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Le comité local

Marie Lenski (CHue Lille)
Marc-Emmanuel Dumas (EGID)
Cédric Delporte (RBBBM)
Tristan Cardon (PRISM)

Pascal De Tullio (CIRM)

Inés Castro Dionicio (EGID)
Christophe Flahaut (BioEcoAgro)
Isabelle Fournier (PRISM)
David Gagneul (BioEcoAgro)
JeanMichel Gaulier (CHUe Lille)
JeanFrancois Goossens (GRITA)
Jc&l HaasEGID

JeanLouis Hilbert (BioEcoAgro)
Constance LoisellEGID

Lisa MochonKGID

Roland Moling (BioEcoAgro)
Romina Pacheco Tapia (EGID)
Cécile Palaric (BioEcoAgro)
Francesc Puig Castellvi (EGID)
Gilles PulvermullefEGID)
Anthony Quéro (BioEcoAgro)
Michel SalzetRRISNI

Chaima TouaibEGID

Zhaojie WangEGID

=2 =488 _8_9_5_4_98_2_-2_-2_-2_-2_-2_-2_-2_-2._-2_-2_-2_-2-_-2._-2°

CHUde Lille: Unité Fonctionnelle de Toxicologleggboratoire de Toxicologie et Génopathiedle

de Biologie Pathologie Génétique, CHU de Lille

EGID U128 INSERM UMR8199 CNRS, Institut Pasteur de Lille, CHU de Lille, Université de Lille,
European Genomic Institute for Diabetes, Université de Lille

RD3PBM: Unité RD3&harmacognosieBioanalyse etMédicaments (RBPBM) & Plateforme
analytique de la Facultde Pharmacie (APFP), Université libre de Bruxelles (ULB), Bruxelles,
Belgique

PRISM U1192 Protéomique,Réponse Inflammatoire et Spectrométrie de Masse (PRISM),
Université de Lille

CIRM: Metabolomics group, Center for Interdisciplinary Research on Mei¢CIRM), University

of Liege, Belgium

BioEcoAgro UMRT INRAE 1158 BioEcoAgro Lille, Université de Pidaletie/erne, Amiens

GRITA ULR 7365 GRITA, Université de Lille
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Cédric Bertrand, Centre de RecherchesInsulaies et Observatoirede f Q9 Y GA NRB Y Y SY Sy
Universitéde PerpignanPerpignan66),France

Samuel BertrandInstitut des Substances et Organismes de la Mer (ISOMer), Nantes
Université Nantes(44),France

Justine BertrandMichel, Plateforme MetaboHUBIletaTod, I12MC Inserm Toulous&pulouse

(31), France

Benoit Colsch, UniversitéParisSaclay, CEA, INRAE, Département Médicaments et
Technologiepour la Sant§DMTS)MetaboHUBIDF Gifsur-Yvette(91),France

Cédric Delporte, Unité RERharmacognosie, bioanalyset médicaments (RBBBM) &
Plateformeanalytiquede la Facultéde Pharmacigd APFP)Universitélibre de BruxellegULB),
BruxellesBelgique

Corentine Goossens, Centrée Recherches$nsulaires eObservatoireRS f Q9 Y GANR Y Y SY
Universitéde PerpignanPerpignan66),France

AudreylLeGouellecUniversitéGrenobleAlpeset CHUGrenoble Grenoblg(38),France

FlorenceMehl, Institut Suisseale Bioinformatique LausanneSuisse

Pierre Petriacq, UMR1332 Biologie du Fruit et Pathologie/ Plateforme Bordeaux
Metabolome,VillenaveR Q h NBofdgaki(33),France

LindsayPeyrigaPlateformeMetaboHUBMetaToul, TBIINSAToulouseToulousg31) France

David Touboul,Laboratoire de Chimie Moléculaire, Ecole Polytechnique, IP Paris, Palaiseau

(91), France

LeconseiRQF RYAYAAGNY A2y Rdz wCaC 2dzyA

T

Léo Andruszkow, Plateforme de Profilage Métabolique et de Métabolomique (P2M2), Institut

de Génétigue Environnementale et de Protection des Plantes (IGEPP), INRAE, Le Rheu (35),
France

Axelle Bourez, Analytical Platform dfet Faculty of Pharmacy (APFP), Université Libre de
Bruxelles (ULB), Belgique

Thomas Brunet, Institut des Sciences Analytiques (ISA), CNRS, Université Claude Bernard Lyon
1, Lyon (69), France

Chloé Cloteau, Plateforme M.Shark, Nantes Université, NantesHrdice

Ghina Hajjarinstitut des Sciences Analytiques (ISA), CNRS, Université Claude Bernard Lyon 1,
Lyon (69)

Téo Hebra, IOCB Prague, Czech Academy of Science, Czech Republic

Rochelle Kouakou, Plateforme MetaboHMetatoul-FluxoMet, INSA TBI, Toulous (31),

France

Nathalie Lacrampe, HydroSciences Montpellier, University of Montpellier, CNRS, IRD,
Montpellier (34), France

Anouar Mejait(Laboratoire de Biotechnologie de I'Environnement, INRAE, Narbonne, France)
Jérémy Monteiro, Plateforme de Métabolomnig et d'Analyse ChimigqueMetaboHub Tours,

US 61 INSERM CHRU Université de Tours, Tours (37), France
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MarcEmmanuel Dumas (EGID)
Cédric Delporte (RBBBM)
Tristan Cardon (PRISM)

Pascal De Tullio (CIRM
Christophe Flahaut (BioEcoAgro)
Isabelle Fournier (PRISM)

David Gagneul (BioEcoAgro)
JeanFrangois Goossens (GRITA)
Jc&él Haas (EGID)

JeanLouis Hilbert (BioEcoAgro)
Marie Lenski (Toxico CHU Lille)
Roland Moling (BioEcoAgro)
Cécile Palaric (BioEcoAgro)
Anthony Quéro (BioEcoAgro)
Michel Salzet (PRISM)
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Découvrir Galaxy W4M

t SNE2YyYyS6auv SyOFRNIyd tQFGStASNI Y

1 workflow4metabolomics
1 Cédric Delporte
T Yann Guitton

Public envisagé et les préquis :

- Public: Tout public avec ou sans expérience en traitement de données métabolomique
- Prérequis: Avoir envie d'en savoir plus sur Galaxy Workflow4Metabolomics ou avoir des
questions a poser aux experts

ho2aSOGAT RS fQFiStASNI Y

Cet atelier a pour glectif de faire découvrir les outils de traitement de donnée (MS(/MS) et RMN) et
d'analyses statistiqgues disponibles sur W4Nbalaxy. Leparticipants repartiront avec une vision
d'ensemble des outils et des supports d'atitomation. Le profil des partipants est plutét
{RSoOdzi yi®dSdan RIya f QI YN faiicBn pREquiR Béyegsai®)d Aud dzNJ I
LIN2EINFYYS Y LYGNRRdzOGA2Y t 2na S RS &4S& 2dziAfacx

5dz2NB3S RS2h QF 6St ASNJ Y

Date et lieu :Mardi 19 mai deldhaléht f QAyadGAlddzi DSNY ST wASdzE o6/ 1!

Nb de places maximum40 personnes

10
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Nettoyage de données GC &MGS avec Cinderella
t SNE2YyySoao SyOFRNIXyid tQFGStASNI Y

1 Goddard MaryLoréne
1 Lacrampe Nathalie

Public envisagé et les prérequis :

- Public: Tout public
- Prérequis Avoir déja manipulé des données de métabolomique

ho2aSOGAT RS fQFGiStASNI Y

/' SG FGSEASNI LINY GAljdzS | LR dzNJ o6dzi RQI LILINBYRNBE t
dzAf Aal 0SdzNJ O2y @A GA L £ S3 dddsnNdreSemnutoyhitiqur € Supekvisdey SNJ f S
! LI NI ANJ RQdzy 2Sdz -IBN® ORAvYS&a AaMizSsaVRIOME I t @ aSa
RQFrANBakAylGSyaridsa RSa FSI{idz2NBa RlIya tSa SOKFyYyGAa
f QF LILX A Ol elldpduyf 1/ wnputed g5 R&eNs manquantes, 2/ réaliser des normalisations, 3/

corriger les dérives analytiques et 4/ filtrer les artéfacts et les signaux peu pertinents biologiquement
RFya S odzZi RQ200G§SYAN) RSa R2y yeSshtisiR|Ges. Cetzhtdlidr 6 S | &
ASNI Fdzaaixr fQ200FaAz2y RQSOKIYIASNI I dzi2dz2NJ RSa LINT |
des jeux de données de métabolomiques par spectrométrie de masse.

5dz2NB3S RS2h QF 6St ASNJ Y

Date et lieu :Mardi 19 mai del4haieéht f QAy &G A Gdzi DSNYy ST wASdzE 6/ 1!

Nb de places maximum30 personnes

11
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Vibe coding pour la métabolomique

t SNE2YyYyS6auv SyOFRNIyd tQFGStASNI Y

Touboul David
Wisson Robin
Amoros Camille
Butin Noémie

=A =4 =4 =4

Public envisagé et les prérequis :

- Public: Tou public
- Prérequis : Gonnaissance en métabolomique, aucun {pefuis en informatique/
programmation

ho2aSOGAT RS fQFGiStASNIY

[ Q202SOGAFT RS OSG FGStASNI Sad RS RSY2ONI GAASNI I
coding : une approchetNJ G A @S 2G f Q2y F2N¥dA S asSa oSaz2iya S
géneérent, testent et améliorent du code en direct. Nous montrerons comment cette méthode peut
NBERdAzZANS RS LJ dzaASdzNBE 2NRNBa RS 3INI yYRSpeNiund S GSYlL
FLILIX AOFGA2Y RQlylLfeasSo

[ LI NIOAS aO2yOSLIiagég O2dz@ONANI Y 02V ypbt tasiNI G A Ij dzS
rapides, tracabilité (git), et surtout gardeus scientifiques (validation, reproductibilité, limites).

La partie pratigueera un live coding dans VS Code (idéal pour débuter) pour construire pas a pas un
mini-outil métabolomique (lecture de données, pr&itements/QC, normalisation, analyses simples
et visualisations).

5d2NBS RS2t QF St ASNI Y

Date et lieu :Mardi 19 mai del6éha18ht f QAy &G A Gdzi DSNYy ST wASdzE 6/ 1!

Nb de places maximum30 personnes

12
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| YSEA2NBN) f QARSYUGATAOFGA2Y RS& YS
contexte multiomique utilisation de la resource MetaNetX

t SNE2YyYyS6auv SyOFRNIyd tQFGStASNI Y

9 Mehl Florence
1 Pagni Marco

Public envisagé et les prérequis :

- Public: Tout public
- Prérequis Pas de prérequis particulier

ho2SOGAT RS fQFGSEtASNI Y

[ QF GSEASNI I LRdzNJ F YOAGAZ2Y RS Y2YGNBNI O2YYSy i dziA
approche centrée sur les métabolites, en particulier pour la conversion, la normalisation et la
réconciliation des identifiants issus de différentes bases de données ou de réseaux métaboliques. Les
participants découvriront comment exploiter les services de mappiegMetaNetX pour passer
FAaSYSyld RQARSYGATAIFIyGa RUdzyS NB&aaz2dz2NOS 6Y9DDXI
illustrera comment ces mappings peuvent étre intégrés dans des pipelines de curation ou utilisés pour
améliorer la qualité, la cohérénS SG f I O2YLX SGdzRS RQdzyS o6l asS RS F
RS I O2yaidNdzOiA2y 2dz RS fQlyy2GFGA2Y RQdzy Y2RS
nous montrerons comment résoudre les ambiguités entre synonymes et structurer une base intern

I dzi2dzNJ RQARSYUGAFTALIYGA KIFENY2YAEASEAD 9YTFAYS fQF 0Sft A
actuelles, tout en recueillant les besoins des utilisateurs pour les futures évolutions de la ressource.

5d2NBS RS2nt QF St ASNI Y

Date et lieu :Mardi 19 maidel6éhai8ht f QAy &G A Gdzi DSNYy ST wASdzE 6/ 1!

Nb de places maximum30 personnes

13
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Atelier Junior

t SNE2YyYyS6auv SyOFRNIyd tQFGStASNI Y

M Léo Andruszkow
1 Nathalie Lacrampe
M1 Axelle Bourez

Public envisagé et les prérequis :

- Public : Jeunes scigfiues en métabolomique et fluxomique
- Prérequis : < 33 ans au 01/01/2026

ho2SOUAT RS tQFGSEASNI Y

Cet atelier a pour but de créer des liens entre les jeunes scientifiques (étudiants, doctorants,
postdoctorant (G SOKY A OA Sy asz Ay 3BMWFjuSiozhfih de prOrKoSWIeKf&cilistt R X 0 |
les échangesintef 6 2 NI} 62ANBa f2NBER RS fQlF St ASNI SiG G2dzi |

Ainsi, aprés une activité briggace, plusieurs groupes de 6 personnes, accompagnés par un membre
senior du RFMF, seront amenés a imagimeprojet de recherche en combinant les compétences des
membres du groupe et devront établir un budget prévisionnel, construire une timeline, proposer une
LIN2E2SOGA2Y RS @GFt2NAalGA2yY SG NBFESOKANI £ f QA YL

Cet atelier se déroudd | dz O2dzNB RS I LI} dzaS RS2SdzySNE RSa&a o
ASN2Y(d LINRLRaSad ! dz O2dzNBE RS f QI 4GSt ASNE dzy OF yI f
tout au long des journées scientifiques.

5d2NBS RS2t QF St ASNI Y

Date et lieu :Mardi 19 mai del2hal4ht f QAyadGAlddzi DSNY ST wASdzE o6/ 1!

Nb de placesnaximum :30 personnes
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Atelier mentorat

t SNE2YyYyS6auv SyOFRNIyd tQFGStASNI Y

M Corentine Goossens
1 Chloé Cloteau

1 Nathalie Lacrampe

1 Rochelle Kouakou

Public envisagét les prérequis :

- Public: Tout public
- Prérequis{ Qs (i NB Alg/faroukepobrJair@partie de la prochaine édition

ho2SOGAT RS fQFGSEtASNI Y
Cléture de I'édition 2022026 et lancement de la prochaine édition 2e2827 de programme de
mentorat

Aprés une bréve présentation et des retours d'expérience du programme de mentorat, |'atelier sera
consacré aux échanges entre les binbmes mentor / mentoré(e).

5dz2NBS RS10850F St ASNI Y

Date et lieu :Jeudi 2Imai del7h a18h45aLille Grand Palais

Nb de places maximum50 personnes

15
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MARDI 19 MAI 2026

Ateliers — Institut Gernez Rieux (CHU Lille)

CA RFMF

Atelier Junior

Atelier "Découvrir Galaxy W4M"

Atelier "Nettoyage de données GC & LC-MS avec Cinderella"
Atelier "Vibe coding pour la métabolomique"

Atelier "Améliorer l'identification des métabolites et leur intégration
dans un contexte multiomique: utilisation de la resource MetaNetX"

MERCREDI 20 MAI 2026

Lille Grand Palais

Bienvenue

Pléniére 1 : Lynn Vanhaecke

From gastrointestinal metabolomics to pediatric precision medicine
through source-based metabotyping

Communications orales :

Xtremomics ou exploration métabolomique de I'adaptation humaine
aux environnements extréemes

Pause + Posters
Communications orales

Multiblock Chemometric Approaches to Decode Multisource
Molecular Signatures of Perceived Stress in Healthcare Students

Integration of Heterogeneous Biochemical Knowledge and Assembly of
the Next Reconstruction of Human Metabolism with a Focus on Lipids

Flashs session 1

Study of the impact of storage conditions on the stability of metabolites
in fecal samples for TH NMR metabolomics analysis

Steroidome quantification by online SPE for LC-HRMS: towards
a systematic application in endometriosis research

Surrogate Internal Calibration Strategies for Extended Absolute
Quantification by LC-MS/MS

Integration of 1D and fast 2D (UF-COSY, NUS-HSQC, NUS-TOCSY)
NMR metabolomic and lipidomic datasets applied to mice liver samples



Repas midi + Posters

Pléniére 2 : Cédric Bertrand

Environmental Metabolic Footprinting (EMF) : Une approche métabolomi-
que pour évaluer le devenir et I'impact des mélanges chimiques complexes

Communications orales

Integrating metagenome-scale metabolic modelling and metabolomics
to identify metabolic interactions in Microcystis phycospheres

Predictive metametabolomics unravels environmental drivers of spatial # :
heterogeneity of microbial metabolome assemblage in aquatic peripthyon a

One-year longitudinal follow-up to assess intra- and inter-individual
metabolite variations in healthy volunteers

SPONSOR - THERMOFISHER
Pause + Posters
Communications orales

Compatrative Untargeted Metabolomic Profiling Reveals Virus-Specific Metabolic
Reprogramming in Human Airway Epithelium Infected with SARS-CoV-2
and Influenza A Virus

Simultaneous targeted quantification and untargeted discovery of human
serum metabolome: SQUAD Metabolomics

pm——

Eco-inspired multicultures for the discovery of new antiobiotics from marine
fungi

Flashs session 2

A_v). &) i‘_ =
Du champ a l'assiette: transfert des effets du génotype et des procédés de i m
transformation du colza sur la santé animale et humaine dans une ‘.;l_ , L';
approche One Health el ] Ay
Tt
Uncovering the diversity and ecological roles of glucosinolates in ;1 km
rapeseed seed exudates ﬂ QL
Seeds as ecosystem engineers: metabolomic programming of spermos- .
phere microbial assembly and early-life resilience in common bean ‘ mY
Comparison study of monocotyledonous and dicotyledonous seeds \
for their stilbenoid content
AG RFMF

Cocktail de bienvenue — Lille Grand Palais



JEUDI 21 MAI 2026

Pléniére 3 : Nicole van Dam
Metabolomics for plant and planetary health: Identifying natural plant
compounds for crop resistance to insect pests

Communications orales

Etude spatio-temporelle de l'interaction Vitis vinifera Neofusicoccum
parvum par approches métabolomiques couplées a l'imagerie par
spectrométrie de masse

Identification of S-methylcysteine sulfoxide biosynthesis pathways in
Brassica species using 13C-fluxomics

Pause + Posters

Communications orales

Uncovering metabolic signatures of abiotic stress and germination in Camelina
sativa seeds

Metabogene : vers un nouvel outil d'annotation pour explorer la diversité
biochimique de produits naturels du lin (Linum usitatissimum L.)

Impact of Toasting Temperature and Ethanol Concentration on Oak Wood
Extract Composition: A Non-Targeted Metabolomic Analysis Using
Ultra-High-Resolution Mass Spectrometry

Flashs session 3

Deciphering the vanadium dependent haloperoxidase roles under
oxidative stress in a brown alga using knock-out mutants, transcriptomic

oy
and metabolomic analyses é\
|

l
Investigating conserved metabolites and associated biosynthetic pathway "
in seeds: The CoreSeedMet Project B\
_ 1\

b

Révéler l'inconnu : Anchor Based Molecular Networking, un outil pour
l'identification des Nouveaux Produits de Synthése

l

-ql‘ R

|
l

!

I~ E

Integrated multi-block fast multi-dimensional NMR metabolomics
and lipidomics

Deciphering mechanisms of service plants involved in the disruption of
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Pléniére 4 : Tim Ebbels
Decoding the Metabolome: Intelligence, Integration, and Insight
Communications orales

Inter-laboratory evaluation of quantitative 2D 1H NMR for targeted
metabolomic analysis of biofluids

Automated mapping of metabolomic compounds onto metabolic networks
using MetaNetMap

SPONSOR AGILENT
Pause + Posters

Communications orales

NMRSCOUT: a dereplication tool integrating multi-dimensional NMR with
machine learning

Membre d’honneur
Atelier mentorat
Diner gala — Palais de la Bourse
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Pléniére 5 : Manuel Liebeke
Mapping Host-Microbe Metabolic Interactions by Spatial Metabolomics

Communications orales

&y
Mass spectrometry imaging for biofilm metabolomics study 1

il

Comprehensive SPE-LC-HRMS mapping of phase Il steroid metabolites to *
reveal endometriosis complexity !
Pause + Posters 1
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Communications orales

B

Development of Orbitrap Isotope Ratio Mass Spectrometry analytical ¥ W
workflow for Natural Abundance Fluxomics

-
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Microbiota - Host interactions during juvenile growth: exploration of
interconnected metabolic networks

Prix de thése : Rolin-Portais

Cléture | A partir de 12h00 Panier repas
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Speakers Abstracts

Cédric BERTRAND,

Ingénieur agronome, docteur en
Phytochimie, professeur en chimie
organique a I'UPVD et directeur du
Département de Chimie

Cédric Bertrand est de formation Ingénieur Agronome, professeur de chimie organique a I’Université de
Perpignan Via Domitia et spécialiste en métabolomique appliquée aux substances naturelles. Il a développé
le concept d’Environmental Metabolic Footprint, qui vise a caractériser les signatures métaboliques laissées
par les produits naturels ou de biocontréle dans I'environnement. Ses recherches en métabolomique non
ciblée permettent d’étudier le devenir et I'impact de préparations complexes sur différentes matrices
environnementales. Il dirige des travaux au laboratoire CRIOBE - UAR 3278 et coordonne le Laboratoire Vivant
AgrolLab BioMed, dédiée a I'étude des biosolutions en production végétale.

Le Prof. Cédric Bertrand sera orateur pour la session "One Health — Environnement et exposome".

> Environmental Metabolic Footprinting (EMF) : Une approche
métabolomique pour évaluer le devenir et I'impact des mélanges
chimiques complexes

Dans I"'UE, I'autorisation de mise sur le marché des produits de biocontrole (ou biopesticide) releve du méme
cadre réglementaire que celui des pesticides de synthese. Un obstacle majeur a I'innovation dans ce secteur
est I'absence d’outils analytiques permettant d’étudier et de définir la persistance environnementale des
extraits naturels complexes utilisés comme substances actives (Amichot, 2025). Bien que des lignes directrices
standardisées de I'OCDE existent pour les pesticides de synthése (qui sont généralement composés d’une seule
molécule active), elles ne sont pas adaptées aux mélanges complexes. Pour répondre a ce défi, nous proposons
I’Empreinte Métabolique Environnementale EMF (Patil, 2016), un concept innovant basé sur le suivi de I'évolution
des profils métabolomiques du sol a I'aide de "'UPLC-HRMS au cours d’études cinétiques en microcosmes
(Salvia, 2018). Nous avons développé un workflow analytique complet, incluant des protocoles d’extraction
des sols (Ghosson, 2024), des pipelines de traitement des données brutes et des outils bioinformatiques pour
introduire une méthode de regroupement des composés en fonction de leurs profils de dégradation spécifiques
(Mejait, 2025), conduisant a deux nouveaux indicateurs : le Temps de Dissipation et le Temps de Résilience.
De plus 'EMF permet d’étudier I'évolution du méta-métabolome des matrices environnementales c’est-a-dire
d’avoir une vision fonctionnelle entre xénométabolome (substances actives et leurs dérivés) et impact sur
endométabolome (signature de I'écosysteme stressé) et ainsi de dépasser le simple suivi chimique classique et
offrir un outil holistique pour caractériser a la fois trajectoire environnementale et empreinte écologique des
mélanges complexes.
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Timothy M D EBBELS,
Professor of Biomedical Data Science

Le Professeur Tim Ebbels a obtenu son doctorat en 1998 a I'Université de Cambridge. Son groupe se concentre
sur l'application de méthodes en biocinformatique, apprentissage automatique et chémomeétrie aux données
post-génomiques, avec un intérét particulier pour la métabolomique computationnelle.

Ses principaux domaines de recherche incluent le traitement des données RMN et MS, l'intégration et la
visualisation des données, I'analyse de réseaux, les séries temporelles et I'annotation des métabolites. Il est
notamment connu pour le logiciel BATMAN, congu pour analyser les spectres RMN métaboliques complexes,
ainsi que pour ses travaux récents exploitant les voies biologiques afin de construire des modeles interprétables
des données métabolomiques. Tim Ebbels a été directeur de la Metabolomics Society internationale et co-
fondateur du London Metabolomics Network. Il a contribué a de nombreuses initiatives visant a améliorer la
qualité et la réutilisabilité des données métabolomiques, et siege au comité éditorial de BMC Bioinformatics.
Tres investi dans la formation, il est directeur du Master of Research (MRes) in Biomedical Research a I'lmperial
College (plus de 1000 étudiants formés) et responsable du cours spécialisé Data Analysis in Metabolomics. Il est
Fellow de la Royal Society of Chemistry et membre honoraire a vie de la Metabolomics Society.

> Decoding the metabolome: intelligence, integration, and insight

Section of Bioinformatics, Division of Systems Medicine, Department of Metabolism, Digestion and Reproduction,
Imperial College London, Hammersmith Campus, London, W12 ONN, UK (0000-0002-3372-8423)

Metabolomics datasets are inherently complex, capturing rich and multidimensional information on an
organism’s biochemical state. However, this complexity presents a major challenge: extracting robust,
biological insight from high-dimensional, heterogeneous and noisy data. As a result, computational approaches
are increasingly central to the field, enabling the transformation of analytical measurements into biological
understanding.

In this lecture, | will provide an overview of computational metabolomics research at Imperial College London,
focusing on strategies that integrate data, enhance interpretability, and improve analytical outputs. Key themes
will include the development of pathway-based models to support biologically meaningful interpretation,
approaches for multimodal data integration across analytical platforms and omics layers, and the application of
artificial intelligence to enhance data quality and extraction of information.

I will highlight recent advances from our group, including pathway-driven integrative models that leverage
modest but coordinated signals across datasets to reveal underlying biology, and deep learning methods for
resolution enhancement in J-resolved NMR spectroscopy. These approaches demonstrate how computational
approaches can both improve data quality at the analytical level and enable more interpretable, mechanism-
oriented analysis at the systems level.

Overall, | hope to convey how the combination of (artificial) “intelligence, integration, and insight” are
positioning computation as a key driver of discovery in metabolomics science.
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Manuel LIEBEKE,

Professor of Metabolomics at the
Institute of Human Nutrition and Food
Sciences, Faculty of Agricultural and
Nutritional Sciences, Kiel University

Manuel Liebeke est chercheur spécialisé en métabolomique et en interactions métaboliques. Depuis 2024,
il occupe la Chaire d’excellence du Schleswig-Holstein (SH-Chair) a I’Université de Kiel. Auparavant, il a été
nommé professeur de métabolomique a I’'Université de Kiel (CAU), ou il dirige également un groupe passerelle
entre I'Institut Max Planck de microbiologie marine et la CAU. Son parcours académique est marqué par des
contributions majeures visant a identifier de nouveaux roles des métabolites dans les interactions microbiennes
et animales. En 2021-2022, Manuel Liebeke a été professeur invité a la DTU de Copenhague (Centre d’excellence
: Microbial Secondary Metabolites), un poste attribué par la Fondation Otto Monstedt. Depuis 2018, il dirige le
groupe de recherche indépendant sur les interactions métaboliques a I'Institut Max Planck de microbiologie
marine, au sein du département Symbiosis. Plus tot dans sa carriéere, il a travaillé comme chargé de recherche
a I'Institut Max Planck de microbiologie marine ainsi qu’a I'lmperial College London. Il a obtenu un doctorat en
biologie pharmaceutique a I’'Université de Greifswald en 2010.

> Mapping host-microbe metabolic interactions by spatial
metabolomics

Metabolism in multicellular organisms is not confined to host cells alone but emerges from continuous
biochemical interactions with resident microbes. These host—-microbe metabolic exchanges are
spatially organized across tissues and microenvironments, yet most metabolomics approaches
using bulk measurements obscure where metabolic transformations occur and who performs them.

Here, | present a spatial metabolomics framework to investigate host—microbe metabolic interactions in situ. By
combining mass spectrometry—based metabolomics with spatially resolved sampling and multimodal imaging
strategies, we map metabolites across host tissues colonized by microbes. This approach enables the direct
localization of microbially derived metabolites, host metabolic responses, and shared metabolic intermediates
at relevant spatial scales.

Using representative host—microbe systems, we demonstrate that spatial context is essential for interpreting
metabolic phenotypes. Metabolite distributions reveal localized metabolic activities that are invisible in
homogenized samples, including gradients of microbial metabolites at host interfaces and region-specific host
metabolic adaptations. These spatial patterns provide mechanistic insight into how microbial metabolism
reshapes host biochemical networks beyond what relative abundance measurements alone can capture.

Our results highlight spatial metabolomics as a critical tool for dissecting host—-microbe metabolism and for
bridging the gap between microbial community composition and functional metabolic output. By resolving
where metabolites are produced, transformed, and accumulated, mass spectrometry gains the ability to move
from descriptive microbiome studies toward a spatially informed, mechanistic understanding of metabolism in
complex biological systems.
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Nicole VAN DAM,

Scientific Director Leibniz IGZ/Full
Professor Plant-Biotic Interactions FSU
Jena

Nicole M. van Dam est une écologue qui cherche a comprendre les mécanismes moléculaires et chimiques
a la base des interactions des plantes. Elle est professeure titulaire a I’'Université Friedrich Schiller de Léna
(Allemagne) et directrice scientifique du Leibniz Institute of Vegetable and Ornamental Crops (IGZ) a GroRBbeeren,
en Allemagne, depuis 2022. Ses recherches impliquent des approches métabolomiques et transcriptomiques
pour étudier la facon dont les plantes réagissent aux herbivores, a la fois au-dessus et au-dessous du sol. Dans
ce cadre, elle s’intéresse particulierement a la compréhension de la maniére dont I’énorme diversité chimique
observée chez les plantes est apparue et est maintenue par la sélection naturelle. Les résultats de ses recherches
ont des implications pour la théorie écologique et I'agriculture durable, notamment dans I'élaboration de
stratégies de protection intégrée des cultures.

Le Prof. Nicole van Dam sera oratrice pour la session "One Health — Plantes".

> Metabolomics for plant and planetary health: Identifying natural
plant compounds for crop resistance to insect pests

Plants have been able to survive herbivory for millions of years without pesticides. To do so, they have evolved a
dazzling diversity of morphological and chemical defenses to deter or to kill herbivores. Untargeted metabolomic
analyses have shown that any plant may produce thousands of specialized metabolites with functions in
direct and indirect plant defense. Breeders may use this information as leads for selecting crops that are more
resistant and less reliant on pesticides. Here, | will show how we applied untargeted metabolomics to identify
novel strategies to identify oilseed rape (OSR: Brassica napus) accessions that are more resistant to larvae of the
cabbage root fly (Delia radicum). By performing untargeted LC-MS based metabolomics of 45 OSR accessions
and testing subsets thereof in insect behavioral and performance assays, we could identify several metabolites
that may contribute to reduced feeding preference and performance of this root pest. Using mutant lines and
additional transcriptional analyses we are currently testing whether specific metabolites indeed are linked to
increased resistance. In the end, the knowledge gained by this eco-metabolomics approach will be linked to
genomic information as a basis for generating root fly resistant OSR varieties.
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