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Valoriser un logiciel est très compliqué …

… Logiciel = résultat de travaux de recherche ?

• Open Access Month 2022 du 17/10 au 18/11 

Donner plus de visibilité aux développeurs …

… et aux logiciels !

Logiciels et recherche
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Valoriser un logiciel est très compliqué …

… Logiciel = résultat de travaux de recherche ?

• Open Access Month 2022 du 17/10 au 18/11 

• Généralement pour annoncer le développement d’un logiciel à la 
communauté scientifique, l’auteur rédige un article publié dans un 
journal à comité de lecture, et demande aux utilisateurs du logiciel 
de citer cet article

Donner plus de visibilité aux développeurs …

… et aux logiciels !

Logiciels et recherche



DEA en chimie informatique et théorique - Rennes

Doctorat en chimie et physicochimie des matériaux - Montpellier
« Etude par dynamique moléculaire ab-initio des verres de chalcogénures 

GeS2 et (M2S)0.33(GeS2)0.66 M=Na, Ag »

Post-doc en science des matériaux (2009-2010) - Central Michigan University
« Etude par Reverse Monte Carlo de verres (Na2S)0.35 [(P2O5)1-x (B2O3)x]0.65 »

Post-doc en science des matériaux (2010-2011) - IPCMS, Strasbourg
« Etude par dynamique moléculaire ab-initio de verres de chalcogénures GexSe1-x »

Depuis janvier 2012: Ingénieur de recherche CNRS - IPCMS, Strasbourg

Développeur au CNRS: Sébastien Le Roux ?!

• Haute formation scientifique et technique …
… mais pas en informatique: chimie et physique

• Quasi autodidacte pour l’informatique

C ~ 30h

MPI (F90) ~ 30h



Domaine d’expertise



Institut pluridisciplinaire

Directeur: Pierre Rabu

Environ 240 personnes

Structuré en 5 (+1) départements

Institut de Physique et Chimie des Matériaux de Strasbourg
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Modélisateur: scientifique utilisant des techniques de 
simulations numériques, qui réalise des expériences 
numériques

Développeur: scientifique qui publie le résultat de ses 
travaux de recherche sous forme de logiciels destinés à 
l’ensemble de la communauté 

Développeur à l’IPCMS ?



Modélisateur: scientifique utilisant des techniques de 
simulations numériques, qui réalise des expériences 
numériques

Développeur: scientifique qui publie le résultat de ses 
travaux de recherche sous forme de logiciels destinés à 
l’ensemble de la communauté 

Département des Matériaux Organiques à l’IPCMS
• 16 permanents
• Dont 1 modélisateur / développeur: Sébastien Le Roux

En physico-chimie des matériaux la structuration des 
unités de recherche complexifie la visibilité des 
développeurs et de leurs travaux de recherche les logiciels

Développeur à l’IPCMS ?



RAD (GUI GTK, C+F90, PC)

RINGS (code, F90, MPI, supercalculateur)

ISAACS (GUI GTK, C+F90, PC)

+ de 20 000 téléchargements
+ de 90 pays différents
+ de 250 citations par des journaux scientifiques

Atomes …

Activité de développeur logiciel

Analyse de modèle atomiques obtenu par simulations numériques

Analyse d’expérience de diffraction RX sur les matériaux désordonnés



Langages
• C
• Fortran 90
• GLSL (shaders OpenGL)

Bibliothèques utilisées
• GTK : interface graphique (v3 et v4)
• FFmpeg: encodage de vidéo de l’espace de travail 
• Epoxy: gestion des pointeurs OpenGL
• OpenMP: parallélisation des calculs sur les cœurs CPU

IDE: Code::Blocks https://www.codeblocks.org/

Distribution https://atomes.ipcms.fr/

• Sources: https://github.com/Slookeur/Atomes/
• Linux (RPM, DEB, FLATPAK) : bientôt dans les RPM officiels Fedora
• Windows
• OSX en phase de test
• Documentation: https://slookeur.github.io/Atomes-doc/

Atomes: détails techniques

Licence: Affero GPL v3

https://www.codeblocks.org/
https://atomes.ipcms.fr/
https://github.com/Slookeur/Atomes/
https://slookeur.github.io/Atomes-doc/


01 / 2012: Début du développement d’Atomes

09 / 2019: 1er contact avec le SPV du CNRS

03 / 2020: 1er contact avec la SATT Conectus

10 / 2020: Prématuration SATT de 30 000 euros

04 / 2021: 1er contact avec le SPV logiciel de l’INP

08 / 2021: Conectus arrête la valorisation

09 / 2021: CNRS Innovation reprend la valorisation

02 / 2022: Plus de contact avec CNRS Innovation

09 / 2022: Atomes est sur internet

Atomes: valorisation



Boite à outils pour la modélisation à l’échelle atomique

https://www.youtube.com/watch?v=cnXyrSLEFFE

Atomes

https://www.youtube.com/watch?v=cnXyrSLEFFE

