le fonctionnement du microcosme

Les hypotheses générales sous-jacentes au modele reposent sur les contraintes liées
aux expérimentations décrites dans le chapitre 2. On suppose que les cellules algales
sont uniformément réparties dans chacun des compartiments du microcosme et que
leur vitesse de sédimentation est constante le long de la colonne d’eau et au cours du
temps. Par conséquent, le volume d’eau occupé par les algues en suspension diminue
a la méme vitesse que les algues sédimentent.

Les daphnies sont supposées étre nourries ad libitum, notamment dans le but d’éviter
les facteurs confondants lors de 1’étude des effets du cadmium sur le microcosme. On
suppose également qu’elles broutent dans toute la colonne d’eau, ainsi qu’au fond du
bécher. Etant donné le faible nombre de daphnies dans le microcosme, on suppose que
leur impact sur I’enrichissement en nutriments de la colonne d’eau, ainsi que sur la
resuspension des algues sédimentées est négligeable ; on fait donc ’hypothese que la
présence des daphnies n’a pas d’influence sur les processus intrinséques aux algues,
c’est-a-dire sur la croissance et la sédimentation algales. Ces hypotheses seront testées
et discutées dans le chapitre 4.

Les daphnies néonates sont 6tées du microcosme régulierement au cours des expéri-
mentations, on suppose donc que leur consommation d’algues est négligeable devant
celle des daphnies adultes. Le retrait des néonates permet également de considérer
la reproduction des daphnies comme un processus indépendant du fonctionnement
global du microcosme et comme un indicateur a part pour étudier I'impact du cad-

mium.
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Etant donné que les parois des béchers laissent passer la lumiere, on suppose que
les algues et les lentilles ne sont en compétition que pour les nutriments du milieu.
Les algues sédimentées étant relativement distantes des frondes de lentilles, on sup-
pose que seules les algues en suspension sont en compétition avec les lentilles. On
considere également que toutes les algues en suspension sont en compétition avec les
lentilles. Le choix de cette derniere hypothese est discuté en complément du chapitre
5.

Différents processus ont été identifiés comme pouvant étre affectés par le cadmium :
la croissance des algues et des lentilles a travers les taux de croissance, la compéti-
tion interspécifique entre algues et lentilles a travers les parametres d’intensité de la
compétition, la survie des daphnies a travers le taux de survie, la croissance des daph-
nies a travers le taux de croissance ainsi que le broutage des algues par les daphnies.
On suppose que les autres processus et les autres parametres du modéle ne sont pas

affectés par le cadmium.

3.2.3 Modélisation des différents processus

Cette partie présentera la modélisation des différents processus. Les processus relatifs
a chacune des especes seront développés dans un premier temps, puis les processus
d’interaction et les effets du cadmium seront ensuite détaillés. Pour chaque processus,

la partie stochastique sera présentée a la suite de la partie déterministe.

a. Processus relatifs aux algues

Les différents processus relatifs aux algues sont décrits ci-dessous.

Sédimentation

On définit V3 (t) (mL) comme le volume occupé par les algues en suspension au temps
t. Comme les algues sédimentent, Vi (t) est dépendant du temps et diminue au cours
de l'expérimentation. On définit V, (mL) comme le volume occupé par les algues sé-
dimentées. Le processus de sédimentation est représenté en ajoutant (respectivement

soustrayant) au nombre de cellules algales sédimentées (respectivement en suspen-
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sion) par bécher, le nombre de cellules algales par bécher qui passent du comparti-
ment 1 (le volume d’eau occupé par les algues en suspension) au compartiment 2 (le
fond du bécher). Le nombre de cellules algales par bécher qui passent dans le com-
partiment 2 est donc égal au nombre de cellules algales qui quittent le compartiment

1 au temps ¢ et la concentration en cadmium C; :

le(t, C]) B sz(t, C])

dt - dt 3.1)

On modélise la décroissance du nombre de cellules algales par bécher dans la colonne

d’eau par une décroissance exponentielle au cours du temps :

le(t, C])

it = —s X Nl(t, C]) (32)

avec s le taux de sédimentation (jour™).

Croissance des algues

Pour prendre en compte la compétition intraspécifique pour les nutriments, la crois-
sance algale est décrite par un modele logistique Thornton et al. (2010); Vanoverbeke

(2008); Yang et al. (2011) dans chacun des compartiments :

dN1(§:,Cj) — ru(C]‘) X Nl(t, C]) X <1 — N;j;('tc)])>
| 19 (33)
AN, (1,C) Np(t,C)

S = ra(C]-) X No(t, C]-) X <1 - )
avec 7,(Cj) (jour) le taux de croissance intrinseque des algues a la concentration en
cadmium C;, K (t) et Ko (nombre de cellules algales par bécher) les capacités limites
pour les algues en suspension et sédimentées, respectivement. Les taux de croissance
des algues en suspension et sédimentées sont supposés identiques lorsqu’il n’y a pas
de sédiment et différents lorsqu’il y en a. On suppose que les quantités de nutriments
ne varient pas en présence de cadmium et donc que les capacités limites sont indé-
pendantes de la concentration en cadmium.

La capacité limite est définie comme le nombre maximal de cellules algales par bé-
cher dans chaque compartiment et dépend de la place et de la quantité de nutriments

disponible du milieu. On suppose donc que la capacité limite est proportionelle au
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volume de chacun des compartiments, de sorte que K; est proportionelle au volume

V1 et donc diminue au cours du temps a la vitesse de sédimentation des algues :

dKy(t)
dt

= —s x Ky(t) = Ky (t) = K1(0) x exp(—s x t) (3.4)

avec K;(0) (nombre de cellules algales par bécher) la capacité limite de la colonne
d’eau entiere a t = 0. Comme on a supposé que V; ne varie pas au cours du temps,

K5 est constant.

Stochasticité pour les nombres de cellules algales par bécher

On suppose que les logarithmes décimaux du nombre de cellules algales par bécher
dans la colonne d’eau et au fond du bécher suivent une loi normale Roger and Rey-
naud (1978) de moyenne log19(N1(t,C;)) et logio(N2(t, C;)) et de variance oy, et oy,

respectivement.

b. Processus relatifs aux daphnies

Survie

On décrit la probabilité de survie des daphnies au temps ¢ et a la concentration C;,
notée S(t,C;), par un modele a seuil qui prend en compte la concentration ainsi que

le temps d’exposition Forfait-Dubuc et al. (2012) :

S(t,Cj) = exp(—(mo + ks x max(0,C; — NEC)) x t) (3.5)

avec my (jour!) la mortalité naturelle instantanée, ks la pente de la fonction de stress
linéaire (1/(ug.L1)jour?) et la NEC (ug.L') la concentration a partir de laquelle le
contaminant a un effet sur la survie (Figure 1.7). Lorsque la concentration C; est
inférieure a la NEC, la quantité max(0,C; — NEC) est égale a 0, il n’y a alors pas
d’effet sur le taux de survie qui ne dépend que de la mortalité naturelle mg et du
temps t. En revanche, lorsque la concentration C; est supérieure a la NEC, la quantité
max(0,C; — NEC) est égale au surplus de concentration et la mortalité due au cad-

mium s’ajoute a la mortalité naturelle. L’allure des courbes décrivant la proportion de
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FIGURE 3.1 — Allure des courbes décrivant le taux de survie des daphnies au cours du temps en
fonction de la concentration en contaminant.

Le temps est représenté en abscisse et la concentration croissante en contaminant est représenté du

vert (concentration la plus basse) au rouge (concentration la plus élevée).

survivants au cours du temps en fonction de la concentration en contaminant obtenue

avec ce modele est représentée sur la Figure 3.1.

Stochasticité pour le nombre de daphnies vivantes

Ds(t,Cj), le nombre de daphnies vivantes au temps f et a la concentration en cad-
mium C; dans le microcosme, est décrit par un modele stochastique binomial condi-
tionnel considérant que le nombre de daphnies vivantes a un temps donné t dépend
du nombre de daphnies encore vivantes au temps précédent t — 1 et de la probabilité

de survie entre t — 1 et t Forfait-Dubuc et al. (2012) :

S(t,C:
Dy(t,C;) ~ B <5(t(——1]2?]) Ds(t — 1,c]-)) (3.6)
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B représentant la loi binomiale. L’hypothese implicite faite ici, si on se place dans le
cadre GUTS Jager et al. (2011), est que la toxicocinétique du contaminant est rapide,
c’est-a-dire que la concentration interne dans l'organisme est considérée égale a la

concentration externe dans ’eau C]-.

Croissance des daphnies

La croissance des daphnies est décrite par un modeéle de croissance de Von Bertalanffy

Von Bertalanffy (1938) :

L(t, C]) = Lo — (Loo - L()) X exp(—k(C]) X t) (3.7)

avec Lo et Lo (mm) la taille maximum et la taille a la naissance, respectivement. k(C;)

(jour'l) est le taux de croissance a la concentration en cadmium C;.

Stochasticité pour la taille des daphnies

La taille des daphnies est quant a elle supposée suivre une loi normale de moyenne

L(t,C;) et de variance o7 .

¢. Processus relatifs aux lentilles

Croissance des lentilles

Pour prendre en compte la compétition intraspécifique pour les nutriments, la crois-
sance des lentilles est décrite par un modéle logistique :

% = 14(Cj) x Ny(t,Cj) x (1 — %;Cj)) (3.8)
avec rd(C]-) (jour'l) le taux de croissance intrinseque des lentilles a la concentration en
cadmium Cj, et K; (nombre de frondes de lentilles par bécher) la capacité limite pour
les lentilles. On suppose que les quantités de nutriments ne varient pas en présence
de cadmium et donc que la capacité limite est indépendante de la concentration en

cadmium.
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Stochasticité pour le nombre de frondes de lentille par bécher

On suppose que le logarithme décimal du nombre de frondes de lentilles par bécher

suit une loi normale de moyenne log10(Ny(t, C;)) et de variance oy,

d. Processus relatifs aux interactions entre espeéces

Ingestion des algues par les daphnies

Le taux d’'ingestion d"une daphnie, c’est-a-dire le nombre de cellules algales par bé-
cher que chaque daphnie consomme par jour, noté g1 (¢, C;) dans la colonne d’eau et
$2(t,C;) au fond du bécher, est fonction de la densité algale dans le compartiment et
de la taille des daphnies. Le taux d’'ingestion a été décrit par différentes fonctions au

cours de lI'étude :

1. Modele a seuil (représenté sur la Figure 3.2)
Dans le chapitre 4, le modele utilisé pour décrire le taux d’ingestion est une
fonction affine par morceaux Burns (1969); DeMott (1982); Egloff and Palmer
(1971) du taux de filtration f (¢, C;) et de la densité algale dans chacun des com-
partiments Lampert et al. (1986); Rigler (1961) :

Ni(tCi) . Ny (t,C;)
81\ L)) = . Ni(£C) :
et
F(t,C) x PR si 0 < PR < gy,
$(t,Cj) = N (3.10)
f(t, C]) X I si TJ > I

ot I, (cell.ml) est la densité algale au-dessus de laquelle une daphnie ne
peut pas ingérer de cellules algales supplémentaires (Incipient Limiting Level en
anglais). Le parametre b (sans dimension) est introduit en présence de sédi-
ment ; en effet, dans ce cas, les algues s’enfoncent dans le sédiment et seule une
proportion b d’algues sédimentées est disponible pour le broutage des daph-
nies.

Le taux de filtration, noté f(t, C;), dépend de la taille des daphnies Burns (1969);
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FIGURE 3.2 — Allure de la courbe de la fonction d’ingestion selon le modéle a seuil, pour un temps

et une concentration en contaminant donnés.

DeMott (1982); Egloff and Palmer (1971). Il est modélisé comme une fonction

puissance de la taille :

f(t, C]) =X L(t, C])ry (3.11)

1

ot @ (mL.daphnie™ jour!.mm™) et 7 (sans dimension) sont des coefficients

allométriques.

Le modeéle a seuil a I'avantage d’utiliser des parametres connus et couram-
ment utilisés dans les études portant sur la consommation de nourriture par
les daphnies. Cependant, "utilisation d’un modele a seuil peut poser des pro-
blemes numériques lors de I'intégration des EDO et des difficultés d’estimation
des parametres si on se trouve toujours en-dessous ou au-dessus du seuil. Un

second modeéle sans seuil, le modele de Holling type II a donc été testé :

2. Modele Holling type II (représenté sur la Figure 3.3)
Dans le chapitre 6, le taux d’ingestion est modélisé par une fonction de Holling

type II de la densité algale dans chacun des compartiments, pour une taille de
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FIGURE 3.3 — Allure de la courbe de la fonction d’ingestion selon le modele de Holling type II, pour

un temps et une concentration en contaminant donnés.

daphnie donnée :

N1(t,C))
52 X L(t,C]')”Y X v 0]
g1(t,Gj) = Ni(£.C)) - (3.12)
%3 V1(0)
et
B 5y % L(t, Cj)7 » Nz(t;Cj)
$(t,Cj) = NS0 (3.13)
e

I mm™) le taux d’ingestion maximum et 3 (cell.mL™1)

avec d; (cell.daphnie jour"
la densité algale pour laquelle le taux d’ingestion maximum est divisé par

deux.

Localisation du broutage des algues par les daphnies

Pour déterminer le nombre de daphnies qui broutent dans chacun des compartiments

au cours du temps, on suppose que les daphnies, en tant qu’espece pélagique, se nou-
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FIGURE 3.4 — Allure de la courbe décrivant le nombre de daphnies broutant dans la colonne d’eau,

pour un temps et une concentration en contaminant donnés.

rissent préférentiellement dans la colonne d’eau Siehoff et al. (2009). On suppose éga-
lement que les daphnies se déplacent vers le fond du bécher lorsque le ratio de densité
algale du compartiment 1 sur le compartiment 2 (R(¢, C]-)) se trouve en-dessous d'une
valeur spécifique Siehoff et al. (2009). Le nombre de daphnies qui broutent dans la
colonne d’eau au temps t et a la concentration Cj, noté Dy (, C]-), est donc fonction du
ratio R(t, C;) et du nombre de daphnies vivantes par bécher D;(t,C;), au temps t et a

la concentration en cadium C; (représenté sur la Figure 3.4) :

Dy(t,C; Ds(t, C]) X R(t, C]) (3.14)

)= %% R(t,C;)

avec ¢ (sans dimension) le ratio de densités algales pour lequel la moitié des daphnies

vivantes broutent dans la colonne d’eau.
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Compétition interspécifique entre algues et lentilles

La compétition interspécifique entre algues et lentilles est décrite par un modele de
Lotka-Volterra de type I (ajoutée a la dynamique des algues et des lentilles décrites

par les Equations (3.3) et (3.8)) :

ANy (t,C; Ny (t,C;
—1(; ]) = T’u(C]') X Nl(f, C]) <1 - —K1(O);>(<p(]—)s><t)> —sX Nl(t, C])—

H(C]) X Nl(t, C]) X Nd(t, C])
AN, (t,C; N, (t,C;
déi J) — T’d(C]) X Nd(t, C]) <1 — %

d

) — IB(C]) X Nd(t, C]) X Nl(t, C])
(3.15)
avec 7(C;) et B(Cj) ((nombre de lentilles par bécher)™ jour™ et (nombre d’algues par

bécher) ! jour

, respectivement) les parameétres d’intensité de la compétition des len-
tilles sur les algues et des algues sur les lentilles, respectivement. Les autres para-

metres sont décrits a la suite des Equations (3.3) et (3.8).

3.2.4 Modélisation de l'effet du cadmium

On suppose que le processus de survie des daphnies est affecté par le cadmium. La
modélisation du taux de survie en fonction de la concentration en cadmium est dé-
crite dans ce chapitre (section 3.2.3.b Survie, Eq.(3.5)).

On suppose également que le taux de croissance des algues, des lentilles et des daph-
nies, ainsi que les parametres d’intensité de la compétition sont affectés par le cad-
mium. L'effet de la concentration en cadmium sur ces parametres est modélisé par

une fonction log-logistique a trois parametres de la concentration en cadmium C; :

q(Cj) = q—oqu (3.16)

1+ (z)
avec (o la valeur du parametre dans le témoin, E, (yg.L'l) la concentration en cad-
mium pour laquelle g(C;) = L, ce qui est équivalent a une ECs, et b, (sans dimen-
sion) la courbure de la fonction log-logistique. Cette fonction est représentée sur la

Figure 3.5.
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FIGURE 3.5 — Allure de la fonction de stress log-logistique.



80 Chapitre 3. Modele et inférence

3.2.5 Modele complet

Le modele complet sous forme d’EDO (intégrées dans le cas des variables L(t,C;) et
S(t,C;)) ainsi que les parties stochastiques sont présentées ci-dessous. Les équations
discrétisées de la partie déterministe sont résumées dans le Tableau 3.1, les liens entre
variables et données dans le Tableau 3.2 et les variables et paramétres du modele

complet dans le Tableau 3.3.

a. Parties déterministes

La partie déterministe du modele décrivant le fonctionnement du microcosme avec

les trois espéces s’écrit comme suit :

¢ dN;(t,C; N (t,C;
% = Vg(C]) X Nl(tlc]) X (1 — Wp(l—)sxt)) — S X Nl(t,c])

—1(Cj) x Nu(t, Cj) x Ny(t,Cj) — D1(t, Cj) x &1(t, Cj)
T = 1a(Cj) x Na(t, ) x (1= ) 5 Na (£,C)
—(Ds(t,C;) = Di(t,C)) x 8a(t,C;)
B = ry(Cj) x Na(t, Cp) x (1- ) = B(C) % Na(t,Cy) x Na(t, C))
L(t,C;) = Leo — (Lo — Lo) % exp(—k(C;) x #)

S(t,Cj) = exp(—(mo + ks x max(0,C; — NEC)) x t)

Na(t.C))
Ky

(3.17)
Ce modele est valable également lorsque les espéces sont seules ou a deux (lentilles
et algues, algues et daphnies). Quand les lentilles ne sont pas présentes N,(t,C;) =
0. Quand les algues ne sont pas présentes Ni(f,C;) = 0 et N»(t,C;) = 0. Quand
les daphnies ne sont pas présentes D (t, C]-) = 0, et donc Ds(t, Cj) = 0, et les deux

dernieres équations doivent étre Otées.
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b. Parties stochastiques

Les parties stochastiques du modele sont décrites ci-dessous. Elles correspondent aux

liens stochastiques entre les variables du modele et les données (Tableau 3.2).

Nombre d’algues par bécher

Les parties stochastiques relatives aux nombres d’algues par bécher sont les suivantes :

[ 1og,o(Ydark (t;, Cj)) ~ N (logo(Ni(t;, Cj)),on,) avec Ny =0, Ds =0 ets = 0
log,(Ymixy(t;, Cj)) ~ N (log,o(N1(t;, C;)),on, ) avec Ny = 0, Ds = 0 et 7,(C;) =0
log,(Y1(t;, Cj)) ~ N (logyo(Ni(t;, C;)),on, ) avec Ny = 0 et Ds = 0
logo(YFi(t;, Cj)) ~ N (logyy(Ni(t;, Cj)), on,) avec Ds = 0
log,,(YD1(t;, C;)) ~ N (log,o(Ni(t;, C;)), on, ) avec Ny = 0
log,o(YFD1(t;, Cj)) ~ N (logyo(Ni(t;, Cj)), ony)
log(Ya(t;, Cj)) ~ N (logyy(N2(t;, Cj)), 0n,) avec Ny = 0 et Ds = 0
logo(YF2(t;, Cj)) ~ N (logyy(N2(t, Cj)), on,) avec Ds = 0
logo(YDa(t;, Cj)) ~ N (logyo(Na(t;, Cj)), on,) avec Ny = 0

| 1og1o(YED,(t;, Cj)) ~ N (logyo(Na(ti, Cj)), on,)

(3.18)

Nombre de lentilles par bécher

La partie stochastique relative aux nombres de frondes de lentilles par bécher est la

suivante :

loglo(F(ti), C]) ~ N(loglo(Nd(tir Cj)),O'Nd) avec N1 =0et Ds =0
loglo(FY(tir C])) ~ N(loglo(Nd(tir C]')),O'Nd) avec DS =0 (3.19)
loglo(PYD(ti, C])) ~ N(loglo(Nd(ti/ C]')),O'Nd)

avec F(t;, C;), FY(t;, C;) et FYD(t;, C;) les nombres observés de frondes de lentilles par
bécher dans la colonne d’eau au temps #; et a la concentration C; sans algues et sans

daphnies, avec algues et sans daphnies, avec algues et avec daphnies, respectivement.
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Nombre de daphnies vivantes par bécher

Le nombre observé de daphnies vivantes au temps ¢; et a la concentration en cadmium
Cj dans le microcosme, noté W (#;, C]-), est décrit par un modeéle stochastique binomial
conditionnel considérant que le nombre de daphnies vivantes a un temps donné t;
dépend du nombre de daphnies encore vivantes au temps précédent ¢; 1 et de la
probabilité de survie entre t;_; et t; Forfait-Dubuc et al. (2012) :

S(ti, Cj)

Taille des daphnies

La taille observée des daphnies au temps ¢; et a la concentration en cadmium C;, notée

Z(t;, Cj), suit une loi normale :

Z(ti, C]) ~N (L(i’i, C]'),O'L) (3.21)

c. Représentation graphique

La représentation graphique du modele complet avec variables, parameétres, données
et liens est présentée sur la Figure 3.6. Les données sont détaillées dans le Tableau 2.2,
les liens déterministes et stochastiques dans les Tableaux 3.1 et 3.2 et les variables et

parametres dans le Tableau 3.3.
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Tableau 3.2 — Liens stochastiques entre variables et données

log,,(Y1(t;, Cj)) ~ N (logyo(Ni(t;, C;)), on, ) avec Ny = 0 et Ds = 0 3.18a
logyo(Ya(t;,C;)) ~ N (log;o(Na(t;, Cj)),0n,) avec Ny = 0 et Dg = 0 3.18b
log,,(Ydarky(t;, Co)) ~ N (log,o(N1(t;, Cop)),0on,) avec Ny =0, Ds =0etr,y =0 3.18¢
log,o(Ymix; (t;, Co)) ~ N (log,o(Ni(t;,Co)),0n,) avec Ny = 0, Ds = Oets =0  3.18d
log,o(YFi(t;, Cj)) ~ N (logyo(N1(t;, C;)), 0N, ) avec Ds = 0 3.18e
log,o(YRa(ti, Co)) ~ N (logo(Na(ti, Co)), on,) avec Ds = 0 3.18f
log,o(YD1(ti, Co)) ~ N (logy(Ni(ti, Co)), on, ) aveec Ny = 0 3.18g
log,(YDy(t;,Co)) ~ N (logyy(N2(ti, Co)), 0n,) avec Ny = 0 3.18h
log,o(YFD1(t;, C;)) ~ N (logyo(N1(t;, Cj)), oy ) 3.18i
logyo(YED:(t;, C;)) ~ N (logy(N2(t:, Cj)), on, ) 3.18j

log(F(t;, Cj)) ~ N (logyy(Ny(t;, Cj)),0n,) avec Ny = 0 et Ds = 0 3.19
logo(FY (t;, Cj)) ~ N (logyo(Na(ti, Cj)), on,) avec Ds = 0 3.19b
logyo(FY(ti, Cj)) ~ N (logy(Na(ti, Cj)), o) 3.19¢
W(t,G) ~ Bls iy, W(ti1, C) 3.20

Z(t;,C)) ~ N'(L(t;,C}), 1) 321

L'index i correspond aux temps de mesure, £(i) correspond au i temps de mesure.
C; représente la jieme concentration en cadmium testée. A’ symbolise la loi normale,

B la loi binomiale.
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Tableau 3.3 — Variables et parametres du modele

Symbole Définition Unité

t Temps jour

C; jiéme concentration en cadmium testée ug.L1

Ni(t,C;) Nombre de cellules algales par bécher dans la colonne d’eau au # cellules par bécher
temps t et a la concentration C;

N>(t,C;) Nombre de cellules algales par bécher au fond du bécher au # cellules par bécher
temps f et a la concentration C;

V1(0) Volume de la colonne d’eau a t = 0 mL

V) Volume d’eau occupé par les algues sédimentées mL

Tag Taux de croissance intrinseque des algues dans le témoin jour™

E;, Concentration en cadmium pour laquelle r,, est réduit de 50 %  ug.L’!

by, Courbure de la fonction de stress sur 7, -

K1(0) Capacité limite dans la colonne d’eau pour les algues a t = 0 # cellules par bécher

K> Capacité limite au fond du bécher pour les algues # cellules par bécher

s Taux de sédimentation algale jour™

g1(t,C;) Nombre de cellules algales consommées par daphnies et par jour # cellules.jour.daphnie™
dans la colonne d’eau au temps ¢ et a la concentration C;

$2(t,C;)  Nombre de cellules algales consommeées par daphnies et par jour # cellules.jour.daphnie
au fond du bécher au temps ¢ et a la concentration C;

Liim Incipient Limiting Level cell.mL™!

W Coefficient de régression mL.daphnie jour!.mm™

0% Coefficient de régression -

b Proportion de cellules algales sur le sédiment disponibles pour le -
broutage

oo Taux d’ingestion maximum cell.daphnie’1 .jour'1 .mm”™7
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Symbole Définition Unité
03 Densité algale pour laquelle le taux d’ingestion maximum est di- cell.mL!
visé par deux
D1(t,C;) Nombre de daphnies vivantes dans la colonne d’eau au temps ¢ # daphnies
et a la concentration C;
o Ratio de densités algales pour lequel la moitié des daphnies vi- -
vantes broutent dans la colonne d’eau
S(t,C;)  Probabilité de survie d'une daphnie au temps ¢ et a la concentra- -
tion C;
Ds(t,C;) Nombre de daphnies vivantes dans le bécher au temps ¢ et a la # daphnies
concentration C;
mo Taux de mortalité des daphnies dans le témoin daphnie jour™
ks Pente de la fonction de stress sur la survie 1/(ug.LHjour!
NEC Concentration sans effet sur la survie des daphnies ug.L1
L(t,C;)  Taille des daphnies au temps ¢ et a la concentration C; mm
L(0) Taille a la naissance des daphnies mm
Leo Taille maximale des daphnies mm
ko Taux de croissance des daphnies dans le témoin jour™
Ex Concentration en cadmium pour laquelle kg est réduit de 50 % ug.L1
by Courbure de la fonction de stress sur k -
Ny(t,C;) Nombre de frondes de lentilles par bécher au temps t et a la # frondes par bécher
concentration C;
Tdy Taux de croissance intrinséque des lentilles dans le témoin jour
E,, Concentration en cadmium pour laquelle 7, est réduite de 50 %  pg.L™
by, Courbure de la fonction de stress sur r; -
Ky Capacité limite pour les lentilles # frondes par bécher
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Symbole Définition Unité

1o Intensité de la compétition des lentilles sur les algues dans le té- # frondes par bécher jour™
moin

Bo Intensité de la compétition des algues sur les lentilles dans le té- # cellules par bécher jour!
moin

E, Concentration en cadmium pour laquelle 7 est réduite de 50 % ug.L’!

by Courbure de la fonction de stress sur 7 -

Eg Concentration en cadmium pour laquelle B¢ est réduit de 50 % ug.L?

bg Courbure de la fonction de stress sur -

oN, Variance du logjp(nombre de cellules algales dans la colonne # cellules par bécher
d’eau)

ON, Variance du logjp(nombre de cellules algales au fond du bécher) # cellules par bécher

oL Variance de la taille des daphnies mm

O'Nd

Variance du logjp(nombre de frondes de lentilles par bécher)

# frondes par bécher
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3.3 Estimation des parameétres

On a utilisé l'inférence bayésienne pour ajuster les modeles aux données expérimen-
tales. Les liens statistiques qui relient les variables du modele aux données expéri-

mentales sont décrits ci-dessus (section 3.2.5.b).

3.3.1 Information a priori

Une des raisons qui motivent le choix de 'utilisation de l'inférence bayésienne est la
possibilité d'incorporer de l'information a priori sur les parametres du modele. La si-
gnification biologique des parametres du modele permet d’exploiter cette propriété,
puisqu’il existe généralement des connaissances sur les processus dans lequels inter-
viennent les parametres. On utilise dans notre étude, suivant les parametres, les résul-
tats de certaines de nos expérimentations (dont les données ne sont pas utilisées pour
I'inférence), l'information apportée par des expérimentations antérieures menées sur
le microcosme ou des valeurs de la littérature. Des lois normales ou uniformes bor-
nées ont généralement été utilisées. Lorsqu’aucune information a priori n’est dispo-
nible, une loi vague, uniforme généralement, est utilisée. Pour chaque processus d’in-
térence présenté dans les chapitres 4, 5, 6 et 7, 'information a priori et sa source sera

détaillée pour chaque parametre.

3.3.2 Simulations

Les simulations ont été réalisées avec le logiciel JAGS Plummer (2003) interfacé avec
le logiciel R Team (2013) via le package rjags Plummer (2009), apres discrétisation des
EDO.

a. Discrétisation du modele

Les EDO du modele ne sont pas intégrables analytiquement et le logiciel choisi pour
réaliser l'inférence n’inclut pas d’outil permettant de résoudre numériquement les
équations différentielles. Les EDO ont donc été intégrées manuellement par discré-

tisation. La partie déterministe du modéle est discrétisée selon la méthode d’Euler,
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avec un pas d’intégration égal a 0,1. La méthode d’Euler permet de résoudre par ap-
proximation des équations différentielles du premier ordre, pour une condition ini-
tiale donnée.

Pour choisir la valeur du pas d’intégration, nous avons comparé les résultats donnés
par 1) I'intégration analytique d"une sous-partie intégrable des EDO, 2) I'intégration
numérique utilisant la fonction Isoda du package R deSolve Soetaert et al. (2010) et 3)
I'intégration par la méthode d’Euler avec trois pas de temps différents (1; 0,1; 0,01).
La sous-partie intégrable des EDO choisie correspond a la croissance des algues en

suspension, seules et en condition non contaminée :

le(t/ CO)
dt

Nl(t, Co)
K1(0) exp(—s x t)

= 14(Co) x Ni(t,Cp) x <1 — ) —sxX Ny(t,Cp) (3.22)

qui donne, apres intégration, I’expression suivante :

N;(0,Co) < K (O) « _
e X Ki exp(rq(Co) X t) x exp(—s x t)
Nl(t, C()) _ K1(0)xN1(0,Co) 0D ¢ (3.23)
L+ goyxmogyy < &P (ra(Co) x 1)
dont une approximation par la méthode d’Euler est :
Ni(t,Co) = (Ni(t —1,Co) + (ra(Co) X Ni(t —1,Co) x (1 — prroroill L) )

K1(0) xexp(—sx(t—1))
s x Ny(t—1,Co)) x p
(3.24)

avec p le pas de temps en jour.

Les résultats sont présentés sur la Figure 3.7. L'intégration analytique, I'intégration
avec Isoda et avec la méthode d’Euler a pas de temps 0,01 donnent des courbes parfai-
tement confondues et trés proches de la courbe produite par 'intégration avec la mé-
thode d’Euler au pas de temps 0,1. En revanche, I'intégration avec la méthode d’Euler
au pas de temps 1 donne un résultat différent. Le temps de calcul avec la méthode
d’Euler au pas de temps 0,01 est considérablement augmenté par rapport a celui de
la méthode d’Euler au pas de temps 0,1. La valeur 0,1 pour le pas de temps constitue
donc le meilleur compromis entre la précision de l'intégration et le temps de calcul

nécessaire.
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FIGURE 3.7 — Comparaison du modeéle intégré analytiquement, avec le package Isoda, avec la mé-
thode d’Euler pas de temps de 1, avec la méthode d’Euler pas de temps de 0,1, avec la méthode

d’Euler pas de temps de 0,01.
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b. MCMC avec rjags

Les distributions a posteriori des parametres sont obtenues par simulation de chaines
de Markov Monte Carlo (MCMC). Pour cela, nous avons utilisé le logiciel JAGS Plum-
mer (2009) interfacé avec le logiciel R Team (2013) via le package rjags Plummer (2009).
Pour nous assurer de la convergence des chaines, trois chaines MCMC avec trois
conditions initiales différentes ont été réalisées. La convergence est vérifiée a la fin
du processus a 1'aide du critére de Gelman et Rubin Gelman and Rubin (1992). Pour
réduire les temps de calcul, les chaines sont calculées en parallele grace aux packages
R declone et snow S6lymos (2010); Tierney et al. (2013). Pour chaque modéle, une pre-
miere phase de calcul constituée d’environ 10 000 itérations est utilisée pour déter-
miner le nombre d’itérations nécessaires pour la phase adaptative et pour la phase
de calcul des chaines proprement dites, grace a la fonction raftery du package R coda
Plummer et al. (2006). Le nombre d’itérations calculées se situe entre 20 000 et 400 000
selon le modéle considéré, ce qui correspond a des temps de calcul entre 1 minute et

5 jours, selon les modeéles.

3.3.3 Analyses des prédictions des modeéles

Différentes analyses sont effectuées dans le but de vérifier 'adéquation du modele
aux données, la structure des modeéles ainsi que l’estimation des parametres. Les ana-
lyses communes a tous les systemes modélisés sont décrites ci-apres, tandis que les
analyses propres a chaque systéme sont briévement présentées et détaillées dans le

chapitre correspondant.

a. Comparaison des distributions a priori et a posteriori

Plusieurs modes de représentations ont été utilisés pour les distributions a priori et a
posteriori. Le premier mode de représentation correspond aux densités a priori et a pos-
teriori de chaque parametre (Figure 3.8). Un second mode a été utilisé pour comparer
les distributions a posteriori d'un méme parametre estimé a partir de différents jeux
de données relativement a une estimation de référence : les distributions a comparer

ont ainsi été divisées par la médiane de I’estimation de référence et les intervalles de
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FIGURE 3.8 - Exemple de comparaison des densités a priori (courbe pointillée) et a posteriori (courbe

continue), en densités.

crédibilité a 95% ont été représentés par des segments (Figure 3.9). Le troisieme mode
représente les distributions sous forme de boxplot, ce qui permet de bien mettre en
évidence les quantiles (Figure 3.10). Les corrélations entre parametres sont visualisées
grace a la projection de la distribution jointe a posteriori dans les plans des parametres

deux a deux (Figure 3.11).

b. Posterior predictive check

Pour valider les prédictions du modele, nous utilisons le modele simulé avec la mé-
diane de la distribution a posteriori de chaque parametre ainsi que les bandes de cré-
dibilité a 95% des données prédites. La bande de crédibilité a 95% est obtenue en
simulant des données prédites avec le modele a chaque itération des MCMC (les pa-
rametres variant selon leur distribution a posteriori) et le méme modele stochastique
que celui utilisé pour les données observées. La Figure 3.12 est un exemple de ce type

de représentation.
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Toutes les données

Données avec et sans daphnies

Données algues sans daphnies et dans le noir
1.4 - Données algues sans daphnies

Données algues dans le noir

tit
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FIGURE 3.9 — Exemple de comparaison entre densités a posteriori via les densités a posteriori nor-
malisées.

Pour un parametre, les densités a posteriori obtenues avec chaque estimation sont normalisées par
rapport a la médiane (droite pointillée rouge) de la distribution a posteriori de I’estimation de réfé-
rence (ici, ’estimation avec toutes les données, en rouge). Les segments représentent les intervalles

de crédibilité a 95%.
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FIGURE 3.10 — Exemple de comparaison prior et posterior, en boxplot.
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FIGURE 3.11 — Exemple de représentation des corrélations entre les parametres deux a deux.
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FIGURE 3.12 — Exemple de posterior predictive check.

Les points noirs représentent les données, la courbe noire est le modele simulé avec la médiane des

parametres issue de la distribution a posteriori et 1a zone grise est la bande de crédibilité a 95%.
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c. Autres analyses

Dans un premier temps, nous avons cherché a montrer l'intérét d’estimer les para-
metres en utilisant toutes les données disponibles simultanément. Pour cela, une vé-
rification incluant plusieurs estimations des parameétres avec différents groupes de
données a été réalisée. Elle est détaillée dans le chapitre 4. Dans ce méme chapitre,
nous avons évalué la capacité du modele a décrire le fonctionnement du microcosme
dans des conditions abiotiques (de sédiment) différentes.

Dans le but de tester des hypothéses sur les processus d’interaction et sur les effets
du cadmium sur le fonctionnement du microcosme, nous avons comparé les DIC (De-
viance Information Criterion) de différents modeles emboités traduisant ces hypotheses.
La comparaison de ces différents modeles est détaillée dans le chapitre 5. Nous avons
également effectué une vérification des fonctions de stress utilisées pour décrire 1'effet
du cadmium sur les différents parameétres ; ceci est également décrit dans le chapitre

5.

3.4 Conclusion

Le modele complet, I'estimation des parameétres, ainsi que les analyses effectuées sur
les résultats issus de l'inférence ont été présentés dans ce chapitre. Le modéle sera
décomposé en sous-modéles dans le reste du manuscrit. Les détails techniques de
I'estimation des parametres seront également précisés et les analyses effectuées se-
ront détaillées dans les chapitres correspondants.

Le chapitre 4 porte sur 1'étude du microcosme partiel algues-daphnies en condition
non contaminée, le modele décrit dans ce chapitre ne comportera donc pas de lentilles
et pas de cadmium. La fonction de broutage utilisée est la fonction a seuil. Le chapitre
5 porte sur I'étude du microcosme partiel algues-lentilles en condition contaminée, le
modeéle décrit dans ce chapitre ne comportera donc pas de daphnies. Enfin, le cha-
pitre 6 porte sur I’étude du microcosme complet en condition contaminée, le modele
complet sera alors utilisé. Le broutage des daphnies y sera décrit par la fonction de

Holling type II
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4.1 Contexte

La modélisation du fonctionnement du microcosme partiel constitué des algues et des

daphnies, en conditions non contaminées, constitue la premiére étape de la these. Elle
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a pour objectifs non seulement de valider la structure du modele décrivant la dyna-
mique du systéme algues-daphnies, mais aussi de valider la méthode d’estimation
des parametres, et notamment le fait d’estimer tous les parametres simultanément en
utilisant toutes les données disponibles.

Cette partie fait I'objet d'un article intitulé Mechanistic modelling of daphnid-algae dy-
namics within a laboratory microcosm publié dans Ecological Modelling Lamonica et al.

(2016).

4.1.1 Expérimentations et données utilisées

Pour estimer les parametres du modele décrivant la dynamique du microcosme algues-
daphnies et procéder aux vérifications de la méthode d’inférence et de la structure du
modele, des données issues de plusieurs types d’expérimentations ont été utilisées.
Dans un premier temps, les données des expérimentations 1 et 10 (algues et daph-
nies, avec sable de Fontainebleau, algues a 1’obscurité, Tableau 2.1) ont été utilisées
pour estimer les parametres du modele. Pour effectuer notre premiere vérification
sur la méthode d’estimation des parametres, chaque jeu de données (voir Tableau 2.2,
expérimentations 1 et 10) a été utilisé séparément pour estimer les parametres relatifs
a chaque processus. Dans un second temps, les données des expérimentations 2 d'une
part et 3 d’autre part ont été utilisées pour vérifier la capacité du modele a décrire les
processus impliqués dans le fonctionnement du microcosme. Ces données sont sché-
matisées sur la Figure 4.1, par un format simplifié de la représentation graphique du
modele présentée au chapitre 3 (3.6). Enfin, dans la discussion, nous avons utilisé les
données de I'expérimentation 14 pour illustrer le fait qu'une modification du proto-

cole peut améliorer 'estimation des parametres relatifs a un processus particulier.
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4.1.2 Modele et équations

Les processus modélisés dans cette partie sont les suivants : la croissance et la sédi-
mentation algale, la croissance et la survie des daphnies, ainsi que le broutage des
algues par les daphnies.

Le modele algues-daphnies se compose des Equations (3.5), (3.6), (3.7), (3.14), (3.9),
(3.10), (3.11), (3.17a,b) et (3.16e) (Tableau 3.1) avec j = 0, c'est-a-dire C; = 0, et
Ny(t,C;) = 0. Le processus de broutage dépend de la taille et du taux de filtration
des daphnies et est décrit par la fonction affine par morceaux (Eqs(3.9), (3.10), (3.11))
du Tableau 3.1). La partie stochastique du modele liant les variables aux données se
compose des Equations (3.18a,b,c,g,h), (3.20) et (3.21) (Tableau 3.2) avec j = 0, c’est a
dire C; = 0. Le modele compte au total 17 parametres. Notons que dans l'article qui
suit, /1 est utilisé pour désigner le taux de mortalité des daphnies, contrairement au

chapitre 3 ou elle était notée my.

4.1.3 Distributions a priori

Grace a l'utilisation de l'inférence bayésienne, on peut bénéficier des connaissances
antérieures acquises sur les valeurs des parametres, résumées par les distributions a
priori. Dans ce chapitre, nous nous servons d’informations issues de diverses sources :
littérature (notamment sur les processus relatifs aux daphnies) et expérimentations
précédemment menées sur le microcosme (pour les processus relatifs aux algues).
Des distributions non informatives ont également été utilisées pour les parametres

pour lesquels tres peu d’information était disponible.

4.1.4 Simulation

Apres discrétisation du modele par la méthode d’Euler, avec un pas de temps égal
a 0.1, trois chaines MCMC ont été réalisées en parallele. 370 000 itérations ont été

nécessaires pour arriver a la convergence des chaines pour le modéle.
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4.1.5 Analyses du modele

Plusieurs étapes de vérification de la méthode d’estimation des parameétres et de la
structure du modele ont été effectuées. La premiere étape, appelée vérification interne,
est réalisée a l'aide du premier jeu de données (expérimentations 1 et 10, algues et
daphnies, avec sable de Fontainebleau, algues a 1'obscurité, Tableau 2.1). Elle consiste
a utiliser les groupes de données correspondant a un ou des processus en particu-
lier pour estimer les parametres de ce ou ces processus. Par exemple, les parametres
relatifs a la croissance des daphnies sont estimés uniquement avec les données de
croissance. Les distributions a posteriori obtenues sont ensuite comparées a celles is-
sues de I'estimation utilisant toutes les données simultanément.

La seconde vérification exploite un jeu de données du méme type (algues seules et
algues et daphnies) mais dans des conditions abiotiques différentes : avec du sédi-
ment d’Aiguebelette (expérimentation 2, Tableau 2.1) et sans sédiment (expérimenta-
tion 3, Tableau 2.1). Les parametres du modele sont ré-estimés avec ces deux jeux de
données, dans le but de vérifier que la dynamique du microcosme partiel est correc-

tement décrite, quelles que soient les conditions de sédiment.

4.1.6 Annexes

Dans l'article qui suit, il est fait référence a un Appendix. Ce matériel supplémentaire

suit directement |’article.

4.2 Article publié dans Ecological Modelling
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ABSTRACT

Our study describes the functioning of a 2-L laboratory microcosm of two species, daphnids (Daphnia
magna) and microalgae (Pseudokirchneriella subcapitata), in two abiotic phases (water column and sedi-
ment). We modelled the dynamics of both species and their interactions using a mechanistic model based
on coupled ordinary differential equations. The main processes occurring in this two-species microcosm
were thus formalised, including growth and settling of algae and growth, survival and grazing of daph-
nids. We estimated model parameters by Bayesian inference, using simultaneously all data from multiple
experiments specifically conducted for this study. Two types of model verifications were performed: (1)
internal verification to validate model structure and parameter estimation method using all data simul-
taneously; and (2) external verification to validate the ability of the model to be applied under new
sediment conditions. For all parameters, we obtained biologically realistic values and reasonable uncer-
tainties. The first verification step allowed us to confirm the modelled processes and the benefits of our
parameter estimation method. The second one confirmed the ability of the model to describe microcosm
functioning under different abiotic conditions. This innovative combination of mechanistic modelling
and model-guided experiments revealed successful to understand the algae-daphnid microcosm func-
tioning. This approach appears promising and can be applied to various issues in the ecological and

ecotoxicological fields.

© 2015 Elsevier B.V. All rights reserved.

1. Introduction

Interactions between species strongly influence ecosystem
functioning and are therefore widely studied. For instance, species
interactions can underlie processes such as spatial segregation
(Costa et al., 2008) or exotic-native species dynamics (Soderback,
1994). Many studies have explored the impacts of several stress
factors on trophic relationships: climatic variations (Sutherst et al.,
2007), diet and temperature (Farjana et al., 2012), infection (Lin
et al., 2014), chemical stress factor (Ham et al., 1995; Taylor et al.,
1995; Turner et al., 2000) or habitat disturbance (Pathikonda et al.,
2009).

* Corresponding author at: Université Lyon 1, CNRS, UMR 5558, Laboratoire de
Biométrie et Biologie Evolutive, F-69622 Villeurbanne, France. Tel.: +33 472448051;
fax: +33 472431388.

E-mail address: dominique.lamonica@entpe.fr (D. Lamonica).

http://dx.doi.org/10.1016/j.ecolmodel.2015.09.020
0304-3800/© 2015 Elsevier B.V. All rights reserved.

Today, several experimental devices are commonly used to
study ecosystem functioning and species interactions. Laboratory
microcosms are both realistic and reproducible (Daam and Van den
Brink, 2007). Moreover, many ecological and biochemical interac-
tions and processes can occur within microcosms, that may involve
multiple species and abiotic compartments, for example water and
sediment. In addition, microcosms may be useful for predicting
the states of real aquatic ecosystems (Benton et al., 2007; Cadotte
et al., 2005). Microcosms allow to address various issues in aquatic
ecology or ecotoxicology. For instance, several climate warming
effects have been investigated (McKee et al., 2002). In ecotox-
icology, microcosms have been used to examine the functional
responses of communities to chemical stress factors (Bone et al.,
2012; Brinke et al., 2010; Clément and Zaid, 2004; Clément et al.,
2005; Faupel et al.,, 2012). However, the inherent complexity of
microcosms, due to both biotic and abiotic interactions, leads to
confounding factors that do not always ensure a good understand-
ing of responses.
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To address this issue, several mechanistic dynamic models have
been developed to describe the ecological interactions and phys-
iological processes occurring within such ecosystems. When the
processes occurring in the functioning of a microcosm are mod-
elled, parameters included in the model can be estimated using
experimental data. Several types of data can be used (for exam-
ple number of individuals, species biomass or reproduction data),
each one representing different processes. The submodels related
to each process can be parametrized independently of each other, if
all types of data cannot be managed together. However this method
may cause problems. First, potential correlations between param-
eters that are not estimated simultaneously are not taken into
account. Secondly, information about a given process can be pro-
vided by data which are not directly related to this process. Thus,
information may lack and parameter estimations can be less pre-
cise when all data are not used simultaneously for the statistical
inference. Bayesian inference allows the use of multiple types of
data, collected at different scales, as well as the estimation of all
the parameters simultaneously (Billoir et al., 2008). This method
provided benefits in several ecology fields. For instance, animal
densities (Gopalaswamy et al., 2012) or parentage of individuals
(Hadfield et al., 2006) were investigated with more precision by
combining different types of behavioural, spatial and genetic data.
In species abundance studies, Bayesian inference allowed handling
the inherent difficulties of abundance data modelling in a hierar-
chical framework (Moore and Barlow, 2011).

We aim here at modelling in an integrated way the processes
involved in a two-species microcosm using data from experi-
ments specifically designed for this purpose. We also intend to
verify the robustness of both our model and parameter estima-
tion method that implies to use all data simultaneously within a
Bayesian framework. For that, we used here a reduced version of
an original microcosm (Clément and Cadier, 1998) with only two
species interacting. We chose two model organisms, microalgae
(Pseudokirchneriella subcapitata) and daphnids (Daphnia magna),
linked by a trophic relationship.

We first describe how laboratory microcosm experiments of
the daphnid-algae system were conducted. Then, we describe the
development of the mechanistic model based on ordinary differ-
ential equations (ODE) using the Overview, Design concepts and
Details (ODD) protocol (Grimm et al., 2010). We also present how
parameters were estimated using Bayesian inference and the model
verifications we performed using different datasets. Finally, we
discuss our results and propose some model improvements and
perspectives on the use of both model and method.

2. Experiments
2.1. Microcosm preparation

The microcosm design used in our study was based on that
developed by Clément and Cadier (Clément and Cadier, 1998),
which was first used in chronic toxicity bioassays and as a diag-
nostic of urban discharge (Cauzzi, 2007; Clément and Zaid, 2004;
Clément et al., 2005, 2014; Triffault-Bouchet et al., 2005; Verrhiest
etal., 2001). The originally developed microcosm was composed of
five species. In this study, we reduced it to two species, algae and
daphnids, but we preserved the original protocol.

Laboratory experiments were conducted at LEHNA (ENTPE,
Vaulx-en-Velin, France). Microcosm preparation (with the excep-
tion of the sediment) was identical for all experiments. Two litres of
synthetic water were poured into cylindrical glass beakers follow-
ing the addition of the sediment (when present). Synthetic water
(pH=7.7, hardness =60 mg CaCOs3/L, [P]=0.1 mg/L, [N]=1.31 mg/L)
was prepared according to Clément et al. (2014). To achieve

microbiological stabilisation in the sediment, the microcosms were
conditioned for seven days in the dark before the introduction
of algae and daphnids (Verrhiest et al., 2002). At this point, the
systems were gently aerated (using sterile glass Pasteur pipets con-
nected toanaquarium air pump) to ensure an oxygen concentration
above 80% of saturation. Microcosms were maintained at a constant
temperature (20 £2°C).

Four different experiments were conducted to collect data that
would allow us to estimate our model parameters. Two additional
experiments were subsequently conducted to verify our model. We
describe each set of experiment below.

2.2. Experiments used for parameter estimation

In these experiments, artificial sediment (100 g of Fontainebleau
sand, a simple silicate sand which is both a classic breeding sedi-
ment for benthic organisms and a classic control sediment for tests
on contaminated sediment) was used.

2.2.1. Experiment 1: algae settling

Beakers were placed in the dark and wrapped in aluminium foil,
so that algal growth was prevented and algal settling was enabled.
At the start of the experiment (day 0), approximately 6.10° cells of
P. subcapitata were introduced into each of 6 microcosms. The algal
density in the water column was measured every two or three days
for two weeks by sampling 30 mL from the beaker. After homogeni-
sation of the 30 mL, only 1 mL was retained to measure algal density
with a particle counter (Coulter"® ). The remaining 29 mL were
returned to its original beaker. This first experiment allowed us to
obtain the number of algal cells per beaker in the water column
over time in each beaker (named afterwards Ydark;, index 1 refers
to the water column compartment).

2.2.2. Experiments 2-4: algae-daphnid interaction

The following three experiments were conducted using a total
of 17 beakers: 12 of them contained only algae and 9 of them con-
tained algae and daphnids. The purpose of these experiments was
to compare algal density with and without daphnids. Daphnids
were supposed fed ad libitum with algal cells.

Beakers containing 2L of synthetic water and artificial sedi-
ment were placed under periodic illumination (2200 + 200 lux at
the top of each beaker delivered by 36 W daylight tubes (Mazda),
16 h perday). At the start of the experiment (day 0), 4.107 cells of
P. subcapitata were introduced into all beakers and 10 daphnids
(Daphnia magna neonates aged 244 12h) were introduced into
9 of these beakers. All algae and daphnids had been bred in the
laboratory following internal protocols (Clément et al., 2014). The
duration of these experiments was 21 days. In all microcosms, algal
density in the water column was measured every two to three days,
as in the algae settling experiment. Total algal density was mea-
sured once a week: the water column of 6 beakers was thoroughly
mixed and total algal density was measured using a hematocyto-
metric (Thoma) cell, and therefore these measurements required
sacrificing the corresponding beakers. Then, the algal density on
the sediment was deduced by subtracting the algal density in the
water column from the total algal density. The number of daphnids
in each beaker was counted (after neonate removal if necessary)
and their size measured (from the centre of the eye to the caudal
base of spine) twice or thrice per week. Daphnids neonates were
removed from the microcosm every two days, thatis why reproduc-
tion was considered as an independent process in the microcosm
functioning. From these experiments, we obtained four types of
data: (i) the number of algal cells in the water column over time
with (YDq) and without daphnids (Y7 ), (ii) the number of algal cells
on the sediment over time with (YD,) and without daphnids (Y),
(iii) the number of surviving daphnids over time (W), and (iv) the
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daphnid size over time (Z). Note that all along the manuscript index
1 refers to the water column compartment and index 2 refers to the
sediment compartment.

2.3. Experiments used for external verification

To verify our inference method, we conducted two additional
experiments under different abiotic conditions. We used the same
experimental protocol described above for the daphnid-algae inter-
action experiments, but we altered the sediment conditions.

2.3.1. Experiment with Aiguebelette sediment

The first additional experiment was conducted in beakers with
sediment composed of a mix of 90 g of Fontainebleau sand and 10 g
of sediment from the Aiguebelette lake (Savoie, France), which is a
mineral component added in order to enrich the grain size of the
sediment (in a further perspective of introducing benthic species in
the microcosm). Four beakers contained only algae and four beakers
contained algae and daphnids. Beakers were sacrificed at the end of
the experiment, and as a consequence algal cells on the sediment
were counted only at day 21.

2.3.2. Experiment without sediment

The second additional experiment was conducted in beakers
without sediment, because this abiotic condition simplifies both
the system and the model, particularly within the perspective of
modelling toxicant effects. For this experiment, beakers were not
conditioned seven days in the dark before the introduction of algae
and daphnids. Ten beakers contained only algae, and 10 beakers
contained algae and daphnids.

3. Dynamic modelling

The description of the model follows the Overview, Design
concepts and Details (ODD) protocol originally used for describ-
ing individual and agent-based models (Grimm et al., 2010), but
adapted here for a dynamical model based on ODE. ODD proto-
col consists of seven elements. The first three elements provide an
overview, the fourth element explains general concepts underly-
ing the model’s design and the remaining three elements provide
further details.

3.1. Purpose

The model developed here describes the dynamics of daphnids
and algae under the microcosm conditions described in Section 2.
In particular, it aims at comparing the algal dynamics with and
without daphnids in order to highlight the interactions between
both species.

3.2. Entities, state variables, and scales

We model the algal population dynamics but we only model two
daphnid life history traits (growth and survival) that are involved
in the interaction between algae and daphnids. The model involves
four state variables. The two first ones refer to the numbers of
algal cells per beaker in the two compartments of the micro-
cosm: the suspended algae in the water column (compartment
1), denoted by N;(t), and the settled algae on the sediment (com-
partment 2), denoted by N;(t). The two other state variables refer
to the daphnids: the number of alive daphnids in the microcosm
through survival rate S(t) and the daphnid size, denoted by L(t).
The model is run for 21 days, corresponding to the duration of the
experiments.

3.3. Process overview and scheduling

Seven processes are modelled with a continuous time scale,
using ordinary differential equations. Two processes are related
to intrinsic algal dynamics: settling of suspended algae and
growth of both suspended and settled algae. Two processes
are related to daphnid life history traits: survival and growth.
The remaining three processes are related to algae-daphnid
interaction: ingestion of algae by daphnids, water filtration
by daphnids and location of daphnid for grazing. An overall
graphical representation of the implemented model is given in
Fig. 1.

3.4. Design concepts

3.4.1. Basic principles

The assumptions we make are based on the experimental design
described in Section 2. We assume that algae are uniformly dis-
tributed in each compartment at each time step and that the settling
speed of suspended algae is constant throughout the water column.
Therefore, the water volume occupied by the suspended algae is
supposed to decrease with the same speed as algal settling. We
assume that daphnids are fed ad libitum, and thus that they are not
impacted by algal density. Because algal cells sink into the highly
porous sediment, we assume that daphnids have only access to
the upper part of the settled algae. Because neonates are removed
continuously from the beakers throughout the experiments (see
Section 2.2.2), we assume that neonate grazing is negligible. There-
fore, we consider daphnid reproduction as an independent process
in the functioning of our microcosm and we thus ignore this process
in the model.

Because the number of daphnids is low in our experiments
(maximum 10 daphnids), we expect that daphnids cause only a
negligible change in the nutrient enrichment of the water column
and a negligible impact on the resuspension of algal cells. Therefore,
we suppose that daphnids have no influence on the algal growth
and settling processes. We also suppose that daphnids graze both
in the entire water column and on the sediment.

3.4.2. Emergence

Algal dynamics emerges both from their intrinsic dynamics
(growth and settling) and from the trophic relationship between
algae and daphnids through the quantity of agal cells that are con-
sumed by daphnids.

3.4.3. Sensing

In order to determine the number of daphnids grazing in each
compartment over time, we assume that daphnids preferentially
feed in the water column, as pelagic species (Siehoff et al., 2009).
We also assume that daphnids move to the sediment when the ratio
of algal density in compartment 1 over compartment 2 is below a
threshold (Siehoff et al., 2009).

3.4.4. Interaction

Intraspecific competition between algal cells is taken into
account in the logistic growth model. Algae and daphnids interact
via a trophic relationship, namely grazing.

3.4.5. Stochasticity

We use stochasticity to describe variability on state vari-
ables, which sum up both uncertainties and variability sources
within the processes. We suppose a normal distribution on
the decimal logarithm of the number of algal cells per beaker
in each compartment (in the water column and on the sedi-
ment) (Roger and Reynaud, 1978). We consider a conditional
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Fig. 1. Overall graphical representation of the model. Data are symbolised by rectangles, state variables by large circles, intermediate variables by diamond and parameters by
little circles. Solid arrows indicate deterministic links, while dashed arrows indicate stochastic links. Thin arrows underline the time-dependencies due to the discretisation
process. Data are detailed in the text (Section 2). All links are detailed in the text (Section 3). The blue area corresponds to the model with data in the dark only, the green
area to the model with data without daphnids only, the purple area to the model with daphnid survival data only, the orange area to the model with daphnid growth data
only. The overall model based on all data is framed by the solid black lines. (For interpretation of the references to colour in this figure legend, the reader is referred to the

web version of the article.)

binomial distribution for the number of daphnid survivors (Forfait-
Dubuc et al., 2012) and a normal distribution for the daphnid
size.

3.5. Initialisation

The initial values of the state variables for the number of algal
cells per beaker in the water column and on the sediment are
4 x 107 and 0, respectively, because algae are inoculated in the
water column only. The initial number of daphnids is 10, the
initial survival rate is assumed to be equal to 1 and the initial
daphnid size is drawn from a normal distribution (see Section
4.1).

3.6. Input data

The model does not use input data to represent time-varying
environmental processes. Laboratory conditions are controlled and
supposed to be constant over time.

3.7. Submodels

All information on parameters and variables involved in the
model are gathered together in Table 1. Details about parameter
estimation are given in Section 4.

The deterministic part of algal dynamics in both compartments
over time t (in days) is described with two coupled ODE. The deter-
ministic part of daphnid survival and size are described with two
other ODE that are presented in their integrated form.

3.7.1. Algal process

Settling. V7 (in mL) stands for the water volume occupied by
the suspended algae (named “water column” afterwards). As the
algae settle, V; decreases over time. The water volume occupied by
the settled algae is denoted by V, (in mL). We set V, as equal to
the volume of the one-centimetre section of the beaker above the
sediment. The settling process is modelled by adding to (respec-
tively subtracting from) the number of settled algae (respectively
suspended algae) per beaker, the number of algal cells per beaker
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Table 1
Variables and parameters of the model.

Symbol Definition Unit Prior distribution? Sources® 2.5,50,97.5 % posterior quantiles
or value
Ni(t) Number of algal cells per # of cells per beaker
beaker in the water column at
time t
No(t) Number of algal cells per # of cells per beaker
beaker on the sediment at time
t
V1(0) Volume of the water column at mL 2000
t=0
Vs Volume of water occupied by mL 100
settled algae
Ty Intrinsic algal growth rate in day! U(0,2) [1,2,3,4,5] 0.59 0.62 0.65
the water column
) Intrinsic algal growth rate on day! u(0,2) [1,2,3,4,5] 0.72 0.80 0.90
the sediment
K1(0) Carrying capacity in the water # of cells per beaker logo(K1(0))~U [6] 9.30 9.42 9.53
column at t=0 (8,11)
K Carrying capacity on the # of cells per beaker log,o(K2)~1(8,11) [6] 9.36 9.43 9.49
sediment
s Settling rate day! logo(s)~U(-2,0) [7] -1.24 -1.13 -1.05
Liim Incipient limiting level cellmL-! logo(lim)~U (4,7) [8,9,10,11] 5.32 5.99 6.95
o Regression coefficient mLdaphnid-! day~! mm~” N(5.2,1) [8,12] 3.94 5.63 7.31
y Regression coefficient - N (2.7,0.50) [8,12] 291 3.27 3.75
Dq(t) Number of alive daphnids in # of daphnids
the water column at time ¢t
§ Ratio of algal densities for - log,o(8)~U (-3,3) Vague -2.33 -0.95 -043
which half of living daphnids
graze in the water column
b Proportion of algal cells on the - log,o(b)~U (-3,0) Vague -2.00 -1.65 -0.31
sediment available for grazing
S(t) Daphnid survival rate at time t -
Dq(t) Number of alive daphnids at # of daphnids
time t
h Daphnid natural instantaneous day~! logo(h)~U (—4,0) Vague -2.18 -1.92 -1.71
mortality rate
L(t) Daphnid size at time t mm
L(0) Daphnid size at birth mm N(1,0.10) [13] 0.88 1.05 1.21
Lo Daphnid maximum size mm N (4.8,0.59) [14] 3.28 3.32 3.36
k Daphnid growth rate day! N(0.11,0.030) [14] 0.15 0.16 0.18
oN, Standard deviation of # of cells per beaker u(0,5) Vague 0.12 0.13 0.14
log1o-number of algal cells per
beaker in the water column
ON, Standard deviation of # of cells per beaker u(0,5) Vague 0.084 0.11 0.15
log1o-number of algal cells per
beaker on the sediment
oL Standard deviation of daphnid mm u(0,2) Vague 0.19 0.20 0.21

size

2 Prior distribution: A stands for the normal law, ¢/ stands for the uniform law.

b Sources: [1] Bossuyt and Jansen (2004), [2] Chen and Lin (2006), [3] Clément and Zaid (2004), [4] De Schamphelaere et al. (2004), [5] Moreira-Santos et al. (2004), [6]
Delhaye (2012), [7] Norberg and DeAngelis (1997), [8] DeMott (1982), [9] Grasman et al. (2009), [10] Preuss et al. (2009), [11] Villarroel et al. (1999), [12] Egloff and Palmer

(1971), [13] Biron et al. (2012), [14] Billoir et al. (2008).

which pass from compartment 1 (water volume occupied by the
suspended algae) to compartment 2 (sediment). The number of
algal cells per beaker that pass to compartment 2 equals the num-
ber of algal cells per beaker that leave compartment 1 at each time
step:

dN () _ dNy(t)

e~ dt M

We model the decreasing number of algal cells per beaker in the
water column as an exponential decay over time:

dNq(t) _
q = SN 2)

where s is the settling rate (day~!).

Growth. To account for the space and nutrient limitations in the
microcosm and, thus, to consider potential intraspecific competi-
tion, algal growth is described with a logistic model (Thornton et al.,

2010; Vanoverbeke, 2008; Yang et al., 2011) with two parameters
for each compartment:

dN1(t) Nq(t)
@i =m0 (1- ) 5
dezt(f) r2N(t) (1 - N12<(2t))

where r; and r, (day~') are the intrinsic growth rates, K;(t) and
K> (number of algal cells per beaker) the carrying capacities for
suspended algae and settled algae, respectively.

The carrying capacity is defined as the maximum number of
algal cells per beaker in each compartment and depends on space
and available nutrients. We therefore assume that, at each time
step, carrying capacities are proportional to the volumes of each
compartment, such that K; is proportional to volume V; and
decreases over time at the rate of algal settling:

dK(t)
dt

= —sK1(t) = Kq(t) = K1(0) exp(—st) (4)
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where K1 (0) (number of algal cells per beaker) is the carrying capac-
ity of the whole water column at t=0. As V; is time-independent,
K is constant over time.

3.7.2. Daphnid processes

Survival. Survival rate at time t, S(t), is described by an exponen-
tial decay with an instantaneous mortality rate, h (day~!), which is
assumed to be time-independent (Forfait-Dubuc et al., 2012):

S(t) = exp(—ht) (5)

We consider a conditional binomial stochastic model for Dg(t),
the number of alive daphnids at time t in the system (Forfait-Dubuc
etal., 2012):

S(t)
Du(t)~8 g3 Ditt = 1) (6)

Growth. Daphnid growth is described using a Von Bertalanffy
growth model (Von Bertalanffy, 1938):

L(t) = Loo — (Loc — Lo) exp(—kt) (7)

with Ly, and Lo (mm) the maximum size and the size at birth,
respectively. Parameter k (day~!) is the growth rate. In addition,
the daphnid size was supposed to follow a normal distribution of
mean L(t) and variance o7j.

3.7.3. Interaction processes

Ingestion. The ingestion rate of a daphnid, i.e., the number of cells
per beaker each daphnid consumes per day (denoted as g¢(t) in the
water column and g»(t) on the sediment) is modelled as a piece-
wise linear function (Burns, 1969; DeMott, 1982; Egloff and Palmer,
1971) of filtration rate f{t) and algal density in each compartment
(Lampert, 1986; Rigler, 1961):

Ny(t) . Nq(t)
f(t) x A) if 0< ) < liim
gi(t)= NL(D) (8)
f(t) x I lf Vl(O) > Ilim
and
() x bN‘f(t) if 0< bN‘f(t) < I
&(t) = 2 b (6) 2 9)
f(t)x 1 if \/22( > Lim

where Ij;,, (cellml~1) is the incipient limiting level, i.e. the algal
density above which a daphnid cannot ingest more. Parameter b
(dimensionless) stands for the proportion of settled algae that are
available for daphnids.

Filtration. Filtration rate f{t) is dependent on daphnid size (Burns,
1969; DeMott, 1982; Egloff and Palmer, 1971). We formalise it as a
power function of size:

f(t) = aL(t)” (10)

where o (mLdaphnid—! day~! mm~7) and y (dimensionless) are
regression coefficients.

Grazing location. The number of daphnids grazing in the water
column at time t, D{(t), is modelled with respect to the ratio R(t)
of algal density in compartment 1 over compartment 2 and the
number of alive daphnids per beaker Dg(t):

_ Dy(6)R(E)

D)= 5"k

(11)
where § (dimensionless) is the ratio of algal densities for which half
of living daphnids graze in the water column. Ds(t) is the number
of living daphnids at time t.

Finally, the deterministic part of the model describing the micro-
cosm functioning with daphnids is expressed as follows:

dN4(t) Ny(t)
T = T'lN](t) (1 — W) *SNl(t)fDl(t)gl(t)
PO _ 1oyt (1- N;(z”) + 5N () — (Ds(£) — D1 (6))ga(0)

S(t) = exp(—ht)
L(t) = Loo — (Loo — Lo) exp(—kt)

(12)

The same model can be applied when daphnids are not present,
by setting Ds(t)=0 and thus D;(t)=0. The two last equations must
also be removed. In other words, in the model without daphnids,
the last terms of the equations (which describe daphnid grazing)
disappear and only algal growth and settling are considered (see Eq.
(3)). In the dark (where algae are supposed not to grow), intrinsic
growth rates r; and r, are assumed to be null and the model writes
according to Eq. (2).

At each time step, the number of algal cells per beaker in the
water column follows a normal distribution of mean Ny (t) and vari-
ance oy,. The number of algal cells per beaker on the sediment
follows a normal distribution of mean N»(t) and variance oy, .

4. Statistical inference

We used Bayesian inference to simultaneously fit the model
to all our experimental data obtained from experiments 1-4 (see
Section 2).

4.1. Statistical links between variables and data

We used the same statistical links as described in ODD proto-
col (Section 3). Daphnid survival data. We considered a conditional
binomial distribution for the observed number of survivors W(t;)
at observed time point t; (Forfait-Dubuc et al., 2012):

5(t)

Wit)~5 (g g5 Witi) (13)

Daphnid size data. We considered a normal distribution for the
observed size Z(t;) at observed time point t;:

Z(t;)~ML(t;), o) (14)

with L(t;) (mm) the predicted size (Eq. (7)) at observed time point
t; and o; (mm) the standard deviation of daphnid size.

Number of algal cells per beaker data. We considered a normal
distribution on the decimal logarithm of the observed number of
algal cells per beaker in each compartment (in the water column
and on the sediment) (Roger and Reynaud, 1978):

logyo(Ydarky(t;))~Nlogo(N1(t;)), on, )
WithDs = O, D; = Oandﬁ =0

logo(Y1())~Mlogq(N1(£;)), on, )WithDs = 0and Dy = 0
logy0(YD1(t;))~Mlogyo(N1(t;)), on, )
logyo(Y2(t;))~Mlogio(Na(t;)), on, )withDs = 0and Dy = 0
logyo(YD2(t;))~Mlogyo(N2(t;)), on,)

(15)

where Ydarkq(t;), Y1(tj) and YD (t;) are the observed number of algal
cells per beaker in the water column at observed time point ¢; in the
dark, without and with daphnids, respectively. Y,(t;) and YD,(t;) are
the observed number of algal cells per beaker on the sediment at
observed time point t; without and with daphnids, respectively.
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4.2. Parameter prior distributions

We defined prior distributions which summarised all avail-
able information for each parameter (Table 1). Some of the prior
distributions described the decimal logarithm of the given param-
eter because of the parameters’ large range of possible values (for
instance 6 or I (DeMott, 1982; Kersting and van der Leeuw, 1976;
Pau et al., 2013; Villarroel et al., 1999)) or its extreme (i.e., large
(K1(0),K3) or small (s)) order of magnitude. Some of the prior distri-
butions (K;(0), K, s) were defined based on previous experiments
that were conducted using the same protocol described here (Billoir
et al., 2011, 2012; Delhaye, 2012), while others were based on
values from the literature (Billoir et al., 2008; Biron et al., 2012).
For several parameters we had very little information, their prior
distributions were thus vague.

4.3. Computation

The first step consisted of numerically integrating our ODE
model. For that purpose, we discretised the deterministic part of
the model according to the Euler method with a time step equal
to 0.1. This time step was considered as optimal after comparing
the results of a numerical integration (using the deSolve R package
(Soetaert et al., 2010)) of the ODEs, the results of the analytical
integration of the integrable part of the ODE and the results given
by the Euler method with different time steps (1, 0.1, 0.01). The
chosen value (0.1) was the best compromise between integration
accuracy and calculation speed. Based on this discretized version of
our model, the second step consisted of performing Markov Chain
Monte Carlo (MCMC) computations ensuring convergence to get
posterior distributions of the parameters. Computations were per-
formed using the rjags R package (Plummer, 2009; R Core Team,
2013).

Three independent MCMC chains with three different initial
conditions were run in parallel using the snow and declone R
packages (Tierney et al., 2013; Sélymos, 2010). A total of 20,000
iterations were performed as a burn-in phase and inference was
based on 350000 additional iterations for each chain. To check the
convergence of the estimation process, we used the Gelman and
Rubin (Gelman and Rubin, 1992) convergence diagnostic.

5. Model analysis
5.1. Posterior predictive check

To check posterior predictions of the model, we used the median
of the posterior distribution for each parameter and the 95% cred-
ibility band of the predicted data taking into account parameter
uncertainties and stochasticity. To obtain the 95% credibility band,
the predicted data were simulated with the model at each MCMC
iteration (the parameters varied according to their posterior distri-
butions) and the same stochastic model as considered for observed
data. For each experiment, we present the simulated model with
each parameter equal to the median value of the posterior distribu-
tion superimposed to the data, as well as the 95% credibility band
of the predicted data.

5.2. Internal verification

We verified our parameter estimation approach that took into
account all data simultaneously. For that purpose, we re-estimated
the same parameters but using only parts of the data: with algae
data in the dark only (blue area in Fig. 1), with algae data without
daphnids only (green area in Fig. 1), with algae data in the dark
and with daphnids, with algae data without and with daphnids,
with daphnid size data only (orange area in Fig. 1), with daphnid

survival data only (purple area in Fig. 1). Then, we compared the
results between these parameter estimations with those previously
obtained using the entire dataset.

For each process, we verified that the parameter estimated
exclusively using the data related to the given process produced
comparable results as when using all of the data. For example,
we compared mortality rate, h, estimates obtained using only sur-
vival data to the ones obtained with all data and with other partial
datasets involving this process. We exclusively used data from the
experiment performed in the dark to estimate the settling rate,
s, then we compared the estimate to the ones obtained with all
data and with other partial datasets involving this process. We
exclusively used daphnid growth data to estimate the parameters
relating to daphnid growth (length at birth, L(0), maximum size,
L, and growth rate, k), then we compared the estimate to the ones
obtained with all data and with other partial datasets involving this
process. These tests aimed to verify that accounting for all the data
simultaneously did not bias, even improve, parameter estimation.

For each parameter and each different set of data used to esti-
mate the parameter, we divided the posterior distribution by the
median of the posterior distribution obtained with all data. Thus,
we present the results as the median and the 95% quantile of this
normalised posterior distribution.

5.3. External verification

We verified our model’s ability to describe microcosm function-
ing under different abiotic conditions. The objective of this step
was to verify whether the structure of the model, i.e. the iden-
tified processes modelled with the chosen equations, allowed to
describe the global functioning of the microcosm under different
sediment conditions. Such an approach should allow us to verify
our model’s flexibility when applied to other datasets. According
to the inference process described above, we also estimated model
parameters from data collected from the experiments with dif-
ferent sediment conditions (i.e., with Aiguebelette sediment and
without sediment) (see Section 2.3). Then, for each condition, we
compared the estimation results to the estimates obtained using all
data of experiments with Fontainebleau sand under normal light
conditions.

6. Results

For each estimation run, the MCMC algorithm consistently con-
verged according to Gelman and Rubin convergence diagnostics.

6.1. Parameter estimates

Marginal posterior distributions of parameters estimated with
all Fontainebleau sand data simultaneously are shown in Fig. 2
(red dots and segments) and Annex A, Fig. A.1. The 2.5%, 50% and
97.5% quantiles of the parameters are summarised in Table 1. We
obtained narrow posterior distributions for all parameters, with the
exception of grazing parameters (I;;;, b and §). The narrowness of
the posterior distributions suggests that sufficient information was
available from our data to accurately estimate model parameters.

6.1.1. Algae settling

Under dark conditions, our exponential decay model appro-
priately described the observed dynamics of suspended algae.
The 95% credibility band around the median prediction covered
100% of the observed data (Fig. 3, grey band), thus indicating a
slight overestimation of uncertainty. Although the prior distribu-
tion of the settling rate was vague, our inference generated a very



220 D. Lamonica et al. / Ecological Modelling 320 (2016) 213-230

—e— Alldata
Algae data without and with daphnids
—a— Algae data without daphnids and in the dark
~v~ Algae data without daphnids
—o— Algae data in the dark
Daphnid growth data
~4— Daphnid survival data
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Fig. 2. Comparison between prior distributions and different posterior distributions, corresponding to the different partial datasets. For each parameter, the symbol and the
segment represent the median and the 95% quantile of the posterior distribution divided by the median of the posterior distribution obtained from all data. Different colours
and symbols correspond to the different partial datasets we considered. (For interpretation of the references to colour in this figure legend, the reader is referred to the web

version of the article.)
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Fig. 3. Suspended algae dynamics in the dark with Fontainebleau sand. The black
circles represent the observed number of algal cells per beaker in the water column,
the plain line is the simulated model with each parameter equal to the median
value of the posterior distribution. The grey area is the 95% credibility band of the
predicted data.

narrow posterior distribution (Table 1 and Fig. 2), giving an accurate
estimate of the parameter logo(s).

6.1.2. Algae-daphnid interaction

Observed and predicted algal dynamics under normal light con-
ditions are presented in Fig. 4 and daphnid survival and growth in
Fig. 5. All the data were appropriately described by the model.

Algae dynamics. Without daphnids (Fig. 4a), the number of algal
cells per beaker in the water column increased during the first
ten days and then decreased. The increase suggests that growth
was greater than settling at the start of the experiment, while the
decrease suggests that growth declined and settling continued. The
number of algal cells per beaker on the sediment increased and
thenreached a plateau. With daphnids (Fig. 4b), similar trends were
observed. However, when daphnids are present, the overall num-
ber of algal cells per beaker in the water column was lower, whereas
the number of algal cells per beaker on the sediment did not dif-
fer. The difference in the numbers of algal cells per beaker in the
water column was a consequence of daphnid presence and their
consumption of algal cells.

A total of 94 out of 101 data points (93%) for algae in the water
column without daphnids, 15 out of 15 data points (100%) for algae
on the sediment without daphnids, 108 out of 113 data points (96%)
for algae in the water column with daphnids and 16 out of 17 data
points (94%) for algae on the sediment with daphnids were within
the 95% credibility band of the predicted data.

—
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Number of algal cells per beaker (log10 scale)
~
L

Time (days)

10 4

Number of algal cells per beaker (log10 scale)

T
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Fig.4. Algae dynamics under normal light conditions without (a) and with daphnids
(b) with Fontainebleau sand. The black circles represent the observed number of
algal cells per beaker in the water column while the open triangles represent the
observed number of algal cells per beaker on the sediment. The plain line is the
simulated model with each parameter equal to the median value of the posterior
distribution. The light grey area is the 95% credibility band of the predicted data for
the number of algal cells per beaker in the water column, the dark grey area is the
95% credibility band of the predicted data for the number of algal cells per beaker
on the sediment.

Grazing. As said before, the posterior distributions of grazing
parameters were generally wide (Ij;,,, b and 8) (Table 1 and Fig. 2),
suggesting that our data were not sufficient to accurately estimate
these parameters. The posterior distributions of standard devia-
tions oy, and oy, were narrower than their prior distributions
(Table 1 and Fig. 2) suggesting that the uncertainty on the number
of algal cells per beaker data was smaller than expected.
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Fig. 5. Daphnid survival (a) and growth (b), with Fontainebleau sand. The black
circles represent the observed number of daphnids per beaker (a) and the observed
daphnid size (b). The plain line is the simulated model with each parameter equal to
the median value of the posterior distribution. The grey areas are the 95% credibility
bands for each type of the predicted data.

Daphnid survival. The 95% credibility band of the predicted data
appears as steps because of the discrete nature of the data (number
of alive daphnids) (Fig. 5a). All data points (100%) were within the
95% credibility band of the predicted data, thus indicating a slight
overestimation of the uncertainty.

Daphnid growth. A total of 811 out of 838 data points (97%)
were within the 95% credibility band of the predicted data (Fig. 5b).
The inference process led to narrow posterior distributions for the
maximum size (L) and the growth rate (k), whereas the poste-
rior distribution of size at birth (Ly) was very similar to the prior
one (Table 1 and Fig. 2). The posterior distribution of the standard
deviation o; was narrower than the prior distribution (Table 1 and
Fig. 2), indicating that the uncertainty on the size data was smaller
than expected.

6.2. Model verification

6.2.1. Internal verification

Posterior distributions obtained from the various partial
datasets are shown in Fig. 2 and Annex A, Fig. A.1. With the excep-
tion of settling rate s and standard deviation oy, the estimates
obtained using different partial datasets were very similar to the
estimates obtained using all data simultaneously. For settling rate
s, the posterior distribution obtained from the experiment under
dark conditions was estimated to be higher than that obtained from
experiments under normal light conditions. The estimates obtained

using data without daphnids and under dark conditions were sim-
ilar to the estimates obtained using all of the data (overlapping
of the 95% credibility intervals). With the exception of the esti-
mates obtained from the experiment in the dark, we obtained more
precise estimates for the inference using all of the data, achieving
narrower distributions and lower variances.

6.2.2. External verification

Our model appropriately described all datasets used for the
external validation. The 95% credibility intervals encompassed
between 97 and 100% of the data. They were relatively large due
to the wide posterior distributions of some parameters. See Annex
A for more detailed results: posterior distributions (obtained from
the three abiotic conditions datasets) and the prior distribution for
each parameter are shown in Fig. A.2, results of the experiments
with Aiguebelette sediment and without sediment are shown in
Figs. A3 and A4.

Overall, we found similar estimates for the parameters related
to algal dynamics, with the exception of algal growth rates using
Aiguebelette sediment, which were lower than for the two other
sediment conditions. Grazing parameter estimates and mortality
rate estimates were similar under all abiotic conditions, but they
were also wide. For the parameters related to daphnid growth,
we found a different estimate for growth rate using Aiguebelette
sediment and different estimates for maximum size.

7. Discussion and perspectives
7.1. Inference method

To assess parameter values of a model that describes a biological
functioning based on data, various methods can be used. Generally,
some parameters are fixed while the other are estimated (Jager
et al., 2013), calibrated (De Laender et al., 2008) or both (Kupisch
etal.,2012). When data of different types and scales are concerned,
parameters are usually estimated by group (Goussen et al., 2015;
Jager and Zimmer, 2012) or, more rarely, all together (Rinaldi et al.,
2014). Within the Bayesian framework, all types of data can be
gathered in a unique model and thus all parameters can be esti-
mated simultaneously. This method enables to identify correlation
between parameters and allows using information contained in all
data types to obtain more precise estimations of parameters. To
illustrate the interest of this approach, we modelled in an inte-
grated way the processes involved in a reduced microcosm (with
daphnid and algae) using all the available data simultaneously, and
verified the robustness of both our parameter estimation method
and model structure using data obtained under different abiotic
conditions.

Daphnid growth and survival parameters did not differ between
the different estimation runs (using only size or survival data versus
using all data) (Fig. 2). For settling rate s, the estimated median
differed slightly when using data from beakers maintained in the
dark (Fig. 2, red dots, black triangles, blue circles), compared to
the estimates when using the other partial datasets (Fig. 2, grey
squares, green reversed triangles). Nevertheless, the 95% quantiles
estimated using only algae data in the dark was contained within
the 95% quantiles estimated from all data. Generally, the medians
estimated with algae data without and with daphnids (grey seg-
ments and squares, Fig. 2) differed very little from the medians
estimated with all data (red segments and dots, Fig. 2). These results
suggests that parameter estimation using all data simultaneously
did not bias parameter estimates. Relevant information may also be
obtained from data that are not directly related to a given process
itself, which was illustrated by the fact that posterior distributions
were overall more accurate when using the entire dataset. All these
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results suggest that combining information from different datasets
enabled a more precise estimation of the parameters.

In addition, estimating parameters using all data simultaneously
allows to highlight correlations between parameters. Indeed, we
could have estimated each parameter using only the corresponding
data (for instance, estimate the algal settling rate using only algae
in the dark data). Then, we could have used these estimates from
only the corresponding data as prior distributions for the infer-
ence with the other types of data. However, this method would
be problematic because potential correlations between parameters
are not taken into account (specifically, a correlation of settling rate
s and carrying capacity of the whole water column K;(0), data not
shown). As a Bayesian framework allows using many types of model
with different types of data simultaneously, it is finally easier and
more accurate to perform the estimation with the entire dataset.

Overall, the estimates obtained from datasets that were cre-
ated for external verification, i.e., with Aiguebelette sediment and
without sediment, were less precise than the estimates obtained
from the Fontainebleau sand dataset (Annex A, Fig. A.2). This was
expected due to the larger amount of data in the Fontainebleau sand
dataset (which was the reference sediment). Despite the limited
available data used for external validation in the two abiotic con-
ditions, we obtained convergence and parameter estimations that
led to reasonable fits. This finding reinforced our confidence that
the modelled processes and the parameter estimation method
appropriately described the microcosm functioning under various
conditions.

7.2. Processes: modelling and biological implications

Coupling mechanistic modelling and model-guided experi-
ments allows verifying hypotheses on organism or ecosystem
functioning. Experiments can be conducted to study specific pro-
cesses (for instance, in the dark experiment to study algal settling)
in order to improve adequacy between observations and model
outputs. Comings and goings between theory and practice allow
us to test and, if necessary, modify the model and its underlying
assumptions (Grimm et al., 2014). Here, we modelled a controlled
ecosystem with assumptions based on the design of the conducted
experiments. By investigating the parameter estimates derived
from the different experimental datasets, we were able to discuss
the model structure. Comparing parameter estimates from partial
and full datasets, we confirmed some assumptions made in the
model we developed. Moreover, beyond the model structure, the
estimated values of parameters provided key information about
some of the processes occuring within the microcosm. A more in-
depth understanding of these processes is crucial for a further use
of the microcosm.

7.2.1. Algae dynamics

Algae dynamics is commonly modelled by describing growth,
for example with logistic growth, to take into account the intraspe-
cific competition (Thornton et al., 2010; Vanoverbeke, 2008; Yang
etal,,2011), and settling, which can be expressed in different ways.
Because the number of daphnids was low in the microcosm, they
were assumed not to alter intrinsic algal dynamics and in particu-
lar not to enrich the water column in nutrients. Indeed, according
to Peters and Bernardi, the quantities of phosphorus and nitrogen
excreted by daphnids are not high enough to sustain algal growth
and stay negligible with respect to the nutrient quantity in the
microcosm medium (Peters and De Bernardi, 1987). This assump-
tion was confirmed by the fact that the parameter estimates for
algal dynamics (i.e., growth rates and carrying capacities) were
similar, but less precise when we used data from beakers without
daphnids than when we used the entire dataset (Fig. 2).

Algal settling. Generally, settling speed is used (Eppley et al., in
press; Riebesell, 1989). It does not depend on water depth, which
is adequate for modelling field data. Also, settling speed can be
submitted to variations according to light intensity and nutrient
density (Peperzak and Colijn, 2003; Reynolds et al., 2001). At the
microcosm scale, depth is constant, so that settling rate can be
used. In their model of a closed phytoplankton-zooplankton ecosys-
tem, Norberg and DeAngelis (1997) used a settling rate value of
0.05day~! to parameter their settling model, with which our esti-
mated value of s was in accordance. According to the estimated
value of settling rate s (0.074 [0.058, 0.089] day~! (Table 1)), 56%
of the initial number of algal cells per beaker in the water column
settled after 11 days in the dark. Assuming that the settling rate
did not depend on algal density, the number of settled algae would
reach 80% after 21 days. Although it was compensated by growth,
the settling process appeared to have a significant impact on algae
dynamics in the water column.

According to Perperzak et al. and Eppley et al. (Eppley et al.,
in press; Peperzak and Colijn, 2003), the settling rate of phyto-
plankton is influenced by the cell density, and particularly by cell
aggregation. Our assumption that settling rate was constant over
time for any initial algal cell density may have been simplistic. Nev-
ertheless, we estimated the same settling rate with and without
daphnids, even though algal cell densities differed under these two
conditions. The constant settling rate assumption appeared to be
adequate in the algal cell density range that we observed in our
microcosm.

Algal growth. Algal growth rates observed in previous experi-
ments varied from 0.45 to 0.70 day~! in Clément and Zaid (Clément
and Zaid, 2004). Our estimated values were within this range. The
growth rates estimated for each compartment differed slightly
(rp >17), suggesting that algae grew faster on the sediment than
in the water column. The Fontainebleau sand is a simple silicate
sand, and thus it does not provide nutrients that could acceler-
ate algal growth. Nevertheless, algae form a biofilm on the surface
of the sediment such that algal growth on the sediment might be
modified.

7.2.2. Daphnid processes

Daphnid growth. Von Bertalanffy equation is usually used to
describe daphnid growth (Rinke and Petzoldt,2003; Kooijmanetal.,
2007).This model involves three parameters: growth rate, length at
birth and maximum length. Generally, size data in bioassays focus
on the end of the experiments, so that data are not sufficient to esti-
mate length at birth and sometimes growth rate. Indeed, the five
first days of the experiment are the period during which the size
at birth has the greatest impact on the growth process, and con-
sequently on the Von Bertalanffy growth curve. Within Bayesian
framework, the problem can be solved with the possibility of using
informative priors (Billoir et al., 2008; Jager et al., 2004, 2006).
Our posterior distribution of size at birth (Ly) remained very sim-
ilar to the prior one with Fontainebleau sand data. This suggests
that our data were not sufficiently informative to estimate size
at birth. Indeed, in our experiments, daphnid sizes were not mea-
sured before the fifth day. In the future, experimental effort should
be focused on the first five days of the experiment to get a better
estimate of size at birth.

Generally, the literature reports L, values that are between
3 and 6 mm. Compared with previous experiments (Billoir et al.,
2011, 2012) and other studies (Chopelet et al., 2008; Ebert, 1991;
Ranta et al., 1993; Martinez-Jer6nimo, 2011), our maximum size
of daphnids (L., ) was low (approximately 1.5 times lower). In con-
trast, the growth rate (k) was approximately 1.5 times higher than
those estimated in previous bioassays or in Preuss et al. (Preuss
et al., 2009).
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With the exception of studies that focus on feeding conditions,
daphnids are generally fed ad libitum in bioassays, as well as in
previous experiments with the same microcosm (Billoiretal., 2011,
2012)inorder to prevent confounding factors. Several authors have
studied daphnid dynamics under low food conditions, for instance
focusing on the effects on reproduction (Gorbi et al., 2011) or on
grazing (filtering rate or foraging) (Muck, 1980). Here, we assumed
that daphnids were fed ad libitum with algal cells. Nevertheless,
in previous experiments with the microcosm (Billoir et al., 2011,
2012), daphnids were regularly supplemented with organic matter
(fish food flakes). Hence, daphnid survival rate and maximum size
estimated by Billoir et al. (Billoiretal.,2011,2012) were higher than
in our experiments. This may be due to a lack of supplementary
food in our experiment. In addition, Gorbi et al. (Gorbi et al., 2011)
showed that maximum daphnid size was between 3 and 3.5 mm
under conditions of low daphnid and food densities. Our estimate
of Ly, ([3.26, 3.36] mm) was thus in this range, but we obtained a
higher growth rate than in Gorbi et al. This finding suggests that
daphnids grew more quickly at the beginning of the experiment
but ceased their growth earlier. This may be because algal density
was sufficient only when daphnids are small, i.e. prior to maturity,
and have low food requirements.

Daphnid survival. According to the OECD directives, daphnid
mortality in 21-day tests should not exceed 20% at day 21 for the
bioassay to be valid (OECD, 2012). The microcosm conditions are
different from standard bioassays (feeding, presence of sediment),
and thus mortality rate variability has always been high (Delhaye,
2012). Indeed, high mortality rate is common under microcosm
conditions (Cauzzi, 2007; Triffault-Bouchet et al., 2005) but in one
of the previous experiment, mortality rate dropped to 9.4% (Billoir
etal.,, 2011, 2012). The estimated mortality rate in that experiment
was seven times lower than the one we estimated, but our value
was in the commonly expected range. The estimation of daphnid
mortality and thus of the other processes involved in the microcosm
functioning may be biased because microcosms with high daphnid
mortality were preferentially sacrificed. The number of daphnids
present in the microcosms may have influenced the experimenter.
It would have been better to sacrifice the microcosms randomly.
Nevertheless, 78% of survival (calculated from model predictions)
at the end of the experiment was compliant to the expectation of a
bioassay. Our results therefore appeared valid.

Ingestion and filtration. The ingestion rate modelled as a function
of filtration rate and food density is a common approach (Preuss
etal., 2009; Porter et al., 1982; Rohrlack et al., 1999). The functional
response can be described with a standard Michaelis-Menten func-
tion (McCauley et al., 1990) or a piecewise linear function (Burns,
1969; DeMott, 1982; Egloff and Palmer, 1971). The influence of
daphnid size on ingestion rate can be included in two differ-
ent ways: either in the incipient limiting level (McCauley et al.,
1990), or in the filtration rate (Lampert, 1986; Rigler, 1961). Vari-
ations in daphnid growth according to food density can also be
described with several models (Kooijman et al., 2008; Preuss et al.,
2009). As daphnids were assumed to be fed ad libitum in our
experiments, we chose to model only the dependency of inges-
tion to daphnid size and not the other way round. Nevertheless,
as mentioned above, this assumption appeared incorrect, which
was suggested by the low daphnid maximum size, but we over-
turned this assumption a posteriori and thus we did not modify
the model in this work. Moreover, grazing parameter posterior
distributions appeared wide, suggesting that data did not provide
enough information to estimate these parameters. This reinforced
the presumption that daphnids were not actually fed ad libitum
in our experiments. It will thus be relevant to model daphnid size
according to feeding for further studies (see Section 7.4).

Parameter estimation of a function describing an indirect pro-
cess that includes several parameters may be difficult. The use

of a piecewise affine function can cause a problem (that is dis-
cussed hereafter), but it allowed us introducing the incipient
limiting level (the algal density above which a daphnid cannot
ingest more) as a parameter. Such a parameter has a strong bio-
logical significance compared to classical parameter used in the
Michaelis—Menten function (food concentration corresponding to
half of the maximum ingestion rate). According to Rigler (Rigler,
1961) and McMahon and Rigler (McMahon and Rigler, 1965),
the incipient limiting level (Ij;;;,) for mature daphnid is around
10° cellsmL~!. Throughout our experiments, algal densities were
below 10° cellsmL~! in the water column, as well as on the sedi-
ment because of the very low available algal cells on the sediment.
Thus, the incipient limiting level was not reached in our experi-
ments, so that the equations used to calculate the ingestion rates
(g1 and g3) corresponded to the first line of Egs. (8) and (9). This may
explain why the Ij;;, posterior distribution was bounded below by
10532 cells mL~! and had the same upper bound as the prior distri-
bution. We thus conducted additional experiments with an initial
quantity of 4.108 cells per beaker without sediment allowing the
ingestion rates (g; and g, ) to be calculated through the second line
of the equations. Thus, the estimation of I;;;, has been improved
(see Annex A, Fig. A.6).

Filtration rate values vary among authors. The filtration rate val-
ues predicted by our model were about twice those provided by
these authors (Burns, 1969; DeMott, 1982; Egloff and Palmer, 1971)
but, in contrast, they were in accordance with those reported by
Preuss et al. (Preuss et al., 2009).

Grazing location. As pelagic species, daphnids preferentially feed
in the water column, but they may forage on the sediment if the
amount of food is too low on the water column (Burns, 1969; Siehoff
etal.,2009). We tested this hypothesis with a model in which daph-
nids only grazed in the water column. However, this model did not
adequately describe our data due to an overestimation of algal con-
sumption in the water column (data not shown). In our model, the
ratio of algal density in the water column to available algal density
on the sediment should be 0.1 when half of daphnids are grazing
on the sediment, according to the estimated median value of the
parameter 6 (Table 1). This shows that daphnids indeed tended to
graze in the water column rather than on the sediment. Accord-
ing to the overall model, about half of the alive daphnids grazed
on the sediment from day 10 to the end of the experiment (Annex
A, Fig. A.5). Therefore, the consumption of algae on the sediment
should not be considered negligible when compared with the total
algal consumption by all the daphnids.

In an experiment performed by Burns (Burns, 1969), daph-
nids were observed to spend 70% of a 16-min experiment within
0.9cm of the bottom of a four-centimetres high water column.
This value was higher than in our experiment, in which daphnids
spent less than 50% of their total time grazing on the sediment.
However, our experiments differed from that of Burns (Burns,
1969) in its time and space scale, and therefore might not have
provided a reasonable basis for conclusions about daphnid graz-
ing location preferences. Nevertheless, this can be investigated by
comparing algae consumption on the bottom of the beakers with
Fontainebleau sand and without sediment. With Fontainebleau
sand, the estimated value of b, i.e., the proportion of algae on the
sediment available for daphnid grazing, was 0.022 [0.010, 0.48]
(Table 1).This estimate suggests that only a very small portion of the
algae on the sediment was available for daphnid grazing. Indeed,
algal cells have been observed to settle up to one centimetre into
the sediment. At this depth they are not available for daphnids.
Without sediment, b was fixed to 1 because the algal cells were all
available at the bottom the beaker. When daphnids were present,
the number of algal cells at the bottom of each beaker strongly
decreased during the experiment. Daphnids therefore fed more at
the bottom of the beakers without sediment. This finding suggests
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that daphnids tended to graze at the bottom of beakers but the
sediments used in our experiments may have been too coarse to
enable normal grazing, as algal cells sank into the sediment and
the sediment particles might have been too heavy for the daphnids
to re-suspend the algal cells.

7.3. External verification

Overall, the estimates obtained from datasets that were cre-
ated for external verification, i.e., with Aiguebelette sediment and
without sediment, were more variable than the estimates gener-
ated from the Fontainebleau sand dataset (Annex A, Fig. A.2). This
was expected due to the lower amount of data in the additional
experiments.

A chemical factor may explain why algal growth rates with
Aiguebelette sediment were lower than those estimated in the two
other abiotic conditions. Aiguebelette sediment contains a large
amount of carbonate that could have precipitated phosphates (Cao
et al., 2007) and thus reduced algal growth.

The differences between our estimates of daphnid sizes at birth
may be due to: (i) the larger number of measurement points at
the start of the experiment without sediment, and (ii) the lower
variability in the data for the Aiguebelette sediment dataset. These
differences may explain why daphnid size at birth could have been
more precisely estimated in some cases and thus resulted in lower
posterior distribution than the prior distribution. The lower daph-
nid growth rate in the experiment with Aiguebelette sediment
could be due to a lower number of algal cells per beaker available
during the experiment, but the estimate was closer to the prior
distribution.

Although the estimated maximum sizes of daphnid were differ-
ent according to the sediment condition, maximum sizes remained
lower than expected, ie., in the lower range of possible values
(Chopelet et al., 2008; Ebert, 1991; Ranta et al., 1993; Martinez-
Jerénimo, 2011). Daphnids had access to a larger amount of food
without sediment than with Fontainebleau sand because algal
cells were all available without sediment while they sank in the
sediment composed of Fontainebleau sand. Daphnids had thus
the opportunity to consume more algal cells without sediment
and maximum size appeared higher without sediment than with
Fontainebleau sand. This suggests that daphnids were not fed ad
libitum in the experiments conducted with Fontainebleau sand.

Despite the limited available data used for external validation in
the two abiotic conditions, we obtained convergence and param-
eter estimations that led to reasonable fits. This finding reinforced
our confidence that the modelled processes and the parameter
estimation method appropriately described the microcosm func-
tioning under various conditions.

7.4. Perspectives

Our approach allowed us to describe the functioning of a par-
tial microcosm considering algae and daphnid intrinsic dynamics
and interactions by using simultaneously all data from experiments
specifically designed for this purpose. Our model could be used to
study algae-daphnids under various abiotic conditions: changes in
physical factors (temperature, light intensity) or chemical factors
(oxygen or nutrient levels). The same method could also be applied
to describe other types of interactions that take place in the micro-
cosm developed by Clément and Cadier (Clément and Cadier, 1998),
for example, the interaction of algae and duckweeds that compete
for nutrients.

Our model could be used to study the effects of stress factors on
the dynamics of algae and daphnids. Indeed, by taking interactions
into account, our model would allow us to discriminate between
the direct and indirect effects of a stress factor on the micro-
cosm functioning. In the future, our model could help to correctly
interpret the experiments performed under disturbed conditions;
and thus our understanding of stress factor effects on ecosystems
could be improved. In particular, our model may be applied to
the field of ecotoxicology by describing the response of the micro-
cosm to different types of chemical disturbances, with or without
sediment.

To use both the microcosm and the model in the perspective
of studying the daphnid-algae interaction under disturbed condi-
tions, several improvements can be suggested. First, as daphnids
were supposed to be fed ad libitum in our experiments, we chose
to model only the dependency of ingestion to daphnid size and not
the other way round. However, this assumption appeared incor-
rect. To address this issue, it would be relevant, as suggested
by Kooijmann et al. (Kooijman et al., 2008), to model daphnid
size according to food conditions. On the other hand, this issue
could also be solved experimentally by using initial algal density
higher than in our experiments in order to ensure that daphnids
are fed ad libitum. This would prevent any confounding factors
when the effects of a stress factor are tested. Secondly, as the
model was used under undisturbed conditions, reproduction was
considered as an independent process. But, with a stress factor,
reproduction could be also modelled to provide an additional
endpoint for the stress factor evaluation and thus increase the
interest of a modelling approach to improve environmental risk
assessment.

8. Conclusion

In this study, we proposed (1) an innovative modelling approach
of algae-daphnid interaction in a 2-L laboratory microcosm
under controlled conditions, (2) a robust estimation method of
model parameters within a Bayesian framework by using simul-
taneously all data from experiments specifically designed for
this purpose and (3) a validation process of both our model
and our parameter estimation method on different datasets.
Our model appeared to adequately describe the dynamics of
the partial microcosm with only daphnids and microalgae. A
whole dataset built from several laboratory experiments con-
tained enough information to estimate all parameters and to
provide a good understanding of the dynamics and the interac-
tions between microalgae and daphnids. The Bayesian framework
allowed us to include prior information and facilitated the han-
dling of a complex model as well as several types of data
simultaneously. The verifications we performed allowed us to con-
firm our model structure as well as the parameter estimation
method.
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Fig. A.3. Algae dynamics under normal light conditions without (a) and with daphnids (b), daphnid survival (c) and daphnid growth (d) with Aiguebelette sediment. (a) and
(b) The black circles represent the observed number of algal cells per beaker in the water column while the open triangles represent the observed number of algal cells per
beaker on the sediment, the plain line is the simulated model with each parameter equal to the median value of the posterior distribution. The light grey area is the 95%
credibility band of the predicted data for the number of algal cells per beaker in the water column, the dark grey area is the 95% credibility band of the predicted data for the
number of algal cells per beaker on the sediment. (c) The black circles represent the observed number of alive daphnids per beaker and (d) the observed daphnid size, the
plain line is the simulated model with each parameter equal to the median value of the posterior distribution. The grey areas are the 95% credibility bands for each type of
the predicted data.
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Fig. A4. Algae dynamics under normal light conditions without (a) and with daphnids (b), daphnid survival (c) and daphnid growth (d) without sediment. (a) and (b) The
black circles represent the observed number of algal cells per beaker in the water column while the open triangles represent the observed number of algal cells per beaker
at the bottom of the beaker, the plain line is the simulated model with each parameter equal to the median value of the posterior distribution. The light grey area is the 95%
credibility band of the predicted data for the number of algal cells per beaker in the water column, the dark grey area is the 95% credibility band of the predicted data for the
number of algal cells per beaker at the bottom of the beaker. (c) The black circles represent the observed number of alive daphnids per beaker and (d) the observed daphnid
size, the plain line is the simulated model with each parameter equal to the median value of the posterior distribution. The grey areas are the 95% credibility bands for each
type of the predicted data.
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Fig. A.5. Number of alive daphnids per beaker in the water column over time with Fontainebleau sand. The plain line is the simulated model with each parameter equal to
the median value of the posterior distribution and the grey area is the 95% credibility band of the predicted data.
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Fig. A.6. Comparison between prior distributions and posterior distributions for grazing parameters, from data with an initial quantity of 4.108 cells per beaker without
sediment. The dotted lines are the prior distributions and the plain lines are the posterior distributions.
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4.3 Compléments sur le processus de broutage

L'expérimentation 12 regroupe en réalité cinq essais ayant pour objectif de préciser le
processus de broutage des daphnies, en condition non contaminée. On cherche donc a
déterminer plus précisément les parametres impliqués dans le processus de broutage.
Pour cela, le taux d'ingestion de daphnies de différentes tailles a été évalué pour tout

une gamme de densités algales.

4.3.1 Protocole des essais de I’expérimentation 12

Le processus de broutage ne peut pas étre dissocié du processus de croissance algale,
ce qui rend difficile la quantification de l'ingestion réelle de cellules algales par les
daphnies. Néanmoins, le protocole de ces essais a été congu de maniére a limiter la
croissance algale : le milieu utilisé est un milieu microcosme non nutritif, I'éclairement
est faible et la durée d’expérimentation est faible (24 h). Des béchers de 100 mL sont
utilisés.

Des algues sont inoculées dans tous les béchers a partir d"une solution algale concen-
trée pour obtenir une gamme de quatre densités algales différentes. Pour chaque den-
sité algale de la gamme, trois réplicats sont inoculés uniquement avec des algues et
trois réplicats sont inoculés avec des algues et 10 daphnies, agées de 1 a 7 jours sui-
vant les essais. La densité algale dans chaque bécher est mesurée au début et a la fin
de I’essai (apres 24 h).

Les cing essais différent par la taille des daphnies utilisées. La taille des daphnies est
mesurée au début et a la fin de 1’essai. Pour chacun des essais, la taille moyenne des
daphnies entre le début et la fin de 1’essai est calculée. On obtient ainsi cinq tailles
moyennes de daphnies (une par essai) qui sont les suivantes 1,93; 2,24; 2,37; 2,52;

2,76 mm.
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a. Modeles utilisés
b. Calcul du taux d’ingestion par la formule de Gauld

Le taux d’ingestion, noté g (cells.jour-1.daphnie-1), est calculé pour chaque réplicat
contenant des daphnies par la formule de Gauld Gauld (1951), en fonction du taux
de filtration f (mL.jour-1.daphnie-1) et de la densité algale (cell. mL-1) au début de
'essai, notée dy, et a la fin, notée d;. La densité algale dans les réplicats sans daphnies
au début de 'essai, notée d’y, et a la fin, notée d';, est utilisée pour corriger le taux

d’ingestion en tenant compte de la croissance algale :

(4.1)

g :f X \/do X dt
f=-"Yx(Indy—Ind; —Ind’y — Ind’)

nxt
avec V le volume du bécher en mL, 1 le nombre de daphnies présentes et f le temps en
jour (ici t = 1). Avec les données de chaque essai, 12 taux d’ingestion ont été obtenus

par ce calcul pour une taille moyenne de daphnie.

c. Modeles du taux d'ingestion en fonction de la taille

Deux modéles décrivant le taux d’ingestion en fonction de la taille ont été étudiés.
Le premier modéle correspond aux Equations (3.9) et (3.10) présentées au chapitre 3

(Tableau 3.1). Le taux d’ingestion g est décrit par une fonction affine par morceaux :

Ni(t) Ny (t
() = { f(t) x Vll((O) si 0< Vll((og < Ljjm (42)
. Ny (t )
f(t) x 1 si Vll((Og > lim
et
fyx1if N>,

ot Iy, (celLml™) est la densité algale au-dessus de laquelle une daphnie ne peut pas
ingérer de cellules algales supplémentaires (Incipient Limiting Level en anglais).
Le taux de filtration, noté f(t), est modélisé par une fonction puissance de la taille des

daphnies :
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F(E) = a x L(t) (4.4)

ot « (mL.daphnie.jour’’.mm™) et 7 (sans dimension) sont les coefficients de régres-
P J Y g

sion.

Le second modele correspond aux Equations (3.12) et (3.13) présentées au chapitre 3

(Tableau 3.1). Le taux d’ingestion est décrit par une fonction de Holling type II :

Jy X L(1)7 x Nilt)

ai(t) = 1(0) (4.5)

Y0
53‘1‘#(0)

et

X L()7 % Bl

PR (4.6)
2

$2(t)

avec 6, (cell.daphnie™ jour’.mm™) le taux d’ingestion maximum et 3 (cell.mL!) la
p J &

densité algale pour laquelle le taux d’ingestion maximum est divisé par deux.

On peut supposer en premiere approche que le taux de filtration est en fait propor-
tionnel au volume L3 Egloff and Palmer (1971). Les auteurs cités ont trouvé des va-
leurs de 7y proches de 2,7. L'estimation de la médiane de la distribution a posteriori de
ce parametre (3,27 [2,91;3,75]) obtenue avec les données sans sédiment appuie donc
I'hypothése d"un taux de filtration proportionnel au volume. Pour la suite de I'étude,
j’ai donc choisi de fixer le parametre oy a 3. Ce choix peut étre discuté, mais il a une
signification biologique cohérente et permet de réduire le nombre de parametres a

estimer indirectement liés aux données.

4.3.2 Simulations

Les parametres de chacun des modeles (avec v = 3) ont été estimés par inférence

bayésienne avec les données de "'expérimentation 12. Le modeéle a été ajusté sur les
Yy
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données de taux d’ingestion, de densités algales et de taille moyenne des 5 essais si-
multanément, avec JAGS et rjags. Trois chaines MCMC ont été effectuées et la conver-
gence a été vérifiée avec le critere de Gelman. Environ 20000 itérations ont été néces-
saires pour atteindre la convergence pour les deux modeles. Les DIC des modeles ont

ensuite été calculés.

4.3.3 Résultats complémentaires et interprétation

Les DIC obtenus pour le modeéle a seuil et le modele de Holling type II sont de -43,3
et -131, respectivement. Le modele de Holling type II s’avére donc le modeéle le plus
approprié pour décrire les données. On peut noter que lorsque le parametre 7y est
estimé et non fixé, on obtient des DIC similaires pour les deux modeles, mais avec
des valeurs estimées pour y qui sont tres éloignées des résultats de la littérature.

Les médianes et intervalles de crédibilité des deux parameétres de ce modele ¢, et
3 sont, en log,,, 5,81(5,74;5.90] et 5,93 [5,78;6,08], respectivement. La Figure 4.2
montre les données, le modele simulé avec la valeur médiane des parametres pour
des densités algales jusqu’a 107 cell/mL. La Figure 4.3 est un zoom sur la zone des
données en échelle logp, pour la plus grande et la plus petite taille de daphnie. Les
données, le modele simulé avec la valeur médiane des parametres et la bande de
crédibilité a 95% avec des densités algales jusqu’a 2.10° cell/mL y sont représentées.
98% des données sont comprises dans la bande de crédibilité a 95%.

Les taux d’ingestion varient fortement pour une méme densité algale, ce qui peut
provenir de 'utilisation de la taille moyenne des daphnies. Cette expérimentation
renseigne sur l'allure du taux d’ingestion en fonction de la densité algale et pour
différentes tailles de daphnies, mais les résultats, en particulier les estimations des
parametres sont difficilement extrapolables aux conditions microcosmes, notamment
a cause de la courte durée de I'expérimentation et de la différence dans la taille des
béchers utilisés.

Les contraintes expérimentales étant importantes, les données obtenues ne peuvent
pas balayer le spectre des valeurs possibles pour les tailles de daphnie et les densités
algales testées. En effet, les tailles de daphnies testées ici s’arrétent a 2,76 mm, qui

n’est pas la taille maximale d"une daphnie adulte (estimé a 3,32 mm), puisque qu’au-
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FIGURE 4.2 - Ajustement du modeéle de Holling type II aux données de 1’expérimentation 12.

Les points représentent les données et les courbes continues le modele simulé avec la valeur mé-
diane des parametres. Les couleurs correspondent aux différentes tailles moyennes de daphnies (en

mm) : rouge :1,93; vert :2,24; orange :2,37 ; violet :2,52 ; bleu :2,76.
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FIGURE 4.3 — Ajustement du modele de Holling type II aux données de 1’expérimentation 12, échelle

10g-
Les points représentent les données, les courbes continues le modéle simulé avec la valeur médiane

des parametres et les courbes pointillées délimitent la bande de crédibilité a 95%. Les couleurs

correspondent aux différentes tailles moyennes de daphnies (en mm) : rouge :1,93 et bleu :2,76.
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dela les daphnies produisent des jeunes qui modifient les prélevements d’algues. Les
densités algales élevées n’ayant pas été testées, le plateau de la courbe de Holling type
II n’est jamais atteint.

Ce type d’expérimentations reste essentiel pour appréhender certaines interactions
qui sont indirectement liés aux données au sein du microcosme. Néanmoins, il semble
difficile d’intégrer ces données dans un modele plus large dont 1’objectif serait de dé-
crire le fonctionnement d'un systeme plus complexe et impliquant plus d’especes,
d’interactions et de processus, a une échelle de temps différente. On pourra en re-
vanche comparer ces résultats a ceux obtenus avec les données en microcosme (voir

chapitre 6).

4.4 Bilan

4.4.1 Principaux résultats

L’étude présentée dans ce chapitre montre d’une part la robustesse de la méthode
d’estimation des parametres et d’autre part la capacité du modele a décrire le fonc-
tionnement du microcosme partiel algues-daphnies dans diverses conditions abio-
tiques.

Le modéle permet de décrire la dynamique du systéeme, interactions incluses. L'esti-
mation des parameétres fournit des valeurs biologiquement réalistes, avec des inter-
valles de crédibilité relativement étroits pour la plupart des parametres, suggérant
que l'information contenue dans les données est suffisante et appropriée pour esti-
mer ces parametres.

La premiere étape de vérification (dite interne) montre l'intérét de 1’estimation des
parametres a 1'aide de toutes les données disponibles prises simultanément. En ef-
fet, les estimations sont globalement comparables, mais plus précises, lorsque toutes
les données sont utilisées par rapport a une estimation pour chaque processus. Le
chapitre met ainsi en évidence l'intérét de 1'utilisation de l'inférence bayésienne pour
'estimation des parametres avec des données de types différents (nombre de cellules

algales par bécher, donnée de survie, données de croissance).
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La seconde étape de vérification (dite externe) souligne la robustesse de la structure
du modéle. Malgré I'augmentation de l'incertitude autour des parametres et des don-
nées simulées due notamment a une quantité moindre de données expérimentales, le
modele reste capable de décrire la dynamique des deux espéces dans des conditions

de sédiment différentes.

4.4.2 Limites

Ce chapitre permet également de soulever des difficultés inhérentes a la modélisa-
tion de la dynamique d’especes en interaction. Tout d’abord, les parameétres d’inter-
action sont difficiles a estimer, puisque l'information n’est pas directement accessible
dans les données. Grace a des protocoles expérimentaux particuliers, certains pro-
cessus peuvent étre étudiés isolément (par exemple, la sédimentation algale en réali-
sant I'expérimentation a I’obscurité). Cependant, ce n’est pas le cas pour les processus
d’interaction, bien que certains protocoles permettent d’affiner la compréhension des
interactions, comme le montrent les résultats d’inférence obtenus avec les données de
I'expérimentation 9 (I'utilisation de ces données sera développée dans le chapitre 6).

Les conditions sédimentaires du microcosme ont un impact non négligeable sur la
dynamique des especes, que ce soit par voie chimique (comme le montre l'effet du
sédiment d”Aiguebelette sur la croissance algale) ou physique (la proportion d’algues
disponibles pour le broutage des daphnies varie avec la granulométrie du sédiment).
Ceci, ajouté au développement microbien observé a la surface du sédiment, nous a

encouragé a opter pour des expérimentations sans sédiment dans la suite de 1’étude.

Cette premiere étape pose ainsi les jalons de la méthode qui sera utilisée dans les
chapitres suivants : 1) la structure globale du modele sera conservée, 2) des expéri-
mentations en conditions particuliéres seront menées pour affiner les connaissances
pour certains processus et 3) les parametres seront estimés simultanément en utilisant
toutes les données disponibles, lorsqu’elles sont issues d’expérimentations en condi-

tions similaires (sédiment et taille des béchers).
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5.1 Contexte

Ce chapitre porte sur la modélisation du microcosme partiel constitué des algues et

des lentilles. Comme l'interaction entre ces deux especes s’est révélée plus simple a

décrire que l'interaction algues-daphnies, le fonctionnement du microcosme partiel

en condition contaminée a aussi été étudié. Ce chapitre a donc pour objectifs de dé-

crire la dynamique du sous-systéme algues-lentilles ainsi que les effets du cadmium
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sur le fonctionnement de ce microcosme partiel. Pour cela, plusieurs modéles emboi-
tés traduisant différentes hypotheses sur I'action du cadmium ont été comparés. Les
hypotheses sous-jacentes au modele retenu sont discutées.

Cette partie fait 'objet d"un article intitulé "Modelling algae-duckweed interaction under
chemical pressure within a laboratory microcosm” publié dans Ecotoxicology and Environ-

mental Safety.

5.1.1 Expérimentations et données utilisées

Pour estimer les parametres des modeles décrivant la dynamique du microcosme
algues-lentilles, des données issues de plusieurs types d’expérimentations ont été uti-
lisées. Les données en condition non contaminée sont issues des expérimentations
3 (données algues seules uniquement), 5 (algues, lentilles, isolées et ensemble) et 11
(algues seules remises en suspension dans la colonne d’eau) (Tableau 2.1). Les don-
nées en condition contaminée sont issues des expérimentations 7 (algues, lentilles,
isolées et ensemble, cadmium jusqu’a 50 ug/L) et 8 (algues, lentilles, isolées et en-
semble, cadmium jusqu’a 10 ug/L) (Tableau 2.1). Ces données sont schématisées sur
la Figure 5.1.

Les données de I'expérimentation 4 (algues et lentilles avec sédiment d’Aiguebelette)
ont été utilisées pour définir les distributions a priori des paramétres de compétition
interspécifique. Les données des expérimentations 13 (algues seules avec cadmium) et
6 (lentilles seules avec cadmium) ont été utilisées pour définir les distributions a priori
des parametres des fonctions de stress sur les taux de croissance des deux espéces.
Ces données (expérimentations 4, 6 et 13) n’ont donc pas été utilisées pour réaliser

I'inférence des parametres du modeéle (voir section 5.3.1).
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5.1.2 Modele et équations

Les processus modélisés dans cette partie sont les suivants : la croissance et la sé-
dimentation algale, la croissance des lentilles, la compétition interspécifique entre
algues et lentilles et les effets du cadmium sur les différents parametres affectés (taux
de croissance intrinseque des deux especes et parametre d’intensité de la compétition
des deux especes).

La partie déterministe du modele se compose des Equations (3.17a,b,c) et (3.16a,b,c,d)
(Tableau 3.1) avec D1 (t,C;) = 0. La partie stochastique du modéle liant les variables
aux données se compose des équations (3.18a,b,d,e,f) et (3.19a,b) (Tableau 3.2). Le
modele algues-lentilles comporte au total 18 parametres a estimer. Notons que dans
l'article qui suit, k est utilisé comme indice de la concentration en cadmium, contrai-

rement au chapitre 3 ot il était noté ;.

5.1.3 Distributions a priori

Dans ce chapitre, les distributions a priori sur les parametres relatifs a la croissance et
a la sédimentation algales sont les mémes que celles utilisées dans le chapitre 4. En ce
qui concerne les parametres d’effet du cadmium sur la croissance des deux especes
ainsi que les parameétres d’interaction, les résultats d’expérimentations préliminaires
ont été utilisés pour déterminer les distributions a priori. Ces résultats sont détaillés en
complément de l’article, section 5.3.1. Pour les autres parametres d’effet du cadmium
(sur les parametres de compétition), les distributions a priori utilisées sont vagues

puisque tres peu d’information est disponible sur ces parametres.

5.1.4 Analyse du modele

Plusieurs analyses ont été effectuées dans ce chapitre. Tout d’abord, des hypothéses
sur la compétition interspécifique (compétition bilatérale ou unilatérale) et sur les ef-
fets du cadmium sur cette compétition (présence ou absence d’effet du cadmium sur
les parametres de compétition) ont été testées. Pour cela, des modéles emboités tra-
duisant les différentes hypotheses ont été comparés a 1’aide du DIC. Les distributions

a posteriori des parametres obtenues avec chacun des modeles ont aussi été compa-
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rées.

Les fonctions de stress log-logistique choisies ont été validées par une seconde ana-
lyse. Ainsi, le modele a été réécrit sans fonction de stress. Les parameétres ont alors
été estimés pour chacune des concentrations testées, indépendamment les unes des
autres. Les valeurs estimées de chaque parametre pour chaque concentration ont en-
suite été comparées aux valeurs estimées via les fonctions de stress.

Pour évaluer I'impact de la compétition interspécifique sur la dynamique de popu-
lation des especes, des indicateurs basés sur le rapport entre le nombre d’individus
seuls et en présence de l'autre espece ont été calculés. De méme, pour évaluer I'im-
pact des effets du cadmium sur les deux especes et sur leur interaction, d’autres indi-
cateurs impliquant le nombre d’individus de chaque espéce en condition témoin ou

en condition contaminée ont été calculés.

5.1.5 Annexes

Dans l'article qui suit, il est fait référence a un Appendix. Ce matériel supplémentaire

suit directement l’article.

5.2 Article publié dans Ecotoxicology and Environmen-

tal Safety
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ABSTRACT

Contaminant effects on species are generally assessed with single-species bioassays. As a consequence,
interactions between species that occur in ecosystems are not taken into account. To investigate the
effects of contaminants on interacting species dynamics, our study describes the functioning of a 2-L
laboratory microcosm with two species, the duckweed Lemna minor and the microalgae Pseudo-
kirchneriella subcapitata, exposed to cadmium contamination. We modelled the dynamics of both species
and their interactions using a mechanistic model based on coupled ordinary differential equations. The
main processes occurring in this two-species microcosm were thus formalised, including growth and
settling of algae, growth of duckweeds, interspecific competition between the two species and cadmium
effects. We estimated model parameters by Bayesian inference, using simultaneously all the data issued
from multiple laboratory experiments specifically conducted for this study. Cadmium concentrations
ranged between 0 and 50 pg-L™!. For all parameters of our model, we obtained biologically realistic values
and reasonable uncertainties. Only duckweed dynamics was affected by interspecific competition, while
algal dynamics was not impaired. Growth rate of both species decreased with cadmium concentration, as
well as competition intensity showing that the interspecific competition pressure on duckweed de-
creased with cadmium concentration. This innovative combination of mechanistic modelling and model-
guided experiments was successful to understand the algae-duckweed microcosm functioning without
and with contaminant. This approach appears promising to include interactions between species when
studying contaminant effects on ecosystem functioning.

© 2016 Elsevier Inc. All rights reserved.

1. Introduction

of species interactions in ecosystem functioning, it appears necessary
to assess ecotoxicological risks taking into account species interac-

Interspecies interactions structure ecosystems and condition their
own functioning to provide ecosystemic services. Networks that con-
nect species rely on different types of interspecies interactions, such as
trophic relationship, competition or mutualism (Jonsson et al., 2006).
Many studies have investigated competition between various types of
species and within various freshwater ecosystem contexts: for in-
stance competition between macrophytes under different nutrient
conditions (Szabo et al., 2010), effects of habitat and season on com-
petition between fish (Persson, 1987), allelopathic competition be-
tween microalgae (Fergola et al, 2007) or competition between
freshwater turtles under low food conditions (Aresco, 2010).

Ecotoxicological studies generally focus on single-species tests
where interactions are absent or limited. Considering the importance

* Corresponding author.
E-mail address: dominique.lamonica@entpe.fr (C. Lopes).

http://dx.doi.org/10.1016/j.ecoenv.2016.02.008
0147-6513/© 2016 Elsevier Inc. All rights reserved.

tions (Cairns, 1984; De Laender et al., 2008; Preston, 2002). Some
studies have explored the impacts of chemical stress factors on
trophic relationships, for example studies of effects of lindane (Taylor
et al., 1995) or cadmium (Ham et al., 1995) on prey-predator inter-
action showed both direct and indirect effects, such as reduction in
predation rate. By examining the effects of pesticides on interspecific
competition, Foit et al. (2012) showed that competitive interactions
impaired the recovery of the most sensitive species, suggesting that
the recovery duration of the community structure might be in-
creased compared with the recovery observed in monospecific
bioassays. Likewise, Martinez et al. (2012) showed changes in the
contramensal interaction between two nematode species exposed to
cadmium and a higher population fitness of one of the species due to
the interaction.

When studying ecosystems under disturbed conditions, impacts
of stress factor on interactions have to be taken into account, as well
as effects on species themselves. Indeed, due to the functional
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interactions occurring in ecosystems, the emerging observations may
not necessarily be the expected consequences of a given stress factor.
Species are subjected to two types of effects: direct effects on life
history traits and indirect effects due to species interactions. These
two types of effects should be differentiated to interpret correctly
observations. Consequently, the first step in studying the functioning
of an ecosystem is to describe and understand the underlying
processes.

Laboratory microcosms are adequate experimental devices to
study species interaction and contaminant effects. They are particu-
larly useful to investigate and check hypotheses concerning indirect
effects and their mechanisms (Fleeger et al., 2003). They allow pre-
diction of the states of real aquatic ecosystems (Benton et al., 2007;
Cadotte et al.,, 2005). They are also realistic and reproducible (Daam
and Van den Brink, 2007). Moreover, many ecological and bio-
chemical interactions and processes can occur within microcosms
that may involve multiple species and abiotic compartments, as
water and/or sediment. At least, microcosms allow addressing var-
ious issues in ecotoxicology. In particular, they have been used to
examine the functional responses of communities to chemical stress
factors (Bone et al., 2012; Brinke et al., 2010; Clément and Zaid, 2004;
Clément et al., 2005; Faupel et al., 2012).

Today, modelling is recognised as the most useful tool to for-
malise processes, including interactions, that take place in eco-
system functioning. More specifically, modelling is the ideal way to
test different assumptions on this functioning, avoiding heavy
blind experiments. Modelling contaminant effects is commonly
used to assess ecotoxicological risks on species at different levels,
from individual (Jager and Zimmer, 2012) to population (Billoir
et al., 2007; Lopes et al., 2005) and community (Park et al., 2008a;
Swartzman et al., 1989).

We aimed here to interpret the effects of a given chemical on
the population dynamics of two competing primary producers,
taking into account the underlying interaction process. For that
purpose, we modelled the functioning of a reduced version of the
original microcosm developed by Clément and Cadier (1998),
firstly in undisturbed conditions and secondly, under exposure to
the contaminant. We chose to focus on two particular species,
microalgae (Pseudokirchneriella subcapitata) and duckweeds
(Lemna minor), linked by an interspecific competition for re-
sources. Coupled with the model building, we also designed ex-
periments specifically dedicated to our purpose.

We first describe how laboratory microcosm experiments of
the duckweed-algae system were conducted. Then, we describe
the development of the mechanistic model based on the one de-
veloped in Lamonica et al. (2016) using the Overview, Design
concepts and Details (ODD) protocol (Grimm et al., 2010). We then
present how parameters were estimated using Bayesian inference,
the model comparison method we used and the verification of the
effect model. Finally, we discuss our results and propose some
interpretations of the model and perspectives.

2. Experiments
2.1. Microcosm preparation

Laboratory experiments were conducted at ENTPE (Vaulx-en-
Velin, France). Microcosms were identically prepared for all ex-
periments (Lamonica et al.,, 2016). Algae and duckweeds were
cultured at the laboratory according to internal protocols (Clément
et al,, 2014). The algal density in the water column was measured
every two to three days (Lamonica et al., 2016). The duckweed
fronds were counted every two to three days.

Five different experiments were conducted specifically to col-
lect data with the aim of estimating our model parameters. Three

different experiments were conducted without contaminant and
two different experiments were conducted with contaminant.

2.2. Experiments without contaminant

The purpose of these three experiments was to study the in-
teracting dynamics of algae and duckweeds without contaminant.

2.2.1. Experiments 1 and 2: algae alone

These two experiments aimed at studying algae dynamics
without duckweeds. In Experiment 1, we studied algae dynamics
with settling, by measuring over the course of time algal densities
in the water column and at the bottom of the beaker. In Experi-
ment 2, we studied algae dynamics without settling by stirring the
water column in some of the beakers (so that settling did not occur
in these beakers).

Experiment 1 involved 10 beakers and lasted 19 days. At the
start of the experiment (day 0), 2-10% cells/mL of P. subcapitata
were introduced into all the beakers. Algal density in the water
column was measured as described in Section 2.1. Total algal
density was measured once a week: the water column of five
beakers on day 7 and of two beakers on day 14 was thoroughly
mixed and total algal density was measured. Then, the algal den-
sity at the bottom of the beaker was deduced by subtracting the
algal density in the water column from the total algal density. As a
consequence of total algal density measurement, the correspond-
ing beakers had to be sacrificed.

Experiment 2 involved 18 beakers and lasted 13 days. At the
start of the experiment (day 0), 2-10% cells/mL of P. subcapitata
were introduced into all the beakers. For the 18 beakers, the water
column was mixed on different days (day O for three beakers, day
6 and day 8 for five beakers each time, day 10 for two beakers,
because we chose to have more replicates at days 6 and 8 when
the increase of algal cells is the highest; the last three beakers
corresponded to the controls) and throughout the experiment in
order to measure the total algal density without settling. Before
the water column was mixed, algal density in the water column
was measured as described in Section 2.1.

From Experiments 1 and 2, we obtained three types of data
without contaminant: (1) the number of algal cells in the water
column over time without duckweeds, (2) the number of algal
cells at the bottom of the beaker over time without duckweeds,
(3) the number of algal cells in the water column over time
without duckweeds and without settling.

2.2.2. Experiment 3: algae and duckweeds

Experiment 3 aimed to study algae and duckweed interaction
dynamics, involving algal settling. It involved 33 beakers and las-
ted 21 days. At the start of the experiment (day 0), eight fronds of
duckweeds were introduced into 30 beakers and 2 - 10* cells/mL of
P. subcapitata were introduced into half of these beakers, as well as
in the three beakers that did not contain duckweeds. Total algal
density of the 15 beakers that contained duckweeds and algae
were measured at day 7 and day 14 as described above.

From Experiment 3, we obtained five types of data without
contaminant: (1) the number of algal cells in the water column
over time without duckweeds, (2) the number of algal cells in the
water column over time with duckweeds, (3) the number of algal
cells at the bottom of the beaker over time with duckweeds,
(4) the number of duckweed fronds over time without algae and
(5) the number of duckweed fronds over time with algae.

2.3. Experiments with contaminant

The purpose of these experiments was to study the effect a
contaminant, the cadmium, on algae and duckweed dynamics.
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Two different cadmium concentration ranges were used, one for
each experiment. The cadmium solution that was introduced into
the beakers for Experiments 4 and 5 was prepared from
Cd(NOs),, 4H,0. Cadmium was dissolved in the water as Cd®". The
first concentration range (0, 10, 20, 35 and 50 ug/L) was chosen in
order to observe effects on both species and the second con-
centration range (0, 2.5, 5, 7.5 and 10 pg/L) was chosen in the
perspective of introducing a third species, Daphnia magna, which
has a higher sensitivity to cadmium. Both experiments were
conducted using a total of 30 beakers for each experiment: 15 of
them contained only duckweeds and 15 of them contained algae
and duckweeds.

2.3.1. Experiment 4

We tested five different cadmium concentrations (0, 10, 20, 35
and 50 pg/L) in triplicate. The duration of this experiment was 14
days. The duration of Experiment 4 was reduced of 14 days com-
pared Experiments 1, 3 and 5, based on the results provided by
Experiments 1-3 that did not show great variations in the species
dynamics from day 14 to day 21. At the start of the experiment
(day 0), 2-10* cells/mL of P. subcapitata were introduced into half
of the beakers and eight fronds of duckweeds were introduced
into all the beakers. Three additional control beakers were in-
oculated with algae alone.

2.3.2. Experiment 5

We tested five different cadmium concentrations (0, 2.5, 5,
7.5 and 10 pg/L) in triplicate. The duration of this experiment was
21 days. Conversely to Experiment 4, we preferred a duration of 21
days because we expected late variations in species dynamics due
to reduced concentration range. At the start of the experiment
(day 0), 2-10* cells/mL of P. subcapitata were introduced into half
of the beakers and eight fronds of duckweed were introduced into
all the beakers.

From Experiments 4 and 5, we obtained three types of data
with cadmium: (1) the number of algal cells in the water column
over time with duckweeds, (2) the number of duckweed fronds
over time without algae and (3) the number of duckweed fronds
over time with algae.

We used measured concentrations instead of nominal ones. We
checked that cadmium concentration remained stable in the mi-
crocosm during all the experiments. For that purpose, we mea-
sured dissolved cadmium concentrations as described by Clément
et al. (2014) at days 2, 7, 14 (and 21 for Experiment 5) in each
microcosm. We then calculated the arithmetic mean of all the
measurements to obtain the following values: 0, 11.1, 20.2, 35.5
and 51.1 pg/L for Experiment 4 and 0, 2.25, 4.50, 6.88 and 9.09 pg/L
for Experiment 5. In total for Experiments 4 and 5, we thus ob-
tained nine concentrations (0, 2.25, 4.50, 6.88, 9.09, 11.1, 20.2, 35.5
and 51.1 ug/L) denoted by C, k € [0, 8]. The concentrations in
Experiments 1-3 and in the controls of Experiments 4 and 5
(which is equal to 0) is denoted by Cy and corresponds to index
k=0.

3. Dynamic modelling

The description of the model follows the Overview, Design
concepts and Details (ODD) protocol originally used for describing
individual and agent-based models (Grimm et al., 2010) but
adapted here for a dynamic model based on Ordinary Differential
Equations (ODE). The ODD protocol consists of seven elements.
The first three elements provide an overview; the fourth element
explains general concepts underlying the model's design and the
remaining three elements provide further details.

3.1. Purpose

The model developed here describes the dynamics of duck-
weeds and algae under the microcosm conditions described in
Section 2. In particular, it aims at (i) comparing the species dy-
namics in isolation and together in order to highlight the inter-
actions between the two species; and (ii) describing the effects of
cadmium on the different processes involved in the microcosm
functioning. We first present the model of both species’ dynamics
without contaminant, then we show how we integrate cadmium
effects in the model.

3.2. Entities, state variables, and scales

We model both duckweed and algal population dynamics. The
model involves three state variables. The two first ones refer to the
numbers of algal cells per beaker in the two compartments of the
microcosm at time t and cadmium concentration C: the sus-
pended algae in the water column (Compartment 1), denoted by
Ny(t, Cp), and the settled algae at the bottom of the beaker (Com-
partment 2), denoted by N,(t, C;). The other state variable is the
number of duckweed fronds per beaker at time t and cadmium
concentration Ci, denoted by Nyt, C;). The model is run for 21
days, corresponding to the duration of the longest experiment.

3.3. Process overview and scheduling

Five processes are modelled with a continuous time scale, using
ordinary differential equations. Two processes are related to in-
trinsic algal dynamics: settling of suspended algae and growth of
both suspended and settled algae. One process, duckweed growth,
is related to intrinsic duckweed dynamics. One process concerns
the algae-duckweed interaction of interspecific competition. The
last modelled process is related to the effects of cadmium on dif-
ferent parameters. An overall graphical representation of the im-
plemented model is given in Fig. 1.

3.4. Design concepts

3.4.1. Basic principles

The assumptions we make are based on the experimental design
described in Section 2. As mentioned in Lamonica et al. (2016), we
assume that algae are uniformly distributed in the water column
and at the bottom of the beaker at each time step and that the
settling speed of suspended algae is constant throughout the water
column. Therefore, the water volume occupied by the suspended
algae is supposed to decrease at the same speed as algal settling.
We assume that algae and duckweeds are competing only for nu-
trients in the medium. We assume that settled algae are too distant
from duckweeds to interact with them, so the interspecific com-
petition only involves suspended algae.

We assume that cadmium affects the growth rates of both
species, as well as competition intensity parameters. It is supposed
to affect neither the carrying capacities of both species nor the
algal settling rate.

3.4.2. Emergence

Algal and duckweed dynamics emerge both from their intrinsic
dynamics (growth and settling for algae, growth for duckweeds)
and from the interspecific competition between the two species.
With cadmium, both dynamics also emerge from the impact of
cadmium on growth and on the interaction.

3.4.3. Interaction
Intraspecific competition between algal cells and between
duckweed colonies are taken into account in their respective
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Fig. 1. Overall graphical representation of the model. Data are symbolised by rectangles, state variables by large circles, intermediate variables by diamonds and parameters
by little grey circles. Solid arrows indicate deterministic links, while dashed arrows indicate stochastic links. Thin arrows underline the time-dependencies due to the
discretisation process. The dashed square indicates the variable time dependency. Sheets indicate the cadmium concentration hierarchy. Data are detailed in the text (Section

2. Experiments). All links are detailed in the text (Section 3. Dynamic modelling).

logistic growth models. Algae and duckweeds interact via an in-
terspecific competition process, described with a Lotka-Volterra
type I model.

3.4.4. Stochasticity

We use stochasticity to describe variability on state variables,
which sum up both uncertainties and variability sources within
the processes. We suppose a normal distribution on the decimal
logarithm of the number of algal cells per beaker in each com-
partment (in the water column and at the bottom of the beaker)
(Roger and Reynaud, 1978) and on the decimal logarithm of the
number of duckweed fronds.

3.5. Initialisation

The initial values of the state variables for the number of algal
cells per beaker in the water column and at the bottom of the
beaker are 4 x 107 and 0, respectively, because algae are inoculated
in the water column only. To obtain the number of algal cells per
beaker in the water column, we multiplied algal concentration by
the beaker volume, which is 2 x 103 mL. The initial algal con-
centration of 2 x 10* cell/mL thus corresponded to an initial
number of algal cells per beaker of 4 x 107 cells. The initial number
of duckweed fronds is 8. We use measured cadmium concentra-
tions 0, 2.25, 4.50, 6.88, 9.09, 11.1, 20.2, 35.5 and 51.1 pg/L.

3.6. Input data

The model does not use input data to represent time-varying
environmental processes. Laboratory conditions are controlled and
supposed to be constant over time.

3.7. Submodels

All information on parameters and variables involved in the
model are gathered together in Table 1. Details about parameter
estimation are given in Section 4.

The deterministic part of algal dynamics in both compartments
and of duckweed dynamics over time t (in days) are described
with three coupled ODE.

3.7.1. Algae processes

We modelled the algae dynamics as described in Lamonica
et al. (2016), but as there is no sediment in the new experiments of
this paper we assume that growth rates in the water column and
at the bottom of the beaker are identical.

3.7.2. Duckweed process

Growth: To account for space and nutrient limitations in the
microcosm and to consider intraspecific competition, duckweed
growth was described by a logistic model.



Table 1

Variables and parameters of the model.

Symbol Definition Unit Prior distribution® or value Sources™ 2.5, 50, 97.5% posterior quantiles
Ny(t, G Number of algal cells per beaker in the water column at time t and cadmium # of cells per beaker

concentration Cy
Ny(t, G) Number of algal cells per beaker at the bottom at time t and cadmium con- # of cells per beaker

centration Gy
Vi(0) Volume of the water column at t=0 mL 2000
Tag Intrinsic algal growth rate in the control day~! U (0.2) [1] 0.57 0.59 0.60
Ky(0) Carrying capacity in the water column for algae at t=0 # of cells per beaker log;o(Ky(0)) ~ 1 (8,11) [1] 9.51 9.57 9.60
K> Carrying capacity at the bottom for algae # of cells per beaker logyo(IG) ~ U (8,11) [1] 9.16 9.26 9.36
s Settling rate day~! log;o(s) ~ U (—2,0) [1] —125 —119 —113
Nyt, G) Number of duckweed fronds per beaker at time t and cadmium concentration C, # of fronds per beaker
Ty Intrinsic duckweed growth rate in the control day ™! U (0,22) [2] 0.238 0.245 0.252
Kq Carrying capacity for duckweeds at t=0 # of fronds per beaker log,((Kg) ~ U (0.3) [2] 235 239 243
1o Competition intensity of duckweeds on algae in the control # of fronds per beaker ' log;gng) ~ U (=9,1) Vague

day !
Po Competition intensity of algae on duckweeds in the control # of cells per beaker . log,o(Bp) ~ U (=11,-9) [2] —9.99 —-9.95 —-9.92
day !

E,ﬂ The cadmium concentration at which Tag is reduced by 50% pgl ! loglo(Era) ~ N (1.78,0.1) 3] 157 1.60 1.62
bfu Curvature coefficient - [ogm(b,a) ~ N (0.24,0.1) 3] 0.44 0.52 0.59
Efd The cadmium concentration at which Tdy is reduced by 50% pg-L! logw(E,d) ~ N (244,0.2) (4] 2.01 231 2.66
by Curvature coefficient - log;(by) ~ U (=3.3) Vague —0.98 —0.86 —0.74
E, The cadmium concentration at which g is reduced by 50% pg-L! logo(E,) ~ U (-14) Vague
b, Curvature coefficient - log;o(b,) ~ U (=3,3) Vague
Ey The cadmium concentration at which f is reduced by 50 % pg- L1 log,o(Ep) ~ U (~1,4) Vague —0.96 —0.21 3.12
by Curvature coefficient - log,o(by) ~ U (-3,3) Vague —2.88 -121 —0.69
oy Standard deviation of log;o-number of algal cells per beaker in the water column # of cells per beaker U (0,5) Vague 0.16 017 0.18
oN, Standard deviation of logjo-number of algal cells per beaker at the bottom # of cells per beaker u (0,5) Vague 0.15 0.20 0.27
ony Standard deviation of logjo-number of duckweeds fronds per beaker # of fronds per beaker U (0,2) Vague 0.081 0.086 0.092

* Prior distribution: A stands for the normal law, %/ stands for the uniform law.

** Sources: [1] Lamonica et al. 2016, [2] Preliminary experiment with duckweeds, [3] Preliminary experiment with algae and cadmium, [4] Preliminary experiment with duckweeds and cadmium.
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Table 2
Data.
Symbol Definition Stochastic links with variable
Yi(t;, Co) The observed number of algal cells in the water column without duckweeds at log; o Yi(ti, Co) ~ N(logoNy(t;, Co), Ny with N; =0
time t; and cadmium concentration Cy
Yy(t;, Co) The observed number of algal cells at the bottom of the beaker over time without log, Yy(t;, Co) ~ Nlog;oNa(t;, Co), on,) With Ny =0
duckweeds at time t; and cadmium concentration Cy
YF,(t;, Co) The observed number of algal cells at the bottom of the beaker over time with  log, )Y Fy(t;, Cg) ~ N(log,oNo(t;, Co), oNy)

duckweeds at time t; and cadmium concentration Co

Y mix(t;, o) The observed number of algal cells in the water column without duckweeds and log, oY mix(t;, Co) ~ N(log;oNi(t;, Co), ) with Ny =0, N, =0 and s=0

without settling at time t; andcadmium concentration Co
F(ti, Go
cadmium concentration Cy
FY(t;, G
cadmium concentration Gy

The observed number of duckweed fronds with algae per beaker at time t; and

The observed number of duckweed fronds without algae per beaker at time t; and  log; (F(t;, G) ~ M(log;oNg(ti, Gy), on ) With Ny=0and N, =0

log;oF Y(t;, C) ~ Nog;oNy(ti, G, on,)

Index i refers to the measurement times, t(i) corresponds to the ith measurement time. Index k refers to the tested cadmium concentrations. N stands for the normal law.

3.7.3. Interspecific competition process
We equate the interspecific competition process with a Lotka-
Volterra type I model between suspended algae and duckweeds.

3.7.4. Cadmium effects
We suppose that only growth rates and parameters of com-
petition intensity are affected by cadmium. We choose a three-
parameter log-logistic function to describe the effect of cadmium
at concentration C, on each affected parameter p:
pO=—F—
1+ ()
E, M
where po is the value of parameter p in the control, E, is the
cadmium concentration at which p(C) = %, which is equivalent to
an ECsg, and b, is the curvature coefficient of the log-logistic
function.

3.7.5. Complete model
Finally, the deterministic part of the model describing the
functioning of the whole microcosm is expressed as follows:

.
leg, G- Ty coa - - MG
t 14 (_k)brﬂ Ki(0)exp( — st)
Ta
1
— sNy(t, Gy) — #Nl(t, CoNg(t, C)
1 —=)n
+ (E”)
.
dNo(t, G _ 9 Nyt, Gl - NGy, SNy(t, )
{ dt 1+ (—k)bra K,
Ta
.
dNg(t, Go) _ dg Nyct, Gl — Nq(t, Ck))
de 1+ (&)bfd Kq
Ey
- ﬂigNd(f. CoNq(t, G
1+ ()b
E @)

The same model can be applied when duckweeds are not
present by setting Ny(t, C,) = 0 and removing the last equation. The
same model can be applied when algae are not present by setting
Ny(t, G) = 0 and removing the first two equations. When the water
column is stirred (when algae are supposed not to settle and
duckweeds are not present), the settling rate s is assumed to be
zero and the two last equations must be removed.

At each time step, the decimal logarithm of the number of algal
cells per beaker in the water column follows a normal distribution
of mean Ny, C) and variance oy,. The decimal logarithm of the

number of algal cells per beaker on the sediment follows a normal
distribution of mean Ny(t, C;) and variance oy,. The decimal loga-
rithm of the number of duckweed fronds per beaker follows a
normal distribution of mean Ny(t, C,) and variance Oy

4. Statistical inference

We used Bayesian inference to fit the model simultaneously to
all our experimental data obtained from the five experiments
described in Section 2 (Lamonica et al., 2016). We used the same
statistical links as described in ODD protocol (Section 3). They are
summarised in Table 2.

4.1. Parameter prior distributions

We defined prior distributions, summarising all available in-
formation on each parameter (Table 1). Some of the prior dis-
tributions described the decimal logarithm of the parameter be-
cause of the large range of possible values (for instance, para-
meters 1y, o and o) or the extreme order of magnitude (e.g., large
(K(0), K>) or small (s)). Some of the prior distributions were de-
fined based on previous experiments that were conducted using
the same protocol (Billoir et al, 2011, 2012; Delhaye, 2012)
(parameters Kj(0), K>, s, rao), other were based on additional ex-
periments that were conducted in the laboratory (parameters E,,

bra. rdov Ky, ﬂo)
4.2. Computation

Markov Chain Monte Carlo (MCMC) computations were performed
using the rjags R package (Plummer, 2009; R Core Team, 2013), after
the model was discretised using the Euler method with a time step
equal to 0.1, as stated in Lamonica et al. (2016). A total of 20,000
iterations was performed as a burn-in phase and inference was based
on 100,000 additional iterations for each of the three chains. To check
the convergence of the estimation process, we used the Gelman and
Rubin (1992) convergence diagnostic.

5. Model analysis
5.1. Model comparison
We tested the various hypotheses we made on the different pro-

cesses involved in the functioning of the microcosm and on the cad-
mium effects in order to retain an adequate and parsimonious model.
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For that purpose, we compared different nested models that expressed
these hypotheses with the complete model, denoted by M(;(C), A(C)).

The first hypothesis we tested was whether duckweeds had an
effect on algal dynamics and vice versa, through interspecific
competition. We set parameter 4, = 0, which means that algae had
no influence on duckweed dynamics through interspecific com-
petition. This model is denoted by M(;(C), 0). We also set 5, =0,
which means that duckweed had no influence on algae dynamics
through interspecific competition. This model is denoted by
M(O, p(C)).

The second hypothesis we tested was whether cadmium had an
effect on interspecific competition process. We set #(C) = 5, and
p(C) = B,, which means that cadmium concentration had no influ-
ence on interspecific competition parameters. This model is de-
noted by My, f,). We also set n, = 0 and p(C) = 3, which means
that duckweeds had no influence on algae dynamics through in-
terspecific competition and that cadmium had no influence on in-
terspecific competition parameter. This model is denoted by
M, p,). We also set n(C) =, and f, = 0, which means that algae
had no influence on duckweed dynamics through interspecific
competition and that cadmium had no influence on interspecific
competition parameter. This model is denoted by M, 0).

For each of the models, we estimated parameters as described
in Section 2.3. We used all the data and the same prior distribu-
tions of parameters for each inference process.

In order to choose the most appropriate model, we compared
each model using model fit, Deviance Information Criterion (DIC)
and posterior distributions of parameters. DIC were compared
between the different models fitted on the same data. Although
there is no strict consensus on the subject, we considered that if
the DIC for one given model was lower by 10 than the DIC for
another model, its fit was considered better than the other one.

5.2. Posterior predictive check

To check posterior predictions of the model, we used the
median of the posterior distribution for each parameter and the
95% credibility band of the predicted data taking into account
parameter uncertainties and stochasticity (Lamonica et al., 2016).

5.3. Stress function verification

We verified the adequacy of our stress functions. For that
purpose, we estimated the parameters supposedly affected by
cadmium (growth rates and interspecific competition parameters)
when they were not constrained by a stress function. In other
words, we estimated each of these parameters for each cadmium
concentration independently. For each parameter, we thus ob-
tained a point estimate (and a credibility interval) at each cad-
mium concentration.

Then, for each of these parameters, we superimposed the point
estimates (with their credibility intervals) to the stress function
summarised by the median value and the 95% predictions.

5.4. Model predictions

In order to quantify the effects of cadmium on the global bio-
mass of both species and to highlight the effects of both inter-
specific competition and cadmium, we used indicators calculated
from the model state variables.

For each tested cadmium concentration different from the
control G (k € [1, 8]), we calculated Ry, (t, G as the loss in number

of algal cells compared with the number of algal cells in the
control:

Ny(t, G

Nyt, Co) 3)

Ry,(t, Go = 100 — 100

We calculated the same indicators, R (t, G) and Rg(t, G, for
the number of duckweed fronds without and with algae, respec-
tively. We also calculated for each tested cadmium concentration,
including the control, Ry (8, G (k €10, 8]) the loss in number of
duckweed fronds when algae were present compared with the
number of duckweed fronds without algae.

For each R index, we present its median value and 95% simu-
lated for 60 days at each tested concentration, in order to illustrate
the model behaviour over several weeks.

6. Results

Our MCMC algorithm always consistently converged according
to Gelman and Rubin convergence diagnostics.

All the presented results were obtained with the best model
( M(O0, p(C))) and using all the data (see Section 3.2). Posterior
distributions of parameters obtained with M(0, 5(C)) are shown in
Appendix A, Fig. Al. The 2.5%, 50% and 97.5% quantiles of the
posteriors are summarised in Table 1. Model fits from M(O0, p(C))
are shown in Fig. 2. For greater clarity in the results with cadmium
(Figs. 2(b), (c) and (d)) we present only the data of Experiment 4
(measured cadmium concentrations of 0, 11.1, 20.2, 35.5, 51.1 ug/L)
and the related model fits. Stress functions that are predicted by
M(0, p(C)) are shown in Fig. 3.

6.1. Model comparison

DIC of the nested models are summarised in Table 3. Posterior
distribution of 7o estimated with M(z,, f,) was [-8.88, — 4.12). Pos-
terior distributions of 77, and parameter involved in the stress function
(E, and b)) estimated with M(x(C), (C)) were [-8.88, — 3.84],
[-0.88, — 3.88], [-2.86, 2.86], respectively.

6.1.1. Interspecific competition

The DIC of M((C), 0) was significantly higher than the DIC of all
the other models. The DIC of M(0, g(C)) was equal to the DIC of
M(;(C), B(C)). Moreover, posterior distribution of 770 and parameter
involved in the stress function ( E, and b,) estimated with
M@(C), p(C)) were very large and close to the prior distribution,
suggesting that our data were not sufficient to estimate these
parameters accurately. Likewise, the DIC of M(x,, $,) and M(O, j,)
were identical while posterior distribution of 7o estimated with
Mg, py) was very large and close to the prior distribution, sug-
gesting again that our data were not sufficient to estimate accu-
rately this parameter. On the contrary, the inference process
generated narrow posterior distributions for parameter /3, (Table 1
and Appendix A, Fig. A1), suggesting that our data were sufficient
to estimate this parameter accurately.

Thus, a model that took into account the influence of algae on
duckweed dynamics through interspecific competition but ne-
glected the influence of duckweeds on algae appeared to be the
best compromise between goodness-of-fit and parsimony.

6.1.2. Cadmium effects
The DIC of M(,, ;) was significantly higher than the DIC of
M@(C), B(C)). Likewise, the DIC of M(0, ,) was significantly higher
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Fig. 2. Algal dynamics without cadmium (a) and with cadmium (experiment 4) (b) and duckweed dynamics (experiment 4) without algae (c) and with algae (d). (a) Symbols
refer to different experiments 1-4 (see Section 2). The plain line is the fitted model with each parameter equal to the median value of its posterior distribution. The light grey
area is the 95% credibility band of the predicted data for the number of algal cells per beaker in the water column. (b,c,d) Symbols refer to the different tested cadmium
concentrations of experiment 4. The plain lines are the fitted model with each parameter equal to the median value of its posterior distribution for each concentrations Cj.
The light grey area is the 95% credibility band of the predicted data in the control for the number of algal cells per beaker in the water column (b) and for the number of

duckweed fronds per beaker, without (c) and with algae (d).

than the DIC of M(0, g(C)). This suggests that we should take into
account the effects of cadmium on competition parameter in the
final model.

Finally, the most appropriate model to describe the species
dynamics and the effects of cadmium appeared to be M(0, g(C)).
The assumptions underlying this model were that (1) algae had an
influence on duckweed dynamics (4, # 0); (2) duckweeds had no
influence on algal dynamics (5, = 0); and (3) both growth rates and
competition parameters were affected by cadmium concentration.

6.2. Parameter estimation

Posterior distributions of parameters estimated from model
2 are shown in Appendix A, Fig. Al. The 2.5%, 50% and 97.5%
quantiles of the parameter posterior distributions are summarised
in Table 1. We obtained narrow posterior distributions for all
parameters, with the exception of E,, the cadmium concentration
at which 1y, is reduced by 50%. The narrowness of the posterior
distributions suggested that sufficient information was available
from our data to estimate model parameters accurately.

The inference process generated narrow posterior distributions
for control parameters (growth rates r, and ry, competition
parameter f) and for the parameters that were not affected by
cadmium (carrying capacities K;(0) and Ky, settling rate s), despite
the vague prior distributions (Table 1 and Appendix A, Fig. A1).

For parameters of the algal growth rate stress function E, and
b, , the inference process led to narrower posterior distributions
than the vague prior distribution (Table 1 and Appendix A, Fig. A1).

The posterior distribution of E, was shifted to lower values
compared with the prior distribution, whereas the posterior dis-
tribution of b, was shifted to higher values.

Concerning parameters of the duckweed growth rate stress func-
tion, the inference process led to narrow posterior distribution for the
curvature coefficient (brd), whereas the posterior distribution of the
cadmium concentration at which ry  is reduced by 50 % (E,,) was very
similar to the prior distribution (Table 1 and Appendix A, Fig. A1).

For parameters of the competition parameter stress function, E,
and by, the inference process led to narrower posterior distribu-
tions than the vague prior distribution (Table 1 and Appendix A,
Fig. A1). The posterior distribution of E; was close to the lower
bound of the prior distribution.

The posterior distribution of the standard deviations ¢; and oq
were narrower than the prior distributions (Table 1 and Appendix
A, Fig. A1), indicating that the uncertainty of the data was smaller
than expected.

6.3. Fit of model 2 to the data

We present the results of model M(0, (C)) for algal dynamics
without duckweeds in Fig. 2(a) and with duckweeds in Fig. 2(b),
for duckweed dynamics without algae in Fig. 2(c) and with algae
in Fig. 2(d).

6.3.1. Algal dynamics
Without contaminant (Figs. 2(a) and (b), control), algal dy-
namics were always identical, with or without duckweeds,
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Fig. 3. Stress functions of algal growth rate (a), duckweed growth rate (b) and competition parameter of algae on duckweeds (c). Black circles represent parameters
estimated per concentration for experiment 4 with their uncertainties (black vertical lines); plain lines are the simulated model with each parameter equal to the median
value of its posterior distribution; dashed lines delimit the 95% credibility band of predicted parameter value according to cadmium concentration.

Table 3
DIC of nested models.

Model DIC
Mg, 0) —681
MO, fy) —1294
M(ng, £y) —1293
M@(C), 0) —681
M(0, p(C)) —1474

M@n(C), p(C)) 1474

suggesting that duckweeds had no influence on algal dynamics,
thus confirming our selection of M(0, p(C)) as the best model. The
number of algal cells per beaker in the water column increased
during the first ten days. This increase suggests that growth was
greater than settling at the start of the experiment. The number of
algal cells per beaker in the water column then decreased as
growth declined and settling continued.

There was very little difference (if any) in the number of algal
cells per beaker between the two first tested cadmium

concentrations (Fig. 2(b), Cs and Cg) and the control (Cp). On the
contrary, there was a strong decrease in the number of algal cells
per beaker for the two other tested concentrations (Fig. 2(b), C;
and Gg), particularly at the highest concentrations. The results are
shown in decimal logarithm scale so the number of algal cells per
beaker at 10 days was divided per 10 between the control and the
highest tested concentration.

Finally, our data were satisfactorily described by model
M(0, B(0)). A total of 281 out of 301 data points (93.4%) for algae in
the water column were within the 95% credibility band of pre-
dicted data.

6.3.2. Duckweed dynamics

Without contaminant (Figs. 2(c) and (d), Cp), there was a great
discrepancy between duckweed dynamics with and without algae:
the number of duckweed fronds per beaker was globally lower
with algae than without algae. The difference in the numbers of
duckweed fronds per beaker was a consequence of the presence of
algae and of interspecific competition effect, confirming our pre-
vious decision to consider g, # 0. With algae, the increase in the
number of duckweed fronds per beaker slowed down between day
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7 and day 11, corresponding to the maximum number of algal cells
per beaker. Afterwards, the number of duckweed fronds per bea-
ker increased again, when the number of algal cells per beaker
decreased.

When cadmium was present, without algae, there was no dif-
ference between the four tested cadmium concentrations Cs to Cg
(Fig. 2(c)), but there was a global decrease in the number of
duckweed fronds per beaker compared with the control. With
algae (Fig. 2(d)), the number of duckweed fronds per beaker in the
control was higher than in the different tested concentrations at
the start of the experiment, but from day 10, there were fewer
differences between the control and the two highest tested con-
centrations (C; and Cg) than between the control and the two
lowest tested concentrations (Cs and Cg). This suggested that the
effect of cadmium on duckweeds was compensated by the effect of
cadmium on algae through a decrease in the pressure of the in-
terspecific competition due to the decrease in the number of algal
cells per beaker.

Again our data were satisfactorily described by the model. A
total of 347 out of 361 data points (96.3%) for duckweeds were
within the 95% credibility band of predicted data.

6.4. Stress function verification

The parameters estimated independently for each cadmium
concentration as well as the median value and the 95% predictions
of the stress function are shown in Figs. 3(a), (b) and (c) for algal
growth rate, duckweed growth rate and competition parameter of
algae on duckweeds, respectively.

For algal growth rate r,, the stress function and the non-con-
strained parameter values globally showed a good adequacy. After
a plateau up to 15 ug/L, algal growth rate decreased and reached
30% of the control value at 50 pug/L of cadmium. For the first two
tested concentrations (different from the control), estimated non-
constrained parameter values were quite different from the stress
function predictions, but there were also great uncertainties
around these estimations.

For duckweed growth rate rg, the stress function and the non-
constrained parameter values globally showed a good adequacy.
From the first tested concentration, duckweed growth rate de-
creased from 40% of the control value. Then, it remained at this
value up to 50 pg/L.

For competition intensity parameter /3, the stress function and
the non-constrained parameter values globally showed a good
adequacy. From the first tested concentration, duckweed growth
rate decreased from 70% of the control value. Then, it stagnated at
this value up to 50 pg/L. The uncertainty around the estimated
non-constrained parameter values were large for the last two
tested concentrations. In particular, for the last tested concentra-
tion, the value predicted by the stress function was lower than the
estimated non-constrained parameter value, but the uncertainty
around this value was very large.

These results tend to reinforce our choice for the stress func-
tions that adequately described the effects of cadmium on algal
growth rate, duckweed growth rate and competition parameter of
algae on duckweeds.

6.5. Model predictions

The median value and the 95% predictions simulated for 60
days at each tested concentration of Experiment 4 (Co, Cs, Ce, C7,
Cg) are shown in Figs. 4 (a), (b), (c) and (d) for the indicators
Rpy (& Co), Ry, (t, G, Rpy(t, G) and Rpy(t, Cp), respectively.

Ry,(t, Gy) dynamics confirmed the gradual loss of the number of
algal cells per beaker compared with the control according to

cadmium concentration, with a peak at almost 90% at the highest
tested cadmium concentration. The indicator Rg(t, G) showed that
there was no difference in the effects of cadmium on duckweeds
between tested concentrations, with a peak in the loss of the
number of duckweed fronds at about 60 % compared with the
control. The comparison of Rg(t, G) and Rp(t, G) confirmed the
influence of algae on duckweed dynamics with cadmium through
competition: there were smaller losses (if not a gain) of the
number of duckweed fronds as cadmium concentrations increased
when algae were present. This was confirmed by the dynamics of
Rpy(t, G that showed a decrease in the loss of the number of
duckweed fronds with algae compared to the number of duck-
weed fronds without algae as cadmium concentrations increased.

7. Discussion
7.1. Modelling and model analysis

Dynamic modelling: A dynamic modelling framework taking all
timepoints into account is adequate to model contaminant effects
on species (Billoir et al., 2012). Indeed, in bioassays, measurements
are performed throughout the experiment; it is thus beneficial to
use all the available data by modelling the population dynamics
instead of only the final response. Ecosystems involving interac-
tions must be observed at several timepoints to infer interaction
impacts on population dynamics. Thus, integration of data at all
timepoints is even more appropriate in the case of modelling
contaminant effects on species in interaction.

Stress function: The verification of stress functions we per-
formed was worthwhile because it did not require a strong com-
putational effort. It showed the robustness of the logistic function
to describe the cadmium effects on species dynamics and inter-
actions. However, estimation of ECsqg (which corresponds in our
study to parameters E_, E, and E;) remains difficult when this
concentration is not included in the tested concentration range of
contaminant (Forfait-Dubuc et al., 2012). This limitation is also
supposed to be a recurring problem in multispecies bioassays due
to the various species sensitivities to contaminants.

Model comparison: Model comparison is a useful tool to test
and verify hypotheses made on processes, in particular when
models cannot be discriminated through their respective para-
meter values. In our study, we could not base our model choice for
competition hypothesis on the fact that one of the two competi-
tion parameters 7o and [} was negligible compared with the other.
Indeed, the value ranges of the number of algal cells and duck-
weed fronds were extremely different: 7o and f, were related to
the number of duckweed fronds per beaker and to the number of
algal cells per beaker, respectively, which differed from more than
10*. It was thus not possible to conclude about competition in-
tensity based only on 770 and S, estimates.

7.2. Cadmium effect

7.2.1. Growth

ECsp for growth (which correspond to our parameters E, for
algae and EC;, for duckweeds) appears very variable according to
the tested medium. Indeed, for algae, effects of cadmium on
growth depend strongly on medium composition: EDTA (Kéllqvist,
2009), water hardness (Killqvist, 2009), pH (Vigneault and
Campbell, 2005), humic substances (Koukal et al., 2003; Vigneault
and Campbell, 2005). For example, Kallqvist found ECsg in various
growth media ranging from 9.4 to 199 pg/L (Killgvist, 2009). High
variation in ECsq estimate can also be found (59.24 + 17.53 pg/L in
Cypaite et al., 2014). In our study, E, (14 days) 95% credibility
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Fig. 4. Dynamics of R index: (a) Ryo(t, G, (b) RFO(t, G, (©) RFVO(t, G, (d) Rrye(t, G- Plain lines are the simulated model with each parameter equal to the median value of its

posterior distribution, dashed lines delimit the 95% credibility band.

interval was 39.8[37.2, 41.7] pg/L, which is within the range of
expected values.

For duckweeds, ECso for growth are found between 54 and
393 pg/L (Drost et al., 2007; Taraldsen and Norberg-King, 1990),
with values such as 200 pg/L (Wang, 1986), 191 pg/L (Smith and
Kwan, 1989) and 323 pg/L (Naumann et al., 2007). In our study, E,,
(14 days) 95% credibility interval was 204[102, 457] pg/L for
duckweed growth rate, which is large but within the range of
expected values.

Duckweed growth rate was impaired since the first tested
cadmium concentration (Experiment 5, 2.25 pg/L) but there were
no detectable differences between concentrations. Although
duckweeds were affected at very low concentrations, they were
not more affected at very high cadmium concentrations. They
showed a constant growth rate at all the tested concentrations
different from the control (Fig. 3(b)) and an identical loss of
duckweed fronds at all concentrations with a maximum loss of
duckweed fronds around 60% (Fig. 4(b)).

Conversely, algal growth was reduced above 20.2 pg/L (Ex-
periment 4, Fig. 3(a)) then the growth rate dropped from this
concentration. Algae were thus less affected at low concentrations
but they showed a maximum decrease in the number of algal cells
between 70% and 85% at concentrations C; and Cg (Fig. 4(b)).

These two patterns of decreasing growth rate are also ex-
pressed by curvature coefficients b, (3.31 [2.75,3.89]) and b,
(0.14[0.10, 0.18]), the lower parameter b giving a stronger curva-
ture coefficient and thus a higher effect of cadmium on growth
rate.

7.2.2. Interspecific competition

Indirect effects of contaminants have been mentioned in 50
papers published since 1970 (Fleeger et al., 2003). Several studies
have explored contaminant effects taking into account direct and
indirect effects due to interactions since 2003, for instance in
Gustafsson et al. (2010); Liebig et al. (2008). There are multiple
types of indirect effects depending on whether grazers or pre-
dators are more sensitive than primary producers (top-down or

bottom-up effects). In particular, variations in competition in-
tensity induced by contaminants are difficult to identify among
other indirect effects (Fleeger et al., 2003).

In our study, we managed to discriminate different types of
contaminant effects on competition, in addition to the direct effect
of cadmium on growth of both species.

First, there was a positive indirect effect of cadmium on duck-
weed development through the decrease in algal growth. Without
algae, at day 20, about 60% of duckweed fronds were lost at all
concentrations compared with the control (Fig. 4(b)). However,
with algae, at day 20, only around 10% of duckweed fronds were
lost at concentration C; while around 20% were gained for con-
centration Cg (when the number of algal cells highly decreased)
compared with the control (Fig. 4(c)). This means that the loss of
algal cells due to cadmium cancelled the negative effect of cad-
mium on growth rate through reduced competition. The negative
impact of interspecific competition on duckweed development
was stronger than the negative impact of cadmium. Thus, when
competition decreased, the positive effect of this decrease was
higher than the negative effect of cadmium. As the negative effect
of cadmium was stronger on algae than on duckweeds, the more
the cadmium concentration increased, the fewer duckweed fronds
were lost in the microcosms with algae compared with the mi-
crocosms without algae (Fig. 4(d)). This is due to the decrease in
interspecific competition pressure on duckweeds caused by the
reduced number of algal cells.

Secondly, there was a negative direct effect of cadmium on the
competition intensity, expressed by the decrease in (C) (Fig. 3(c)).
Indeed, the loss of the number of duckweed fronds at concentra-
tions Cs and Cg compared to the control without algae was higher
than the loss with algae, though the number of algal cells re-
mained quite stable between these two concentrations and the
control (Figs. 4(b) and 4(c)). The competition pressure of algae on
duckweeds thus decreased with the increase in cadmium con-
centration. Because it was not due to a decrease in the number of
algal cells, this suggests that the cadmium had a negative direct
effect on the competition intensity.
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Competition intensity decreased with cadmium concentration
increase, which reinforced the positive indirect effect of the de-
crease in the number of algal cells (due to the negative direct effect
of cadmium on algal growth rate) in the way of a strong decrease
in the competition pressure of algae on duckweeds. These com-
bined effects explained the stronger development of duckweeds at
high cadmium concentrations compared with control when algae
were present.

Measured concentrations of dissolved cadmium were used in
this study, rather than available cadmium fraction. Thus, inter-
pretations of parameters related to cadmium effects should be
slightly moderated, in that our results could be slightly modified if
our model would account for cadmium bioavailability.

7.3. Biological interpretation of competition

Without contaminant: Competition pressure depends on the
environmental conditions such as temperature (Dell et al., 2014;
Griffiths et al., 2014), food availability and salinity (Griffiths et al.,
2014) or nutrient concentration (Njambuya et al., 2011). The en-
vironmental conditions, including medium composition, can thus
be more or less favourable to one of the interacting species. Uni-
cellular green algae are known to reduce duckweed growth in
indoor experiments (Szabo et al., 2005). In our microcosm, two
elements were more favourable to the development of algae over
duckweeds. Firstly, light was able to pass through the transparent
beaker walls. Thus, there was no light competition due to duck-
weed fronds coverage of water surface. This kind of competition
that can occur in situ is very unfavourable for algae development
because algal cells are deprived of light energy and thus they
cannot realise photosynthesis.

Secondly, the microcosm medium composition is more fa-
vourable to algae than to duckweeds. In similar experiments with
the same microcosm medium with algae only in one experiment
and with duckweeds only in another one, where nutrient levels
and biomass were monitored, we observed a production of 30 and
90 mg dry weight respectively within 7 and 14 days for the algae,
versus 6 and 10 mg dry weight for the duckweeds. The measure-
ment of P consumption in these experiments show that in one
week microalgae in control microcosms have consumed almost all
P stock (94%), whereas duckweeds have consumed only 19%, and
44% in two weeks (Gennesseaux, 2015). From these data we can
understand why in experiments with algae and duckweeds to-
gether duckweed growth is inhibited by the presence of algae: the
high consumption of P by algae does not allow duckweeds to use
the quantity necessary for their own growth. This reinforces the
idea of a nutrient, probably phosphorus, driven competition be-
tween the two species that is more favourable to algae under the
microcosm conditions.

Because the Lotka-Volterra type I model makes no direct re-
ferences to the resources shared by two competition species
(Edelstein-Keshet, 1988), we assumed that competition was in-
dependent of nutrient levels, meaning that parameters of com-
petition intensity were constant all along the experiments even if
nitrogen and phosphorus concentrations varied. This choice in-
tended to limit the use of parameters that were not directly linked
to the data, since we did not follow nutrient levels during the
experiments.

With contaminant: Cadmium is known to alter membrane
permeability and nutrient uptake in macrophytes (Fodor, 2002;
Seregin and Ivanov, 2001). In green algae, inhibition of nitrate
uptake by cadmium has been shown (Awasthi and Rai, 2005).
Because the interspecific competition we modelled was based on
nutrient resources in the microcosm, the decrease in competition
intensity might be explained by the alteration of these nutrient
uptake functions in algal cells. In addition to the positive effect on

duckweed development due to the decrease in the number of algal
cells per beaker (induced by cadmium action at cellular level
which was expressed by the decrease in r,(C) with increasing
cadmium concentration), there might have been a second positive
effect on duckweed development due to the less efficient nutrient
uptake of algal cells, which was expressed by the decrease in p(C)
with increasing cadmium concentration). In short, with cadmium,
there were less algal cells and in addition they absorbed less
nutrient.

Nevertheless, the inhibition has been shown for much higher
cadmium concentrations than those we used and the limiting
nutrient in the microcosm is phosphorous. Moreover, when algae
and duckweeds were exposed to cadmium separately, they
seemed to consume similar quantities of nutrients per cell or frond
than when they were not exposed (Gennesseaux, 2015). This
would suggest that each species has similar nutrient needs whe-
ther exposed to cadmium or not. However nutrient levels have not
been measured with species together, thus it would be risky to
draw this conclusion.

Allelopathic influences of phytoplankton on macrophytes have
been suggested by Jones et al. and Sharma (Jones et al. 1983 and
Sharma 1985 in Gopal and Goal, 1993). Allelopathy could explain
part of the competition with duckweeds. Furthermore, competi-
tion intensity was impacted even at low cadmium concentrations
while algal growth rate was not significantly reduced. This could
be explained by a reduction or suppression of allelopathic influ-
ence by cadmium, even at low concentration. Consequently, in-
terspecific competition intensity might decrease while algal
growth remained at the control level. This suggests that we could
have gathered the effect of competition for nutrients and allelo-
pathic influence in a single process (expressed by p(C)). Never-
theless, although allelochemic substances are produced by phy-
toplankton (Pseudokirchneriella subcapitata among them Debenest
et al, 2011) and they likely influence macrophytes, such me-
chanisms remain unclear (Gopal and Goal, 1993).

7.4. Coupling experiments and modelling of interactions for ecotox-
icological risk assessment

Interactions and differences in species sensitivity to pollutant
may lead to counterintuitive results that point out the necessity of
taking into account interactions by performing experiments both
with only one species and with multi-species experiments. For
example, by performing bioassays with two nematode species
together and bioassays on each single species, Martinez et al. have
shown changes in the way the two nematode species interact
under cadmium pollution, as well as a higher population fitness of
one species under increased pollution due to the interaction
(Martinez et al., 2012). Competition may also amplify the response
to contaminant observed in monospecific bioassays, for example if
the most sensitive species appears to be the most impacted by the
competition interaction, leading to a longer recovery for this
species under multispecies conditions (Foit et al., 2012).

Thus, taking into account interactions between species in eco-
toxicological risk assessment appears essential in our case. On the
one hand, if only monospecific tests were conducted, the global
impact of cadmium on duckweed development would have been
overestimated. On the other hand, if a multispecific test was
conducted without taking into account the competition process,
observation interpretations would have led to the conclusion that
duckweeds were not impacted by cadmium.

Our results support the interest of modelling to integrate and
verify the effects of a contaminant (or a stress factor, more gen-
erally) on each process while describing the global impact of the
contaminant on the functioning of a complex multispecific eco-
system. Nevertheless, the processes involved in the ecosystem
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have to be first identified, described and verified without con-
taminant before any further studies with contaminant can be
performed.

Some difficulties may occur in the choice of the contaminant
concentration range. Indeed, the differences among species sen-
sitivities can make it difficult to observe sublethal effects for all the
species, which is typically the situation that provides the more
information about contaminant effects on interactions.

8. Conclusion and perspectives

In this study, we proposed an innovative modelling approach of
algae-duckweed interaction in a 2-L laboratory microcosm under
controlled conditions. We modelled effects of cadmium on the
functioning of the ecosystem taking into account the competition
process that slowed down duckweed development without im-
pairing algal growth. We estimated model parameters within a
Bayesian framework accounting simultaneously for all data, from
experiments specifically designed for this purpose. The estimation
process provided values of ECsq for both species' growth rates, as
well as for the competition intensity parameter. Our model ap-
peared to describe adequately the dynamics of the partial micro-
cosm with duckweed and microalgae. It also permitted cadmium's
direct and indirect effects, involving the interaction between the
two species, to be discriminated. This approach thus provided a
better interpretation of experimental data and a more in-depth
understanding of the functioning of the algae-duckweed micro-
cosm and its response to cadmium contamination.

A first perspective would be using a model, for example Wham
7 (Tipping et al., 2011) or PhreeqC (Parkhurst and Appelo, 2013), to
assess cadmium fraction available (instead of using measured
concentrations). Such an approach would improve interpretations,
especially of parameters related to cadmium effect. It would as
well be valuable to follow nutrient levels in order to deepen
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understanding of the underlying mechanisms of competition and
cadmium effects. Moreover, nutrient level data would allow us to
estimate parameters of a competition model that would link
competition intensity to nutrient levels.

An other perspective for this work would be to add a third
species, such as a primary consumer, in order to add another
ecological process (predation): and model the functioning of a
microcosm with three species interacting, without and with con-
taminant. We could also explore the competition interaction in a
different medium more favourable for duckweed development, for
example by using opaque beaker walls which would decrease al-
gae growth without affecting duckweed growth.

More generally, this kind of approach, gathering together
modelling and microcosm experiments, is a gateway to explore
effects of a larger range of disturbances (biotic or abiotic) thanks to
the controlled conditions that offer laboratory microcosms and
thanks to the mechanistic modelling that provides a more in-
depth understanding of the underlying processes of the func-
tioning of the ecosystem.
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150 Chapitre 5. Microcosme algues-lentilles avec cadmium

5.3 Compléments a l’article

5.3.1 Détermination des distributions a priori

Les résultats de l'inférence a partir des données permettant de définir les distributions

a priori sont présentés dans cette partie.

a. Compétition interspécifique

Les données utilisées pour définir des distributions a priori sur les parametres de com-
pétition interspécifique B et  sont issues de 1'expérimentation 4. Dans cette expéri-
mentation, du sédiment d”Aiguebelette a été utilisé. Comme on 1'a vu dans le chapitre
précédent, la présence de sédiment d’Aiguebelette réduit la croissance algale et 1’ajout
de phosphore dans le milieu contribue a faire varier la croissance des deux espéces.
C’est pourquoi ces données n’ont pas été utilisées avec toutes les autres mais uni-
quement pour déduire les distributions a priori des parametres de compétition, sur
lesquelles tres peu d’information était disponible. Les comparaisons des densités a

priori et a posteriori et les ajustements sont présentés sur les Figures 5.2 et 5.3.

1.0
0.8
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FIGURE 5.2 — Comparaison des densités a priori (pointillées) et a posteriori (continues) des para-

metres d’intensité de la compétition estimés a partir des données de 1’expérimentation 4.
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b. Effets du cadmium sur la croissance

Les effets des contaminants varient avec le milieu dans lequel ils se trouvent. Par
exemple, les effets du cadmium sur la croissance dépendent de différents parametres :
EDTA (qui diminue l'effet du cadmium) Kallqvist (2009), dureté de 'eau Kallgvist
(2009) (qui peut diminuer la toxicité Mance (1987)), pH Vigneault and Campbell (2005),
substances humiques (qui diminuent l’effet du cadmium) Koukal et al. (2003); Vi-
gneault and Campbell (2005). Il est donc préférable d’utiliser des informations issues
d’expérimentations réalisées dans les mémes conditions pour définir des distributions

a priori sur les parametres des fonctions de stress.

Algues

Les données utilisées pour définir les distributions a priori des parametres de la fonc-
tion de stress sur le taux de croissance des algues proviennent de I'expérimentation
13, qui n’a pas été réalisée en conditions microcosmes. Cette expérimentation rapide
avait pour but de préciser les distributions a priori des parametres concernés. Les dis-
tributions a posteriori sont plus précises mais aussi différentes des distributions a priori
(ECsp plus faible et pente de la fonction plus élevée) (Annexe A, Figure A1, parametres
Er, et by,), ce qui est probablement di aux variations des conditions d’expérimenta-

tions (durée, taille des béchers, etc.).

Lentilles

Les données utilisées pour définir les distributions a priori des parametres de la fonc-
tion de stress sur le taux de croissance des lentilles proviennent de 1'expérimentation
6, qui a été réalisée en conditions microcosmes. A 1'origine, cette expérimentation
avait pour but d’étudier les effets du cadmium sur les deux especes mais les concen-
trations en cadmium tres élevées utilisées n’ont pas permis le développement des
algues. Les données ont néanmoins pu étre utilisées pour définir une densité a priori
vaguement informative (avec une loi normale de grande variance) sur la ECsy du taux
de croissance des lentilles (Table 1 de l'article, parametre Er;). L'inférence réalisée a

partir de ces données n’a pas permis d’obtenir de I'information sur le parametre de
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pente de la fonction de stress, c¢’est pourquoi la distribution a priori a été choisie vague

(Table 1 de l'article, parametre br;).

5.3.2 Cas particulier de 1’expérimentation 8

Par souci de clarté, nous avons présenté dans l'article ci-dessus uniquement les ré-
sultats relatifs a I’expérimentation 7, bien que l'inférence ait été réalisée avec toutes
les données disponibles, en particulier les données issues de 1’expérimentation 8. Les
données relatives aux algues de 'expérimentation 8 et 1’ajustement correspondant
sont présentés sur la Figure 5.4.

On constate que la dynamique algale de cet expérimentation differe de celle obser-
vée dans les autres expérimentations présentées (voir dans 1’article ci-dessus Figures
2 (a) et (b) et dans l'article du chapitre 4 Figure 4.a). Ces différences dans la dyna-
mique algale peuvent étre dues a la variabilité naturelle du systéme étudié. Cepen-
dant, toutes les autres expérimentations présentent des dynamiques algales similaires
malgré la variabilité inter-expérimentations. Des parametres différents ont donc été
estimés pour les données de I’'expérimentation 8 concernant le taux de croissance in-
trinseque, le taux de sédimentation et le parametre d’intensité de la compétition des

algues sur les lentilles.

5.3.3 Comparaison des différents modéles de compétition interspé-
cifique
Dans le modele de Lotka Volterra type I, nous avons considéré que les algues sédi-
mentées n’étaient pas en compétition avec les lentilles alors que toutes les algues qui
se trouvent dans la colonne d’eau le sont. Or, d’apres cette hypothese, les algues de
la colonne d’eau qui se trouvent vers le fond du bécher ne sont probablement plus en
compétition avec les lentilles. Nous avons donc testé deux modéles supplémentaires
qui prennent en compte le fait que seules les algues de la colonne d’eau présentes
dans le haut du bécher sont en compétition avec les lentilles. Les deux modéles ont

été testés en condition non contaminée, c’est pourquoi les variables ne dépendent que

du temps t et que les parametres sont tous constants.
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FIGURE 5.4 - Dynamique algale (en présence de lentilles) pour I’expérimentation 8.

Les nuances de gris représentent les concentrations en cadmium (noir : témoin), la courbe représente

le modéle simulé avec les valeurs médianes des parameétres issues des distributions a posteriori.
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Modéle 1

On fait I'hypothese que la compétition est localisée au niveau des racines des lentilles.
Les algues en compétition sont donc les algues contenues dans le volume V5, défini
par les 10 premiers centimetres du bécher, qui correspondent donc a la zone dans

laquelle sont les racines des lentilles :

W) _ s Ny (1) x (1 — Kl(o)i\ilxg%_sxt)) — 77 x Ny () x Nyg(t) —s x Ny(t)

WU — g x Ny(t) x (1= M) — B x Ny(t) x Ny, (1)

(5.1)
Le parameétre B d’intensité de l'effet de la compétition des algues sur les lentilles est

constant dans ce modéle.

Modeéle 2

On fait 'hypothese que l'intensité de 1’effet de la compétition des algues sur les len-
tilles décroit avec la sédimentation algale, i.e. & la méme vitesse (comme pour la capa-

cité limite de la colonne d’eau Kj(t)), ce qui s’écrit :

dl\st(t) =1a X Ni(t) x (1 - Kl(O);\(]elx(;z—sxt)) — 17 X Ni(#) x Ng(t) — s x Ny (¢)

Wl — vy 5 Na(t) x (1= M) — B(t) x Na(t) x N (1)
B(t) = po x exp(—s x 1)

—

(5.2)
Ces deux modeles n’augmentent pas le nombre total de parametres du modéle global.
Dans les deux cas, I'inférence a été réalisée avec les données de 1’expérimentation 4.
Les DIC obtenus sont les suivants : pour le modele initial il est de -189, pour le modele
1il est de -191, et pour le modéle 2 il est de -170. Le modéle 2 présente donc un DIC
supérieur aux deux autres modeles, c’est pourquoi il n’a pas été retenu. Le modele
initial et le modele 1 présentent des DIC similaires. Cependant, le modéle 1 consiste
finalement a appliquer un coefficient inférieur a 1 au parametre d’intensité de la com-

pétition des algues sur les lentilles (f) par rapport au modele de départ. Etant donné
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qu’'aucune information n’est disponible sur ce parametre, les deux modeles restent
équivalents en terme de signification biologique des parametres. Il a donc finalement
été choisi de garder le modeéle initial comme modele final, puisqu’il est plus simple et

nécessite un temps de calcul réduit par rapport au modele 1.

5.4 Bilan

5.4.1 Principaux résultats

L’étude présentée dans ce chapitre met en évidence la compétition interspécifique
existant entre les algues et les lentilles. Cette compétition est unilatérale dans les
conditions du microcosme : seules les lentilles sont impactées par la présence des
algues, sur lesquelles la présence des lentilles n'a pas d’impact. Les effets du cad-
mium sur les dynamiques des deux especes ont également été modélisés, en prenant
en compte l'effet du cadmium sur l'interaction. Les effets directs et indirects du cad-
mium ont pu étre discriminés : trois effets directs ont été identifiés (effets sur le taux
de croissance de chacune des espéces et effet sur 1'intensité de la compétition) ainsi
que l’effet indirect positif sur la population de lentilles dii a la baisse du nombre de
cellules algales en compétition et lié a I'effet direct du cadmium sur la croissance al-
gale.

Des intervalles de crédibilité des ECsy ont été obtenus pour les taux de croissance des
deux especes (pour les algues 39.8 [37.2,41.7] ug/L et pour les lentilles 204 [102, 457]
ug/L). Pour l'intensité de la compétition des algues sur les lentilles, l'intervalle est
tres large (0.62 [0.11,1318] pg/L) mais l'allure de la fonction de stress nous permet de
supposer que l'intensité de 'effet de la compétition est en fait impactée deés les plus
faibles concentrations testées.

En plus de ces ECs, I'estimation des coefficients de courbure des fonctions de stress
(br,, by, et bp) permet de simuler les valeurs des parametres affectés par le cadmium
quelle que soit la concentration, en tenant compte de l'incertitude. La vérification sur
les fonctions de stress a été effectuée en estimant les parametres impactés par le cad-

mium indépendamment les uns des autres pour chacune des concentrations testées.
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Ceci nous a permis de valider la forme des fonctions log-logistiqueschoisies.

5.4.2 Limites

La principale limite est la prise en compte de la variabilité entre expérimentations. En
effet, nous avons choisi dutiliser des parametres relatifs aux algues différents pour les
données de l'expérimentation discordante (expérimentation 8). Néanmoins, ce choix
est discutable puisqu’il remet en question la généralité du modéle développé. De plus,
le faible nombre d’expérimentations menées ne permet pas réellement de savoir si
cette expérimentation differe significativement des autres ou si on a affaire seulement
a une importante variabilité inter-expérimentations.

Par ailleurs, cette limite confirme l'importance d’une connaissance approfondie du
microcosme sans contaminant qui nécessite un nombre important de données. La
conduite d’expérimentations uniquement en condition non contaminée est donc es-
sentielle car le faible nombre de données témoins dans les expérimentations avec cad-
mium n’apparait pas suffisant pour évaluer la variabilité et estimer avec précision les
parametres témoins.

La relative simplicité du modele permet d’utiliser des parametres différents pour dé-
crire les données de I'expérimentation 8. Cependant, avec un niveau de complexité du
systeme plus élevé, avec plus d’especes et/ou des processus plus finement détaillés, il
deviendrait difficile de conserver ce niveau de détail dans la modélisation et le choix
des parametres. Ce probleme sera exploré plus avant dans le prochain chapitre.

Ce chapitre confirme également un probléme de protocole expérimental mentionné
dans le chapitre 2. En effet, la différence de sensibilité des espéces au cadmium semble
exiger des gammes de concentrations spécifiques pour les différentes especes; par
exemple la gamme de concentrations de 1’expérimentation 8 ne permet pas d’esti-
mer les parametres de la fonction de stress puisque les algues ne sont pas impac-
tées aux concentrations testées (inférieures a 10 ug/L). Pour pallier une estimation
tres peu précise des parametres, il serait nécessaire d’augmenter le nombre d’esais
a mener, avec plusieurs expérimentations impliquant des gammes de concentrations

différentes.
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Cette étape de la thése a permis de mettre en évidence l'intérét de la modélisation
pour décrire les effets d"un contaminant sur une interaction entre especes en discri-
mimant les effets directs et indirects. En effet, des hypotheses ont pu étre testées grace
aux données acquises, sans qu'il soit nécessaire de réaliser des expérimentations spé-
cifiques autres que celles menées en microcosmes. Cependant, nous avons constaté
que malgré le nombre minimum d’espéces en interaction, I’acquisition de ces résul-
tats reste compliquée : plusieurs expérimentations impliquant beaucoup de béchers
ont été conduites, les temps de calcul (de I'ordre de 4 heures) semblent déja longs au
regard de la simplicité du modele et I’estimation de certains parametres n’est pas tres
précise malgré une quantité de données assez importante (en condition non contami-

née et avec deux gammes de concentrations différentes en condition contaminée).
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6.1 Introduction

L’étude du fonctionnement du microcosme complet a trois especes en présence de
cadmium constitue la derniere étape de cette these. Ce chapitre a également pour but
de questionner la mise en place des expérimentations réalisées avec le microcosme
dans un cadre général d’optimisation des plans d’expérience.

Ce chapitre se décompose en trois objectifs : 1) estimer les parametres du modele
complet pour décrire le fonctionnement du microcosme a trois especes en condition
contaminée, 2) déterminer les données suffisantes pour estimer les parametres d’effet
du cadmium sur les différents processus régissant le fonctionnement du microcosme
et 3) tester l'utilisation de données monospécifiques seules pour décrire le fonction-
nement du microcosme complet en condition contaminée.

Ce chapitre fait 'objet d"un article en cours de préparation, il sera donc organisé de
maniere "classique". Il présente tout d’abord les données et le modele utilisé. Les ana-
lyses effectuées sur le modele pour répondre aux objectifs 2 et 3 sont également déve-
loppées. Les résultats de I'ajustement du modele complet sur la totalité des données
disponibles ainsi que les résultats des différentes analyses sont ensuite présentés puis

discutés.
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6.2 Matériel et méthode

6.2.1 Expérimentations et données utilisées

Pour estimer les parametres du modéle décrivant la dynamique du microcosme com-
plet en condition contaminée et évaluer l'apport des différents types de données a
I'estimation des parametres, des données issues de plusieurs expérimentations ont
été utilisées. Les données en condition non contaminée proviennent des expérimen-
tations 3, 5 et 11, tandis que les données en condition contaminée proviennent des
expérimentations 7, 8 et 9 (Tableau 2.1). Ces données sont schématisées sur la Figure
6.1.

Les expérimentations 7 et 8 ont été décrites dans le chapitre 5. Dans ce chapitre 6,
toutes les données de 'expérimentation 8 sont utilisées, c’est-a-dire les données issues
des béchers contenant des daphnies, des algues et des lentilles (alors que seules les
données issues des béchers contenant des lentilles seules et des algues et des lentilles
étaient utilisées dans le chapitre 5). Dans ces béchers, au début de I'expérimentation
8, ont été introduites : 2.10* cells/mL d’algues, 6 frondes de lentilles et 10 daphnies.
Comme indiqué dans le chapitre 2, les daphnies sont comptées et leur taille mesurée
tous les deux ou trois jours ; les néonates 6tés des béchers puis comptés. L'expérimen-
tation a duré 21 jours.

Quatre types de données ont été collectées : 1) le nombre de cellules algales dans la
colonne d’eau au cours du temps avec les lentilles et les daphnies, noté YFD; ; 2) le
nombre de frondes de lentille au cours du temps avec les algues et les daphnies, noté
FYD; 3) la taille des daphnies au cours du temps, notée W ; et 4) le nombre de daph-
nies vivantes par bécher au cours du temps, noté Z. Ces données s’ajoutent a celles
décrites dans le chapitre 5, section 5.2.

L’expérimentation 9 n’a été conduite qu’avec des algues, sans sédiment, en condi-
tion contaminée. Au début de I’expérimentation 9, 2.10* cells/mL d’algues sont intro-
duites dans chaque bécher et le nombre d’algues par bécher dans la colonne d’eau et

au fond du bécher sont suivis au cours du temps durant 14 jours.
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Des sacrifices ont été réalisés au jour 7 pour mesurer le nombre d’algues par bécher
au fond du bécher, comme expliqué dans le chapitre 4. La gamme de concentrations
en cadmium testées dans cette expérimentation est la suivante : 0,00; 26,17 ; 36,44 ;
40,79 ; 43,56 ug/L (concentrations mesurées). Les données collectées au cours de 'ex-
périmentation 9 sont donc le nombre de cellules algales dans la colonne d’eau, noté

Y3, et au fond du bécher, noté Y5, au cours du temps.

6.2.2 Modele et équations

Les processus modélisés dans cette partie regroupent tous les processus identifiés
dans le fonctionnnement du microcosme, c’est-a-dire la croissance et la sédimenta-
tion des algues, la croissance des lentilles, la compétition interspécifique entre algues
et lentilles, la croissance et la survie des daphnies et le broutage des algues par les
daphnies.

Pour rappel, la partie déterministe du modéle décrivant le fonctionnement du micro-

cosme avec les trois especes s’écrit :

( dN;(t,C; Ny (t,C;
LS — 1 (Cj) x Ny (£,C)) x (1 . —Kl(O);((p(]—)sxt)> — s x Ny(£,Cj) — D1(£,C;) % 81(t,C)
sz(f,C]') . (f,C]')

i = ra(Cy) % Na(t,Cj) x (1= 222 ) 5 X N (1, C))
—(Du(t,Cj) — D1 (£,C})) X 8a(t,C;)
deg,Cj) — 14(C;) x Ny(t,Cj) % (1 — %) — B(C;) x Ny4(t,Cj) x Ni(t,Cj)
L(t,Cj) = Lo — (Loo — Lo) X exp(—k(C}) x t)

S(t,Cj) = exp(—(mo + ks x max(0,C; — NEC)) x t)

t,C]‘)

(6.1)
Le modele correspond au modele complet, avec le processus de broutage décrit par
une fonction de Holling type II (Equations (3.12) et (3.13), Tableau 3.1). La partie sto-
chastique du modeéle liant les variables aux données comporte toutes les équations du
Tableau 3.2, exceptée I’équation (3.18c). Le modele compte au total 28 parameétres, rap-
portés dans le Tableau 6.1. Le schéma du modele complet avec variables, parameétres,

données et liens (déterministes et stochastiques) est visible sur la Figure 6.2.
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Tableau 6.1 — Variables et parametres du modele de référence.

Symbole  Définition Unité Distribution a priori Quantiles 2.5, 50, 97.5 des %
ou valeur distributions a posteriori

Ni(t,C;)  Nombre de cellules algales par bécher dans  # cellules par bécher
la colonne d’eau au temps ¢ et a la concentra-
tion C;

Na(t,C;)  Nombre de cellules algales par bécher au  # cellules par bécher
fond du bécher au temps t et a la concentra-
tion C;

V1(0) Volume de la colonne d’eaua t =0 mL 2000

\%3 Volume d’eau occupé par les algues sédi- mL 100
mentées

Tay Taux de croissance intrinseque des algues jour Uu©0,2) 0.55 0.57 0.59
dans le témoin

Tagpg Taux de croissance intrinséque des algues jour™ Uu0,2) 0.78 0.83 087
dans le témoin pour l'expérimentation 8

E., Concentration en cadmium pour laquelle r,,  pg.L! log(Er,) ~ N (1.78,0.1) 1.54 1.56 1.58
est réduite de 50 %

by, Coefficient de courbure de la fonction de - log,o(br,) ~ N (0.24,0.1) 037 043 049
stress sur 7,

K1(0) Capacité limite dans la colonne d’eau pour  # cellules par bécher logy((K1(0)) ~ U (8,11) 954 959  9.65
les alguesat =0

K> Capacité limite au fond du bécher pour les  # cellules par bécher log,,(K2) ~ U (8,11) 9.12 9.22 9.33
algues

s Taux de sédimentation algale jour log,,(s) ~ U (-2,0) -1.19  -1.14 -1.09

SE8 Taux de sédimentation algale pour I'expéri- jour’! log,o(ses) ~ U (-2,0) -0.78 -075 -0.73
mentation 8

Bo Intensité de la compétition des algues surles  # cellules par bécher jour! logyy(Bo) ~ U (-11,-9) 997 993 -9.89
lentilles dans le témoin

Bogs Intensité de la compétition des algues surles  # cellules par bécher! jour logyo(Bogg) ~ U (-11,-9) 953 946 -9.40
lentilles dans le témoin pour l'expérimenta-
tion 8

Eg Concentration en cadmium pour laquelle By~ ug.L! log,o(Eg) ~ U (-1,4) -099 -077 -0.15
est réduite de 50 %

bg Coefficient de courbure de la fonction de - log,o(bg) ~ U (-3,3) -1.11 -0.82  -0.62
stress sur 8

g1(t,Cj)  Nombre de cellules algales consommées par ~ # cellules jour.daphnie™

daphnies et par jour dans la colonne d’eau

au temps t et a la concentration C i
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Symbole  Définition Unité Distribution a priori Quantiles 2.5, 50, 97.5 % des
ou valeur distributions a posteriori
£2(t,C;)  Nombre de cellules algales consommées par ~ # cellules jour.daphnie™
daphnies et par jour au fond du bécher au
temps t et a la concentration C;
0% Coefficient de régression - 3
& Taux d’ingestion maximum cell.daphnie™ jour?.mm log,,(d2) ~ U (5,7.1) 655 699  7.10
43 Densité algale pour laquelle le taux d’inges-  cell.mL™! log,(d3) ~ U (5.5,7) 586 636  6.50
tion maximum est divisé par deux
Dy(t,C;) Nombre de daphnies vivantes dans la co- # daphnies
lonne d’eau au temps ¢ et a la concentration
Cj
6 Ratio de densités algales pour lequel la moi- - log,,(8) ~ U (-3,3) -3.14 283 217
tié des daphnies vivantes broutent dans la
colonne d’eau
5(t,Cj) Probabilité de survie d’une daphnie au -
temps t et a la concentration C;
Ds(t,C;)  Nombre de daphnies vivantes danslebécher ~ # daphnies
au temps t et a la concentration C;
mo Taux de mortalité des daphnies dans le té-  daphniejour! logy,(mg) ~ U (-4,0) -1.89  -1.71  -1.56
moin
ks Pente de la fonction de stress sur la survie 1/(ug.L1)jour™ log,,(ks) ~ U (-4,4) -1.80  -154 -1.30
NEC Concentration sans effet sur la survie des  ug.L! log,o(NEC) ~ U (-2,1) 0.47 0.65 0.76
daphnies
L(t,C)) Taille des daphnies au temps t et a la concen- mm
tration C;
L(0) Taille a la naissance des daphnies mm N (1,0.10) 0.600 0.602 0.613
Leo Taille maximale des daphnies mm N (4.8,0.59) 3.85 3.92 3.99
ko Taux de croissance des daphnies dans le t6-  jour™ N (0.11,0.030) 0.138 0.146 0.154
moin
Ex Concentration en cadmium pour laquelle kg~ pg.L7! logyo(Ex) ~ U (-1,4) 1.26 168  3.31
est réduite de 50 %
by Coefficient de courbure de la fonction de - logyo(bx) ~ U (-3,3) -0.68 -0.25 0.015
stress sur k
Ny(t,C;)  Nombre de frondes de lentilles par bécherau  # frondes par bécher
temps t et a la concentration C;
Tdy Taux de croissance intrinséque des lentilles  jour™ U (0,2) 0.23 0.24 0.25
dans le témoin
E, Concentration en cadmium pour laquelle rg,  pg.L™! logo(Er,) ~ N (2.44,0.2) 196 230 267

est réduite de 50 %
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Symbole  Définition Unité Distribution a priori Quantiles 2.5, 50, 97.5 % des
ou valeur distributions a posteriori

by, Coefficient de courbure de la fonction de - logyo(br,) ~ U (-3,3) -1.05  -091 -0.77
stress sur ry

K, Capacité limite pour les lentilles # frondes par bécher log,,(Kg) ~ U (0,3) 2.33 2.38 243

oN, Variance du logjp-nombre de cellules algales  # cellules par bécher U (0,5) 0.17 0.18 0.19
dans la colonne d’eau

N, Variance du logjp-nombre de cellules algales  # cellules par bécher U (0,5) 0.21 0.25 0.31
au fond du bécher

oL Variance de la taille des daphnies mm U 0,2) 0.30 0.32 0.34

oN, Variance du logjp-nombre de frondes delen-  # frondes par bécher U 0,2) 0.095 0.10 0.11

tilles par bécher

L'index i correspond aux temps de mesure, (i) correspond au ™ temps de mesure. C; représente la jieme concentration en cadmium testée. A" symbolise la loi

normale, B la loi binomiale.
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6.2.3 Distributions a priori

Dans ce chapitre, les distributions a priori utilisées pour les parametres relatifs aux
algues et aux lentilles, ainsi qu’a l'effet du cadmium sur ces deux especes, sont les
mémes que celles présentées dans le chapitre 5 (Table 1 de I’article du chapitre 5). Pour
les parametres relatifs a la survie des daphnies et a I’effet du cadmium sur cette survie,
les distributions a priori utilisées sont vaguement informatives (uniformes larges). Les
distributions a priori pour les parametres de croissance des daphnies sont les mémes
que celles utilisées au chapitre 4 (Table 1 de l’article du chapitre 4), et celles utilisées
pour les parameétres d’effet du cadmium sur cette croissance sont vaguement informa-
tives (uniforme larges). Les distributions a priori des parametres sont résumées dans

le Tableau 6.1.

6.2.4 Ajustements et analyses

Cette partie présente les différentes estimations de parametres effectuées ainsi que les

analyses réalisées pour chacun des trois objectifs du chapitre.

a. Objectif 1 : Décrire le fonctionnement du microcosme complet en condition

contaminée

Le premier objectif de ce chapitre est de décrire le fonctionnement du microcosme a
trois especes en condition contaminée. Deux ajustements exploratoires pour les fonc-
tions de stress sur les processus relatifs aux daphnies ont été effectués. Ensuite, les
parametres des modeles complets ont été estimés avec toutes les données disponibles.

Les différents modeéles utilisés sont résumés dans le Tableau 6.2.

Fonctions de stress sur les processus relatifs aux daphnies

Dans un premier temps, les fonctions de stress a utiliser sur les processus de crois-
sance et de survie des daphnies (Equation (3.6), Tableau 3.1 et Equation (3.21), Tableau
3.2 pour la croissance ; Equations (3.5), Tableau 3.1 et Equation (3.20), Tableau 3.2 pour
la survie) ont été ajustées sur les données relatives a ces processus (taille des daphnies

et nombre de daphnies vivantes) issues de toutes les expérimentations.



6.2. Matériel et méthode 169
Tableau 6.2 — Modeéles utilisés.

Nom Caractéristiques

Modelel  Modele complet a 28 parametres, Eq. (6.1)

Modele II'  Modele complet a 31 parametres, Tag,gr SESs Bogs pour les données
de I'expérimentation 8

Modele III Modele complet avec j = 0 (témoins uniquement) et 4y, Sks,

Bogs pour les données de I’expérimentation 8 (21 parameétres)

Ces ajustements ont été réalisés pour vérifier que le cadmium a un effet sur ces pro-
cessus tout en réduisant les temps de calcul. Différents modeles traduisant différents
types d’effet du cadmium ont donc été testés. Les DIC des modeéles de croissance et de
survie avec et sans effet du cadmium sur le taux de croissance et le taux de survie ont
été comparés. Les distributions a priori des parametres des différents processus rela-
tifs aux daphnies n’ont cependant pas été modifiées pour effectuer ensuite l'inférence

avec le modele complet.

Modeles complets

Deux modeles ont été testés. Le premier modele est le modele tel qu’il est présenté
en section 6.3, Eq. (6.1) (Modele I, Tableau 6.2). Dans le second modéle (Modele II,
Tableau 6.2), trois parametres supplémentaires ont été ajoutés pour décrire, avec les
équations du modele I, les données de 'expérimentation 8. Ainsi, le taux de crois-
sance intrinséque des algues, le taux de sédimentation algale et le parametre d’inten-
sité de la compétition des algues sur les lentilles sont différents pour les données de
I'expérimentation 8 (comme discuté dans le chapitre 5) et notés Tag,ys SES et o, res-
pectivement. Les parametres du modele I sont conservés pour les autres données. Ce
qui fait au total 31 parametres pour le modele II.

Dans le but d’évaluer l'intérét d'utiliser des parameétres relatifs aux algues différents
pour les données de I'expérimentation 8, les modeles I et II ont été ajustés sur toutes
les données disponibles et les résultats de ces deux ajustements ont été comparés. Le

modele choisi sera dénommé "modeéle de référence" dans la suite de cette section.
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b. Objectif 2 : Déterminer les données suffisantes a I’estimation des parametres

des fonctions de stress

Le second objectif de ce chapitre consiste a déterminer les données et les gammes de
concentrations testées qui sont nécessaires a l’estimation des parametres des fonctions
de stress pour les différentes espéces. Pour cela, quatre jeux de données partiels ont
été utilisés pour estimer les parametres des fonctions de stress avec le modele de réfé-
rence. Les différentes estimations obtenues ont ensuite été comparées aux estimations
a partir de toutes les données disponibles qui constituent les estimations de référence.
Le Tableau 6.3 résume les différents jeux de données utilisés pour chaque configura-
tion et la méthode est schématisée sur la Figure 6.3. Pour chacune des estimations,
toutes les données témoin sont utilisées, alors que seule une partie des données en
condition contaminée est utilisée pour constituer les jeux de données partiels.

Le jeu de données A comporte toutes les données en condition contaminée a 1’excep-
tion des données "monospécifiques" qui correspondent aux données issues de béchers
ne contenant qu'une seule espece (données notées Y; et Y, pour les algues et F pour
les lentilles). Les données de 1’expérimentation 9 et les données "lentilles seules” des
expérimentations 7 et 8 n’ont donc pas été incluses dans ce jeu de données A.

Le jeu de données B comporte toutes les données en condition contaminée a 'ex-
ception des données "microcosme partiel” qui correspondent aux données issues de
béchers ne contenant que deux especes (données notées YF; et YF, pour les algues et
FY pour les lentilles). Les données concernant les algues et les lentilles provenant de
béchers "algues et lentilles ensemble" des expérimentations 7 et 8 n’ont donc pas été
incluses dans ce jeu de données B.

Pour le jeu de données C, les seules données en condition contaminée utilisées sont
les données "microcosme complet", qui correspondent aux données issues des béchers
de I’expérimentation 8 contenant les trois espéces (données notées YFD; et YFD, pour
les algues et FYD pour les lentilles).

Le jeu de données D comporte toutes les données en condition contaminée a 'ex-
ception des données algues et lentilles (seules et ensemble) de 1'expérimentation 8.
Les concentrations en cadmium testées dans I'expérimentation 8 sont tres inférieures

(concentration maximum testée : 9.09 ug/L) aux concentrations en cadmium pour
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Tableau 6.3 — Jeux de données utilisés pour 1’estimation des parametres du modéle complet (déter-

mination des données suffisantes a I’estimation des parametres des fonctions de stress).

Nom

Données utilisées

Intérét

Référence

Toutes les données disponibles

Jeu de données A

Toutes les données, a l'exception
des données monospécifiques des

expérimentations 7, 8 et 9

Evaluer I'apport de I'information des

données monospécifiques

Jeu de données B

Toutes les données, a l'exception
des données des microcosmes par-
tiels a deux espéces des expérimen-

tations 7 et 8

Evaluer I'apport de 'information des

données "microcosmes partiels"

Jeu de données C

Toutes les données sans contami-
nant et les données en microcosme
complet a trois especes de 1'expéri-

mentation 8

Evaluer si linformation apportées
par les données "microcosme com-

plet" est suffisante

Jeu de données D

N

Toutes les données, a l'exception
des données monospécifiques et
microcosmes partiels a deux es-

peces de I'expérimentation 8

Evaluer l'information apportée par
des données a des concentrations
faibles par rapport aux concentrations
pour lesquelles les taux de croissance

sont réduits de 50 % connues

lesquelles les taux de croissance sont réduits de 50 % (E,, et E;,) estimées dans le

chapitre précédent pour les algues (39.8 [37.2,41.7] ug/L) et les lentilles (204 [102, 457]

ug/L). Le jeu de données D est utilisé pour évaluer l'information apportée par les

données collectées a des concentrations tres inférieures a E,, et E,,, pour les algues et

les lentilles.
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R Jeu de données
Estimation des A
parametres des .
fonctions de Inférence *
Modele de
stress s
référence
Comparaison des médianes et des
intervalles de crédibilité a 95%
L Jeu de données
Estimation des B
parametres des .
fonctions de Inférence *
Modele de
stress s
référence
Jeu de données . .
. Estimation des
de référence N
. parametres des
* Inférence fonctions de
> ) ) Jeu de données
Modeéle de stress Estimation des c
référence paramétres des .
fonctions de Inférence N
Modeéle de
stress fos
référence
N Jeu de données
Estimation des D
parametres des .
fonctions de Inférence N
Modele de
stress fos
référence

FIGURE 6.3 — Schéma de la méthode d’analyse utilisée pour déterminer les données suffisantes a

I’estimation des parametres des fonctions de stress.

c. Objectif 3 : Evaluer 1'utilisation de données monospécifiques seules pour dé-

crire le fonctionnement du microcosme complet en condition contaminée

Pour ce troisieme objectif, la capacité des données monospécifiques seules a décrire le
fonctionnement du microcosme complet en condition contaminée a été évaluée. Pour
cela, I'analyse résumée sur la Figure 6.4 a été effectuée.

Tout d’abord, les parametres du modele complet sans contaminant ont été estimés a
partir des données des expérimentations en condition non contaminée (expérimenta-
tions 3,5 et 11, Tableau 2.1) et des données témoins des expérimentations en condition
contaminée (données témoins des expérimentations 7, 8 et 9, Tableau 2.1). Ensuite, les

parametres des fonctions de stress, a I'exception de la valeur du parametre dans le
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témoin (Ej et by pour les taux de croissance et le parametre d’intensité de la com-
pétition, et NEC et kg pour le taux de survie) ont été estimés indépendamment, en
utilisant les données "monospécifiques". Pour les lentilles, les paramétres du modele
"lentilles seules" (Equation (3.17c) avec N; = 0 et Equation (3.16b) pour la partie dé-
terministe (Tableau 3.1) et Equation (3.19a) pour la partie stochastique (Tableau 3.2))
ont été estimés avec les données issues des béchers ne comportant que des lentilles
des expérimentations 7 et 8. Pour les algues, les parametres du modéle "algues seules”
(Equation (3.17a et b), avec N; = 0 et Ds = 0, et Equation (3.16a) pour la partie déter-
ministe (Tableau 3.1) et Equations (3.18a et b) pour la partie stochastique (Tableau 3.2))
ont été estimés avec les données issues de I'expérimentation 9. Pour les daphnies, les
parametres du modele décrivant la croissance et la survie des daphnies (Equations
(3.5), (3.6) et (3.16e) pour la partie déterministe (Tableau 3.1) et Equations (3.20) et
(3.21) pour la partie stochastique (Tableau 3.2)) ont été estimés avec les données de
croissance et de survie des daphnies issues de 1’'expérimentation 8.

Des données en condition contaminée ont ensuite été simulées avec les distributions
jointes des parametres du modéle en condition non contaminée (issues de la pre-
mieére phase d’estimation) et les distributions jointes des parametres des fonctions de
stress issues de la seconde phase d’estimation. Ces données simulées ont ensuite été
comparées aux données observées en microcosme complet, c’est-a-dire aux données
de I'expérimentation 8 issues des béchers comprenant les trois especes. Pour cela, le
pourcentage de données observées comprises dans la bande de crédibilité a 95% des

données simulées a été calculé.

6.2.5 Ajustements par inférence bayésienne

Apres discrétisation du modele par la méthode d’Euler, avec un pas de temps égal a
0.1, trois chaines MCMC ont été réalisées en paralléle pour chacun des ajustements
détaillés ci-dessus. Environ 110 000 itérations ont été nécessaires pour arriver a la
convergence des chaines pour les modeéles I et II, soit quatre a cinq jours de calcul

pour chacun des modeles.
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Données
monospécifiques
+
Modele avec Cd
pour chaque
espece

Inférence

Toutes les
données
témoins

+

Modele complet

sans Cd

, Inférence

Estimation des
parametres des
fonctions de
stress

Estimation des
parametres du
modele
complet sans
Cd

Données

Simulations avec les simulées:

distributions jointes bande de
crédibilité a 95%

Comparaison: Pourcentage de données
observées dans la bande de crédibilité des
données simulées

Données
observées,

microcosme
complet

FIGURE 6.4 — Schéma de la méthode d’analyse utilisée pour répondre a 1’objectif 3.
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6.3 Résultats

Pour chaque simulation, la convergence de l'algorithme MCMC est vérifiée par le
critere de Gelman et Rubin Gelman and Rubin (1992). Les résultats sont présentés

pour chacun des objectifs du chapitre.

6.3.1 Décrire le fonctionnement du microcosme complet en condi-

tion contaminée

Cette section présente les résultats de 1’estimation des parametres des modéles I et II
avec toutes les données disponibles. Je présenterai tout d’abord les distributions mar-
ginales des parametres obtenues avec chacun des deux modeles, puis les ajustements

du modele aux différentes données par espece pour le modele choisi.

a. Choix des modeles

Les modéles incluant un effet du cadmium sur les processus de survie et de croissance
des daphnies ont été choisis.

Le modele IT a 31 parameétres, qui inclut des parametres différents pour les taux de
croissance 4, . et de sédimentation sgg des algues et 'intensité de la compétition des
algues sur les lentilles Bo,, pour les données de I’expérimentation 8, a été préféré
au modele I a 28 parametres sur la base des ajustements obtenus pour chacun des

modeéles.

b. Estimation des parametres

Les distributions a priori et a posteriori marginales des parametres estimés avec les
modeles I et IT a4 partir de toutes les données diponibles sont présentées sur la Figure
6.5. Les quantiles a 2.5%, 50% et 97.5% des parametres du modeéle II sont résumés

dans le Tableau 6.1.
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Les distributions a posteriori obtenues sont globalement étroites, ce qui suggere que les
données ont été assez informatives pour estimer les parametres des deux modeles, en
dehors des parametres de broutage J, et J3. Avec le modele II, les trois parametres
Tay,,, SE8 €t Pogg présentent des estimations effectivement différentes de celles des pa-
rametres 1, s et o, tandis que les estimations de ces parametres avec le modele I sont
un compromis entre ces deux estimations (Figure 6.5). A 'exception des parametres
de la fonction de stress sur I'intensité de la compétition (Eg et bg) ot les estimations
obtenues sont différentes et bien plus précises pour le modeéle II, les estimations des
autres parametres sont similaires et généralement un peu plus précises pour le mo-

dele II, a I’'exception des parametres de broutage (J, J> et J3).

c¢. Dynamique des algues

Les dynamiques algales en présence de lentilles et en présence de lentilles et de daph-
nies (expérimentation 8) sont représentées sur les Figures 6.6a et 6.6b. Sans daphnies,
la dynamique est la méme que dans les autres expérimentations, avec une augmenta-
tion du nombre d’algues par bécher jusqu’au septiéme jour d’expérimentation, puis
une diminution du nombre d’algues par bécher. Cependant, I'augmentation et la di-
minution du nombre d’algues par bécher sont plus importantes que dans les autres
expérimentations précédemment menées, les taux de croissance r,, et de sédimenta-
tion s étant plus élevés que dans les autres expérimentations (Figure 6.5). Cette dyna-
mique est identique quelle que soit la concentration en cadmium testée.

En présence de daphnies, dans le témoin, la dynamique algale est globalement simi-
laire mais le nombre d’algues par bécher est plus faible qu’en ’absence de daphnies.
Des le sixieme jour d’expérimentation, des différences entre les concentrations testées
apparaissent : plus la concentration en cadmium est élevée, plus le nombre d’algues
par bécher augmente, notamment aux deux concentrations testées les plus élevées (C3
et C4). Le modele sur-estime le nombre d’algues par bécher dans le témoin et pour les
deux premieres concentrations en cadmium testées (Cp, C; et Cy). Au total, 91% des
données observées sont dans la bande de crédibilité a 95% pour le nombre d’algues

par bécher dans la colonne d’eau pour les données de I’expérimentation 8.
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d. Dynamique des lentilles

La dynamique des lentilles est présentée sur la Figure 6.7, quand elles sont seules (a),
en présence d’algues (b) ou en présence d’algues et de daphnies (c). Sans contaminant,
le nombre de frondes de lentille par bécher en présence d’algues est trés inférieur au
nombre de frondes de lentille en absence d’algues (cf. chapitre 5) tandis qu’en pré-
sence d’algues et de daphnies, le nombre de frondes de lentille par bécher se situe a
une valeur intermédiaire.

En présence de cadmium, le nombre de frondes par bécher des lentilles seules est
similaire quelle que soit la concentration testée, mais inférieur au témoin. En pré-
sence d’algues, il y a tres peu de différence dans les nombres de frondes de lentille
par bécher entre les concentrations testées et le témoin. En revanche, en présence de
daphnies, le nombre de frondes de lentille par bécher est plus élevé dans le témoin, et
diminue légerement lorsque la concentration en cadmium augmente. Le modele tend
a sous-estimer le nombre de frondes de lentille par bécher en présence d’algues, et a
le sur-estimer en présence d’algues et de daphnies. Au total, 92% des données obser-
vées sont dans la bande de crédibilité a 95% pour le nombre de frondes de lentille par

bécher pour les données de I'expérimentation 8.
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e. Survie et croissance des daphnies

Le nombre de daphnies vivantes par bécher ainsi que la taille des daphnies au cours
du temps sont représentées sur les Figures 6.8a et 6.8b, respectivement. La NEC est
estimée a 4,47 [2,95;5,75] ug/L. La premiere concentration en cadmium testée (Cq)
est donc estimée sans effet sur la survie. A la seconde concentration (C), 'effet sur
la survie est assez faible, tandis que pour les deux concentrations les plus élevées
(Cs et Cy), le nombre de daphnies vivantes diminue tres fortement des les premiers
jours d’expérimentation. Ces données présentent une importante variabilité. Au total,
92% des données observée sont dans la bande de crédibilité a 95% pour le nombre de
daphnies survivantes par bécher.

Le taux de croissance des daphnies est affecté des la premiére concentration en cad-
mium testée (Cp), mais il existe assez peu de différences entre les concentrations tes-
tées pour la taille des daphnies. La taille maximum semble cependant étre légerement
sur-estimée par le modele pour les concentrations les plus élevées en cadmium. Au
total, 98% des données observées sont dans la bande de crédibilité a 95% pour la taille

des daphnies, I'incertitude est donc sur-estimée.
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6.3.2 Déterminer les données suffisantes a1’estimation des parametres

des fonctions de stress

Les estimations des parametres des quatre fonctions de stress (sur les taux de crois-
sance des populations d’algues et de lentilles, sur le taux de survie et le taux de crois-
sance individuelle des daphnies) obtenues avec le modele II pour chaque jeu de don-
nées (de référence et partiels) sont représentées sur la Figure 6.9.

Tout d’abord, les estimations des parametres des fonctions de stress affectant les pro-
cessus liés aux daphnies sont quasiment identiques quel que soit le jeu de données
partiel utilisé, ce qui était attendu puisque les données de survie et de taille pour les
daphnies sont les mémes pour tous les jeux de données partiels.

Les jeux de données partiels A et B (sans les données "monospécifiques” et sans les
données "microcosme a deux especes”, respectivement) conduisent a des estimations
tres similaires a celles obtenues avec le jeu de données complet.

Pour le jeu de données A, la courbure de la fonction de stress sur l'intensité de la
compétition (bg) présente une médiane légerement plus élevé et un intervalle de cré-
dibilité plus large, comparé a I’estimation de référence. La courbure de la fonction de
stress sur le taux de croissance des algues (b;,) présente une médiane légerement plus
faible et un intervalle de crédibilité plus large, comparé a I'estimation de référence.
Pour le jeu de données B, les courbures des fonctions de stress sur le taux de crois-
sance des algues (by,) présente une médiane 1égerement plus faible et un intervalle
de crédibilité plus large, comparé a 'estimation de référence. Le taux de croissance
des lentilles dans le témoin (r,4,) présente une médiane légerement plus élevée et un
intervalle de crédibilité plus large, comparé a 'estimation de référence.

Le jeu de données partiel C (sans les données "monospécifiques” et sans les données
"microcosme a deux espeéces”) conduit a des estimations globalement plus larges des
parametres des fonctions de stress que les trois jeux de données précédents. Ce résul-
tat était attendu, notamment pour les parametres relatifs aux taux de croissance des
algues et des lentilles, puisque les concentrations testées sont inférieures aux concen-
trations en cadmium pour lesquelles les taux de croissance sont réduits de 50 % esti-

mées.
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Enfin, le jeu de données partiel D (sans les données algues et lentilles (seules et en-
semble) de I'expérimentation 8) conduit a des estimations plus larges des parametres
de la fonction de stress sur le taux de croissance des lentilles. Pour les autres para-

metres, les estimations sont similaires a celles de référence.

6.3.3 Evaluer l'utilisation de données monospécifiques seules pour
décrire le fonctionnement du microcosme complet en condi-

tion contaminée

Les résultats des simulations effectuées pour répondre au troisieme objectif du cha-
pitre sont présentées ici par espece. Les quantiles a 50% des simulations effectuées
avec les distributions jointes des fonctions de stress et les différentes données obser-
vées des microcosmes complets a trois espéces sont superposées pour chaque espéce.
Pour rappel, les données ont été simulées avec les distributions jointes des parametres
des fonctions de stress obtenues avec les "données monospécifiques” et les distribu-

tions jointes de tous les autres parameétres avec les données témoin.

a. Dynamique des algues

Les dynamiques simulées pour les algues en présence de lentilles et en présence de
lentilles et de daphnies superposées aux données observées sont représentées sur les
Figures 6.8a et 6.8b, respectivement. La dynamique algale simulée lorsque les daph-
nies ne sont pas présentes décrit correctement les données observées et est identique
a celle issue de I’ajustement du modele II sur toutes les données diponibles (Figure
6.6a). La dynamique algale simulée lorsque les daphnies sont présentes est également
similaire a celle issue de 'ajustement du modele II sur toutes les données diponibles
(Figure 6.6b), mais l'intervalle de crédibilité a 95% autour des données simulées est
beaucoup plus large. Hors témoin, 95% des données observées sont dans l'intervalle

de crédibilité a 95% des données simulées pour les algues.
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b. Dynamique des lentilles

Les dynamiques simulées pour les lentilles seules, en présence d’algues et en pré-
sence d’algues et de daphnies sont superposées aux données observées sur les Figures
6.11a, 6.11b et 6.11c, respectivement. La dynamique simulée pour les lentilles seules
est identique a celle issue de I'ajustement du modele II sur toutes les données dispo-
nibles, et décrit donc bien les données observées. En revanche, en présence d’algues
ou en présence d’algues et de daphnies, les données simulées ne présentent quasi-
ment pas de croissance des lentilles jusqu’au quinziéme jour d’expérimentation. Elles
sous-estiment donc significativement le nombre observé de frondes de lentille par
bécher pour toutes les concentrations testées (hors témoin). Hors témoin, seulement
58% des données observées sont dans l'intervalle de crédibilité a 95% des données

simulées pour les lentilles.

c. Survie et croissance des daphnies

Le nombre de daphnies vivantes par bécher simulé ainsi que la taille des daphnies
simulée au cours du temps superposées aux données observées sont représentées
sur les Figures 6.12a et 6.12b, respectivement. La NEC est estimée a 3,47 [0,030; 5, 50]
ug/L avec les données de survie uniquement. Elle est donc inférieure a celle estimée
avec le modele II et toutes les données disponibles (4,47 [2,95;5,75] ug/L, Tableau
6.1). Des la premiere concentration testée (C;), le cadmium est donc estimé avoir un
effet, bien que faible, sur la survie. A la seconde concentration (C;), I'effet sur la sur-
vie est plus fort, tandis que pour les deux concentrations les plus élevées (Cs et Cy), le
nombre de daphnies vivantes diminue trés fortement dés les premiers jours d’expéri-

mentation.
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Pour les deux concentrations testées les plus élevées (Cs et Cy4), les nombres simulés
de daphnies vivantes sont similaires a ceux issus de l'ajustement du modele II sur
toutes les données diponibles (Figure 6.8a). Pour la premiere et la seconde concen-
tration testée (C; et Cy), le nombre simulé de daphnies vivantes est sous-estimé par
rapport a celui issu de 'ajustement du modéle II sur toutes les données diponibles.
Hors témoin, 90% des données observées sont dans l'intervalle de crédibilité a 95%
des données simulées pour les nombre de daphnies vivantes par bécher.

Les tailles des daphnies simulées sont identiques a celles issues de l'ajustement du
modele II sur toutes les données diponibles quelle que soit la concentration testée
(6.8b). Hors témoin, 98% des données observées sont dans l'intervalle de crédibilité a

95% des données simulées pour les nombre de daphnies vivantes par bécher.

6.4 Discussion

Dans ce dernier chapitre, nous avons décrit le fonctionnement du microcosme com-
plet a trois especes en présence de cadmium, qui constituait la derniere étape de cette
theése. Nous avons également évalué I'apport d’information des différents types de
données collectées au cours des expérimentations avec le microcosme, dans une pers-
pective d’optimisation des plans d’expérience. Les résultats obtenus sont discutés

dans cette section.

6.4.1 Description du fonctionnement du microcosme complet en condi-

tion contaminée

Le premier objectif de ce chapitre était la description du fonctionnement du micro-
cosme a trois especes en condition contaminée. Les parameétres du modeéle complet
ont été estimés avec toutes les données disponibles. Le modele choisi (modele II) com-
porte trois parametres supplémentaires relatifs aux algues qui sont différents pour
I'expérimentation 8 (taux de croissance et de sédimentation des algues et intensité de

la compétition des algues sur les lentilles).
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a. Estimation des parametres

Les estimations des parametres sont relativement précises, ce qui suggere que les
données collectées comportaient suffisamment d’information. L'intérét de l'inférence
bayésienne, qui permet 1"utilisation de toutes les données disponibles pour estimer si-
multanément les parametres d’'un modele, a de nouveau été mis en évidence. En effet,
le modele présenté dans ce chapitre est plus complexe que le modeéle algues-daphnies
en condition non contaminée développé dans le chapitre 4. Malgré cela, I'intégration
des nouvelles données et 'augmentation de la taille du modele et du nombre de para-
metres ne posent pas de problemes techniques pour 1'estimation des parametres. Cela
confirme l'intérét d’estimer les parametres de modeles complexes liant dynamique de
population et effets de contaminants (et plus généralement de facteurs de stress) dans
un cadre bayésien.

L’estimation des parametres relatifs au processus de broutage, en particulier J; et J3,
reste insatisfaisante malgré 1’apport des données de 'expérimentation 8. Tout d’abord,
ces parametres du modéle de Holling type II sont fortement corrélés. Pour le para-
metre J, un probleme identique au probléme d’estimation du parametre Ij;,, du mo-
dele d’ingestion a seuil utilisé dans le chapitre 4 est retrouvé : la borne supérieure de
la distribution a posteriori est tres proche de la borne supérieure de la distribution a
priori. Les densités algales sont suffisamment faibles pour que le plateau de la courbe
de Holling type Il ne soit pas atteint (voir Figure 3.3).

Les estimations des parametres de broutage J, et 3 (Tableau 6.1) sont tres différentes
de celles obtenues avec les données de 1'expérimentation 12 (étude du broutage des
daphnies en bécher de 100 mL, complément du chapitre 4), ce qui est probablement
di aux conditions d’expérimentation tres différentes, notamment la taille des béchers
et la durée des expérimentations. De méme, 1'estimation des parameétres de broutage
en utilisant simultanément les données de 1’expérimentation 3 et de 1’expérimenta-
tion 14 (expérimentation algues et daphnies en microcosme avec la densité algale ini-
tiale multipliée par 10 par rapport aux conditions standard, Tableau 2.1) avec des
parametres communs pour les deux expérimentations a posé des problemes et les
ajustements obtenus sont insatisfaisants. Des dynamiques algales différentes dues a

une dynamique des nutriments différentes (notamment leur appauvrissement rapide)
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peuvent expliquer ces probléemes. L'intégration des données collectées au cours d’ex-
périmentations en conditions particulieres pour I’estimation des parametres du mo-
dele en conditions standard n’est donc pas concluante. Cela peut s’expliquer par les
variations de conditions dans les expérimentations (taille des systémes, durée des ex-
périmentations, conditions biotiques initiales), qui peuvent faire varier les parametres
d’une condition expérimentale a une autre.

Les parametres de la fonction de stress de survie des daphnies ont pu étre estimés.
L'estimation de la NEC est de 4,47 [2,95;5,75] ug/L. Des valeurs de NEC plus éle-
vées (8,6 ug/L Nebeker et al. (1986)) ou plus faibles (0,720 [0,0427;1,78| Forfait-
Dubuc et al. (2012)) ont également été estimées dans la littérature. Notre estimation
est élevée par rapport a I’estimation obtenue sur le micrcosme a cing especes (avec du
sédiment), estimée a 1,8 [1,2;2,3] ug/L Billoir et al. (2012). Cependant, 1’estimation
de la NEC dans l'étude de Billoir et al. n"inclut pas de données relatives a la dyna-
mique algale liées au nombre de daphnies survivantes. Il serait donc probablement
plus judicieux de comparer a ces estimations l'intervalle de crédibilité a 95% obtenu
dans ce chapitre avec les données de survie seules. L'intervalle de cette estimation
3,47 [0,030;5,50] ug/L contient celui trouvé par Billoir et al. Le nombre de daphnies
survivantes présente une grande variabilité, qui peut expliquer I'intervalle plus large
estimé dans ce chapitre.

L’estimation de la taille des daphnies a la naissance Ly pose également probleme
puisque la borne inférieure de la distribution a posteriori est tres proche de la borne
inférieure de la distribution a priori. Cette borne inférieure ne peut pas étre dimi-
nuée puisque la longueur des daphnies a la naissance est supposée étre supérieure
a 0,6 mm Ebert (1991). Ce parametre aurait donc pu étre fixé dans notre étude, d’au-
tant plus qu’il ne dépend pas des conditions d’expérimentation mais uniquement des

conditions d’élevage des daphnies.

b. Cas particulier de I’expérimentation 8

Les estimations des parametres r,,, s et Bg sont effectivement différentes a partir des
données de 1'expérimentation 8 (Tableau 6.1). Ces valeurs différentes expliquent la

dynamique algale observée dans 1’'expérimentation 8, qui est différente de celle ob-
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servée dans les autres expérimentations (voir chapitre 5). Les ajustements du modele
IT sont meilleurs que les ajustements du modele I et les estimations sont plus précises
avec le modele II : utiliser ce modéle comme modele de référence est donc justifié,
malgré un nombre de parametres plus élevé.

La connaissance du fonctionnement du microcosme sans contaminant, acquise grace
au couplage de la modélisation et des expérimentations, permet d’identifier les pro-
cessus susceptibles de générer des données tres différentes d’'une expérimentation a
I'autre. Le modele peut donc étre modifié en considérant des parameétres différents
pour ces processus. Ces parametres sont alors estimés a partir de ces données spéci-
fiques.

Cependant, I'ajout de parametres montre des limites. Tout d’abord, l'interprétation
de l'ajout de parametres est difficile. Il n’est pas évident de déterminer si la variabilité
observée est liée a la variabilité biologique du systeme ou a une condition expérimen-
tale particuliere (changement d’expérimentateur, culture modifiée, etc.). De plus, la
relative simplicité du microcosme étudié et du modele utilisé nous a permis d’ajou-
ter des parametres. La complexification de 1’écosystéme par l'ajout d’espéces ou de
compartiments abiotiques pourrait potentiellement limiter 1'identification des pro-
cessus a l'origine des différentes dynamiques observées entre les expérimentations
en augmentant le nombre d’interactions. Théoriquement, la modélisation et le cadre
bayésien peuvent aisément permettre 1'utilisation de parameétres différents entre les
expérimentations.

L’ajout de parametres spécifiques a une expérimentation suppose en outre une im-
portante communication entre les expérimentateur-rice-s et les modélisateur-rice-s.
Ces ajouts de parametres doivent s’appuyer sur des hypotheses biologiques ou des
variations de facteurs expérimentaux particuliers qui peuvent étre définis par les ex-

périmentateur-rice-s.

c. Ajustements

Les ajustements du modéle choisi (modele II) aux données sont globalement satisfai-
sants. Cependant, certaines prédictions sont sur-estimées par rapport aux observa-

tions. Les nombres d’algues par bécher dans la colonne d’eau en présence de lentilles
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et de daphnies sont sur-estimés par le modele, de méme que les nombres de frondes
de lentille par bécher en présence d’algues et de daphnies. Plus le nombre d’algues
est élevé, plus le nombre de frondes de lentille est bas du fait de l'interaction entre
les deux especes; 1'estimation des parametres est donc un compromis conduisant a
une légere sur-estimation des algues et des lentilles, en présence de daphnies. Il est
difficile de déterminer la raison de cette sur-estimation. La présence des daphnies
peut expliquer cette sur-estimation puisqu’on ne 1’observe pas pour les autres types
de données (monospécifiques et en microcosme partiel a deux especes). L'existence
d’une interaction entre les daphnies et les lentilles ou une modification de I'interaction
entre algues et lentilles induite par la présence des daphnies peuvent étre supposées.
Il n’existe pas, a ma connaissance, d’études portant sur une telle interaction ; mais in-
tuitivement, I’hypothese d"une modification de l'interaction algues-lentilles induites
par les daphnies parait plus probable qu'une interaction directe entre daphnies et len-
tilles.

Les nombres de daphnies vivantes par bécher ont été également difficiles a décrire en
raison de la forte variabilité inter-réplicat pour les concentrations en cadmium diffé-

rentes du témoin.

6.4.2 Détermination des données suffisantes a 1’estimation des pa-

rameétres des fonctions de stress

Le second objectif de ce chapitre avait pour but de déterminer quels types de données
en condition contaminée ainsi que les gammes de concentrations testées nécessaires a
I'estimation des parameétres des fonctions de stress pour les différentes especes.

Cette partie du chapitre constitue une premiere approche vers une démarche d’op-
timisation de plans d’expérience. En écotoxicologie, I'optimisation des plans d’expé-
riences est une préoccupation récente Albert et al. (0001); J. S. Andersen and Holst
(2000); Forfait-Dubuc et al. (2012); Wright and Bailer (2006). Elle est liée a 1'utilisation
plus fréquente de modeles concentration-réponse Forfait-Dubuc et al. (2012).
Comme nous l’avons vu au cours de cette theése, une des difficultés inhérentes a 1'uti-

lisation de microcosme multi-espéces se situe au niveau du nombre d’expérimenta-
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tions a réaliser pour collecter les données nécessaires a ’estimation des parametres
du modele décrivant le fonctionnement du microcosme. Il serait donc intéressant de
déterminer quelles combinaisons d’especes sont a étudier en fonction des interactions
existant entre elles pour réduire le nombre de béchers d"une méme expérimentation.
De méme, une meilleure connaissance des gammes et du nombre de concentrations
a tester en fonction des sensibilités des différentes especes en présence permettrait
de ne pas multiplier les expérimentations. Des connaissances sur les combinaisons
d’especes et sur les gammes de concentrations a tester rendrait plus aisée la mise en
oeuvre d’études s’appuyant sur les microcosmes de laboratoire. Ainsi, la question des
plans d’expérience des microcosmes pourrait constituer une base vers leur utilisation
standardisée pour I'évaluation du risque écotoxicologique.

Les estimations des parametres obtenues avec les jeux de données A et B (sans les
données monospécifiques et sans les données de microcosmes partiels a deux es-
péces, respectivement) sont tres similaires a celles obtenues avec le jeu de données
de référence (toutes les données disponibles). Les estimations obtenues avec le jeu de
données C (données issues des microcosmes complets a trois especes uniquement, en
plus des données sans contaminant) sont moins précises que celles obtenues avec le
jeu de données de référence. La mutiplication des données n’est donc pas indispen-
sable puisque 1’absence de données monospécifiques ou de données en microcosme
partiel ne nuit pas a la précision des estimations des parametres des fonctions de
stress. Les seules données issues des microcosmes complets ne sont pas cependant
suffisantes.

Les estimations obtenues avec le jeu de données D (sans les données algues et lentilles
(seules et ensemble) de I'expérimentation 8) different des estimations obtenues avec
le jeu de données de référence pour les parametres de la fonction de stress sur la crois-
sance des lentilles. Pour les fonctions de stress sur les processus relatifs aux algues,
les estimations sont similaires. L'expérimentation 8 aurait donc probablement pu étre
menée sans les microcosmes partiels composés des algues et des lentilles ensemble,
sans nuire a la précision des estimations. Les données fournies par les microcosmes
ne contenant que des lentilles ont apporté I'information nécessaire a I'estimation des

parametres relatifs a cette espéce.
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La connaissance du fonctionnement du microcosme sans contaminant est essentielle
pour limiter le nombre d’expérimentations et le nombre de béchers pour chaque expé-
rimentation. L'étude du microcosme partiel algues-lentilles ayant montré que les len-
tilles n"ont pas d’effet sur les algues au sein du microcosme (chapitre 5), nous avons
pu mener des expérimentations en condition contaminée en nous affranchissant des
béchers ne contenant que des algues seules. Il est difficile de savoir a priori quels types
de données sont nécessaires pour l'estimation des parameétres des fonctions de stress.
Il semble pourtant que les expérimentations peuvent étre menées en ne sélectionnant
que certains types de données, pour un microcosme a trois especes : par exemple, on
peut choisir de réaliser une expérimentation ne comportant que les microcosmes com-
plets avec une gamme de concentrations testées, limitée par 1’'espece la plus sensible
au contaminant; et une expérimentation ne comportant que les microcosmes partiels
a deux espéces avec une gamme de concentrations testées basée sur les sensibilités des
deux especes les moins sensibles. Par ailleurs, 1'utilisation de microcosmes présentant
le plus de combinaisons d’espéces possibles sans contaminant semble essentielle pour
assurer l'estimation précise des parametres du modéle en condition non contaminée.
Ces résultats ne sont valables que dans le cas du microcosme utilisé, qui implique des
espéces liées par des interactions particulieres et avec une sensibilité au contaminant
choisi. Un plan d’expérience adéquat pour 1'étude d'un autre contaminant pour ce
méme microcosme pourrait aisément étre mis en place a I’aide des connaissances ac-
quises au cours de ce chapitre.

La généralisation d"un protocole expérimental pour un microcosme comportant plus
de trois especes avec des sensibilités au contaminant variées et impliquant un plus
grand nombre d’interactions constituerait un approfondissement intéressant. Par exemple,
I'étude du fonctionnement du microcosme original a cinq espéces Clément and Ca-
dier (1998), notamment en condition contaminée, pourrait aisément se baser sur le tra-
vail réalisé sur le microcosme a trois especes. Un plan d’expérience pourrait ainsi étre
mis au point en fonction des connaissances acquises, en particulier sur les combinai-
sons d’espéces, les gammes et le nombre de concentrations a tester pour obtenir des
données suffisantes a 'estimation des parametres. Il apparait par contre quasiment

impossible d’appliquer une telle méthode pour I’étude d"un microcosme comportant
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plus d'une dizaine d’especes, comme les microcosmes SAM (Standardized Aquatic Mi-
crocosm) développés par Taub et al. Taub (1989), étant donné le nombre d’interactions

potentielles.

6.4.3 Evaluation de l'utilisation de données monospécifiques seules
pour décrire le fonctionnement du microcosme complet en condi-

tion contaminée

La mise en évidence des limites de 1'utilisation de données monospécifiques pour
I’évaluation du risque constituait le dernier objectif de ce chapitre. La méthode propo-
sée dans cette perspective était la comparaison des données observées du microcosme
complet et des données simulées a partir des estimations des parametres avec les don-
nées sans contaminant et des estimations des parametres des fonctions de stress (is-
sues de l'ajustement sur les données monospécifiques).

En ce qui concerne les données relatives aux algues et aux daphnies, les données si-
mulées sont globalement proches des données observées. A l'inverse, la dynamique
des lentilles en présence d’algues, et celle en présence des algues et des daphnies,
sont tres approximativement reproduites par simulation. Les nombres de frondes de
lentille sont trés sous-estimés par rapport aux données observées, ce qui est di au
tait que 1'effet direct du cadmium sur I'intensité de la compétition des algues sur les
lentilles n’est pas pris en compte pour simuler les données.

Dans le cas de notre microcosme, la méthode proposée semble protectrice. Les in-
formations apportées par les données simulées ne font que sous-estimer le nombre
de frondes de lentille, donc la concentration en cadmium maximale, supportée par
I'écosysteme, évaluée serait plus faible que celle évaluée en utilisant les données ob-
servées. Cela est di a la particularité des interactions liant les trois especes de notre
microcosme. La méme méthode appliquée a un microcosme de composition diffé-
rente pourrait conduire a sur-estimer les nombres d'individus de chaque espéce. Dans
ce cas, des concentrations ayant un effet sur les espéces pourraient étre considérées
comme non impactantes pour le systéme.

La modélisation des systemes témoins, additionnée a I'apport des expérimentations
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monospécifiques, n’est donc pas suffisante pour décrire le microcosme complet en
condition contaminée. L'apport des données issues d’expérimentations impliquant
les especes en interaction (microcosmes a deux ou trois especes) est nécessaire pour
identifier les effets directs des contaminants sur les processus d’interaction et obtenir
une description plus fine du fonctionnement du microcosme en condition contami-
née. La méthode utilisant le modele du microcosme témoin en complément des don-
nées issues d’expérimentations monospécifiques peut néanmoins suffire en premiere
intention, puisqu’elle permet de prendre en compte une partie des effets indirects dus
aux interactions et donc de décrire correctement la dynamique des algues en présence
de daphnies dans le microcosme. Il faut cependant garder a l’esprit que les effets di-
rects sur les processus d’interaction, et donc une partie des effets indirects dus aux
interactions, ne sont alors pas considérés, comme le montre la description insatisfai-
sante de la dynamique des lentilles en présence d’algues et en présence d’algues et de

daphnies.

6.5 Conclusion

Dans ce chapitre, le fonctionnement du microcosme complet a trois espéces en condi-
tion contaminée a été décrit en tenant compte d’une dynamique algale différente dans
I'expérimentation 8, via 1'utilisation de parametres relatifs aux algues, spécifiques de
cette expérimentation. L'apport des différents types de données (monospécifiques,
en microcosmes partiels a deux espéces, en microcosme complet) et des différentes
gammes de concentrations testées a été évalué. Enfin, I'insuffisance de l'information

apportée par les données monospécifiques a été mise en évidence.
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Dans cette partie, la méthode développée sera discutée en revenant sur les trois points
majeurs développés dans cette these : 1) 1"utilisation d"un microcosme de laboratoire
pour la prise en compte des interactions entre especes dans 1’évaluation du risque
lié aux contaminants; 2) 'apport de la modélisation pour l'interprétation des obser-
vations et donc la compréhension du fonctionnement d"un écosystéme, notamment
quand il est soumis a un stress chimique; et 3) l'intérét de la méthode du couplage
entre expérimentations et modélisation. Les différentes perspectives engendrées par

le travail réalisé au cours de cette these seront ensuite évoquées.

Intérét et limites du microcosme pour I'étude des interactions

L’outil microcosme présente des avantages et des inconvénients. Des problemes liés
au dispositif expérimental ont été rencontrés, notamment la contamination bacté-
rienne du sédiment, ce qui nous a conduit a le supprimer du dispositif expérimental.
Le microcosme s’est donc révélé plastique et a pu ainsi étre légerement modifié pour
répondre a certaines interrogations sur les processus, notamment avec la conduite des
expérimentations en conditions particuliéres. Par ailleurs, la taille du microcosme est
un avantage logistique pour la mise en oeuvre des expérimentations puisqu’elle per-
met d’avoir un nombre assez important de béchers et donc de réplicats.

Une variabilité inter-et intra-expérimentations a pu étre observée et prise en compte
grace au cadre bayésien pour l'ajustement des modéles aux données. Cette variabi-
lité a été quantifiée mais ses sources ne peuvent pas étre identifiées avec certitude.
Elle peut étre liée aux variations de conditions expérimentales et a la variabilité bio-
logique. La combinaison des processus complexes impliqués dans le fonctionnement
du microcosme accentue cette variabilité.

Méme si la reproduction des daphnies peut étre prise en compte, la dynamique de
I'espece ne peut pas étre incluse dans le fonctionnement du microcosme puisque le
nombre de jeunes produits est trop important. Des modifications des conditions expé-

rimentales (comme la densité algale inoculée ou la quantité de nutriments) pourraient
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permettre de laisser la population de daphnies se développer. Il pourrait également
étre intéressant d’intégrer au microcosme une espece produisant moins de néonates,
pour approfondir la connaissance du fonctionnement d’un tel écosysteme avec la dy-
namique de population d’un consommateur primaire. La reproduction reste cepen-
dant un processus compliqué a modéliser.

Le microcosme étudié présente des caractéristiques particulieres quant aux especes
qui le composent et a leurs interactions. Par exemple, une des espéces, Daphnia ma-
gna, ne peut pas étre étudiée indépendamment de sa source de nourriture, les algues.
Deux types d’interaction sont présentes (le broutage des algues par les daphnies et la
compétition pour les nutriments entre les algues et les lentilles) et deux des especes,
les daphnies et les lentilles, sont supposées ne pas étre en interaction. Le microcosme
pourrait étre considéré comme trop spécifique pour étre représentatif d’autres écosys-
temes. Pourtant, selon les conditions des milieux naturels, les réseaux d’espeéces sont
variables et ne présentent pas nécessairement toutes les interactions potentiellement
existantes. En outre, le microcosme utilisé ne vise pas a étre représentatif d’un milieu
naturel, mais a appréhender les effets directs et indirects d’un contaminant sur des

especes en interaction.

Description du fonctionnement du microcosme via la modélisation

Le fonctionnement du microcosme a été modélisé en conditions non contaminée et
contaminée avec succes en prenant en compte les interactions entre les especes. Les
processus ont été décrits relativement finement. La connaissance du microcosme en
condition non contaminée, essentielle pour décrire ensuite son fonctionnement en
condition contaminée, a été appréhendée grace a la décomposition en microcosmes
partiels et a la modélisation de leurs fonctionnements. Pour étudier les interactions
entre les especes composant les microcosmes partiels, la méthode a consisté a modé-
liser et a comparer la dynamique des espéeces lorsqu’elles sont isolées et lorsqu’elles
sont ensemble. Chacune des étapes successives de modélisation réalisées a permis de
décrire le fonctionnement des microcosmes partiels a deux espeéces, puis du micro-

cosme complet.
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FIGURE 7.1 - Schéma du fonctionnement du microcosme complet.

Les fleches circulaires représentent le processus de croissance de chaque espéce et la fleche
sortante la survie des daphnies. Les fleches pleines représentent les interactions directes et
les fleches pointillées les effets indirects. Les symboles positifs et négatifs indiquent que
I’effet ou l'interaction engendre une augmentation et une diminution, respectivement, du
récepteur, c’est-a-dire de l'intensité de l'interaction ou du nombre d’individus de I’espece. La
cascade d’effets du cadmium sur le broutage des algues sédimentées n’a pas été représentée

sur la figure (b) pour des raisons de lisibilité, mais elle est identique a celle des effets sur le

broutage des algues en suspension.
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Les effets directs et indirects du cadmium ont ainsi pu étre discriminés grace a la
modélisation successive des différents microcosmes, tout d’abord en condition non
contaminée, puis en présence du contaminant. Des concentrations critiques d’effet
ont été estimées ainsi que leurs incertitudes pour chacun des processus affectés par
le cadmium, en incluant les effets sur les interactions. Ainsi, la dynamique globale de
chaque espece au sein du microcosme a pu étre prédite, avec et sans contaminant. Les
interactions et les effets ainsi identifiés sont résumés et schématisés sur les Figures
7.1a (sans cadmium) et 7.1b (avec cadmium). Certains processus ont été ditficiles a
appréhender (par exemple le broutage des daphnies) et des imprécisions persistent,
notamment en ce qui concerne l'existence d"un effet direct de la présence de daphnies
sur l'interaction algues-lentilles.

Si la modélisation a effectivement permis de mieux comprendre le fonctionnement
du microcosme et de grandement améliorer 'interprétation des données observées,
l"utilisation du modele dans le cadre de 'évaluation du risque écotoxicologique reste
a questionner. Comme démontré au chapitre 6 (objectif 3), la combinaison des don-
nées monospécifiques, pour définir des fonctions de stress, et du modele en condi-
tion non contaminée, auquel sont appliquées ces fonctions de stress, ne permet pas
d’appréhender la dynamique observée de toutes les espéces du microcosme. La prise
en compte des effets indirects dus aux interactions ne suffit pas, il est nécessaire de
connaitre également les effets directs du contaminant sur les processus d’interaction.
Les parametres de toutes les fonctions de stress, sur les processus intrinseques aux es-
péces et sur les interactions, doivent donc étre pris en compte dans la détermination
de la concentration critique d’effet. Si toutes les fonctions de stress utilisées étaient
des fonctions a seuil de type NEC, le choix de la concentration critique d’effet pour-
rait se porter sur la plus petite NEC estimée. Par contre, si les parametres des fonc-
tions de stress estimés comprennent des EC,, comme c’est le cas dans notre modeéle, le
choix de la concentration critique d’effet apparait plus complexe. En effet, sélection-
ner ’ECsg sur le taux de croissance des lentilles comme concentration critique d’effet,
par exemple, n‘implique pas que le nombre de frondes de lentilles a cette concen-
tration sera réduit de 50% a la fin de l’expérimentation dans le microcosme, puisque

les interactions avec les autres especes, les effets directs (sur les interactions) et indi-
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rects (dus a la combinaison des effets directs sur les autres espéces et des interactions)
ne sont pas pris en compte. L'effet observé du contaminant sur le fonctionnement
global de 1’écosystéme ne peut donc pas étre appréhendé sans le modeéle qui prend
en compte les interactions. Une solution pourrait étre la simulation, avec le modele
complet en condition contaminée, de différents scénarios de contamination (i.e. a dif-
férentes concentrations) pour déterminer la concentration ayant I'impact recherché
(dans I'exemple, une réduction de 50% du nombre de frondes de lentilles a la fin de

I'expérimentation).

Couplage expérimentation-modélisation

L’apport de la modélisation a 1’expérimentation est un des points positifs de cette
these. En effet, le couplage entre ces deux outils s’est fait tres naturellement du fait de
'organisation du travail par étapes successives. Les allers-retours successifs réalisés
entre expérimentations et modélisation sont schématisés sur la Figure 7.2.

La méthode des allers-retours entre expérimentations et modélisation a mis en évi-
dence le fait que les données collectées au cours d’expérimentations permettent non
seulement d’estimer les parametres des modeles développés en parallele, mais éga-
lement de valider les méthodes (telle que l’estimation simultanée des parametres a
partir de toutes les données disponibles, chapitre 4), la structure du modele (modéle
algues-daphnies, chapitre 4 et fonctions de stress, chapitre 5) et les hypotheéses biolo-
giques (sur les interactions et les effets du cadmium, chapitres 5).

La méthode utilisée a également prouvé que l'utilisation de la modélisation permet
d’optimiser les protocoles expérimentaux. La modélisation des processus a permis
d’identifier les difficultés dans I’estimation des parametres et d’améliorer le protocole
expérimental pour pallier les problemes. Par exemple, les temps de mesure sur les-
quels 'effort expérimental doit étre fourni dans le but d’estimer les parameétres relatifs
a certains processus (notamment le taux de croissance des daphnies) ont été détermi-
nés, de méme que les modifications des conditions expérimentales a apporter (pour
estimer les parametres de broutage ou le taux de sédimentation, par exemple). La mo-
délisation peut donc orienter les expérimentations a mener pour collecter les données

fournissant I'information nécessaire a une meilleure estimation des parametres.
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FIGURE 7.2 — Schéma des allers-retours entre la modélisation et les expérimentations au cours de la these.
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Les allers-retours entre modélisation et expérimentations ont aussi montré leur utilité
dans la conception des plans d’expérience. Par exemple, la modélisation de l'inter-
action algues-lentilles sans contaminant a conduit a noter que la compétition entre
ces deux especes est unilatérale dans les conditions du microcosme, ce qui a permis
d’alléger les expérimentations suivantes en n’utilisant pas de béchers contenant des
algues seules dans les expérimentations suivantes avec cadmium. La modélisation
du microcosme complet en condition contaminée a permis de déterminer les types
de données nécessaires a 1'estimation des parametres décrivant 1'effet du cadmium.
Un plan d’expérience plus efficace, c’est-a-dire produisant suffisamment de données
pour estimer au mieux les parametres et décrire le fonctionnement du microcosme
avec le moins de béchers et d’expérimentations possibles, est bénéfique pour 1'utili-
sation optimale des microcosmes. En effet, comme nous 'avons vu au cours de cette
these, les expérimentations restent compliquées a mettre en oeuvre, malgré la petite
taille du dispositif expérimental, comparées aux bioessais monospécifiques.

Il a été montré que la prise en compte de la variabilité est également facilitée par la
modélisation (cas particulier de I'expérimentation 8, chapitre 6). Par ailleurs, le tra-
vail effectué illustre le fait que le cadre bayésien permet d’estimer les parametres,
avec leurs incertitudes, en prenant en compte toutes les données simultanément dans
un modele global, ce qui permet une compréhension fine des processus impliqués.
Néanmoins, I'intégration de données collectées dans des conditions différentes peut
poser des problemes.

Cette approche de modélisation couplée a I'expérimentation en parallele permet d’ex-
plorer les données, de soulever les problemes, liés aux hypothéses biologiques ou au
protocole expérimental par exemple, et de progresser dans la connaissance du sys-

téme étudié.

Perspectives

Suite au travail réalisé au cours de cette thése, les perspectives sont multiples : je ne
mentionne que celles qui me semblent les plus pertinentes. Il serait en premier lieu in-
téressant d’utiliser le logiciel Stan sta (2015) pour simuler les chaines MCMC puisque

ce dernier permet l'intégration numérique des équations différentielles, a la différence



208 Discussion générale et Perspectives

de JAGS, ce qui réduirait probablement le temps de calcul pour l'ajustement des mo-
deles complets aux données.

Dans le but d’approfondir la connaissance des mécanismes régissant les différents
processus impliqués dans le fonctionnement du microcosme, une autre perspective
consisterait a poursuivre 1’exploration du microcosme complet en s’appuyant sur la
méthode développée au cours de cette these. De nouvelles expérimentations pour-
raient alors étre conduites, toujours en parallele du développement d’'un modeéle,
pour étudier des processus tels que la dynamique des nutriments, la biodisponibi-
lité du cadmium ou la bioaccumulation par les différentes especes. Ainsi, les interac-
tions et leurs mécanismes sous-jacents ainsi que les effets du cadmium et son mode
d’action pourraient étre mieux décrits et compris. Appliquer les méthodes utilisées
au cours de cette these au microcosme original, avec la réintroduction du sédiment et
des deux especes benthiques, afin de prendre en compte les interactions des especes
avec le compartiment abiotique, constitue également un suite directe du travail mené
durant cette thése. De nouveaux contaminants ainsi que des sédiments contaminés
pourraient étre étudiés selon la méthode des allers-retours développée.

Dans une perspective plus lointaine, il pourrait également étre intéressant d’étudier
des microcosmes différents sous pression chimique avec la méthode des allers-retours
entre expérimentations et modélisation afin de décrire d’autres interactions biotiques
et les effets de contaminants (cadmium ou autre) sur ces interactions. Cela permettrait
de mieux appréhender 'impact des contaminants sur des communautés d’especes
différentes. Les différents modéles obtenus pourraient ensuite étre combinés pour si-
muler un écosysteme plus complexe et donc plus représentatif des écosystemes natu-
rels.

Enfin, dans une perspective plus générale, il serait particulierement intéressant de
travailler sur l'intégration de la méthode développée dans cette thése dans 1'évalua-
tion du risque écotoxicologique. De nombreuses grandeurs peuvent étre extraites du
modele décrivant le fonctionnement du microcosme en condition contaminée : les
données prédites, telles que le nombre d’individus de chaque espece et la taille des
daphnies, au cours du temps et pour une concentration donnée, et leurs intervalles

de crédibilité, ainsi que les parametres et leurs incertitudes. Des grandeurs parmi
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les variables et/ou les parametres doivent étre sélectionnées comme criteres d’effet
pour déterminer les concentrations en contaminant toxiques pour le microcosme. Il
est nécessaire que les grandeurs choisies soient représentatives du "bon fonctionne-
ment" du microcosme. Ce choix apparait au premier abord comme difficile puisque
les grandeurs possibles sont nombreuses et que certaines varient au cours du temps;
pour ces dernieres, il serait alors nécessaire de définir un ou plusieurs temps auxquels
la grandeur est prise en compte. Des approches intégrées proposent un cadre concep-
tuel pour la prise en compte de plusieurs grandeurs indicatrices dans 1'évaluation du
risque liée aux contaminants. Par exemple, I'approche weight of evidence (WOE) Piva
et al. (2011); Weed (2005) combine plusieurs indicateurs pour évaluer les risques liés
a des sédiments contaminés. Ces indicateurs, parmi lesquels la biodisponibilité du
contaminant liée a la chimie du sédiment et des effets sub-léthaux sur des biomar-
queurs pour deux espéeces Benedetti et al. (2014), sont intégrés dans une valeur glo-
bale, i.e. le WOE, qui résume le risque lié au contaminant étudié. Ce type d’approche
pourrait constituer une base pour formaliser I'intégration des grandeurs fournies par
le modeéle en vue d’évaluer de manieére globale le risque lié au contaminant testé sur le
microcosme. La construction de protocoles standardisés adaptés au microcosme étu-
dié, notamment pour limiter la variabilité, serait a poursuivre (par exemple dans la
continuité de la thése de Delhaye Delhaye (2012)). L'optimisation des plans d’expé-
rience, dans le but de limiter le nombre d’expérimentations a mener et de réplicats
utilisés, serait également a envisager (en se basant sur le travail effectué dans le cha-
pitre 6 de cette these). Ces travaux permettraient d’affiner I'utilisation du microcosme

et de sa modélisation comme outil pour "évaluation du risque écotoxicologique.
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