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Points abordés

1. BD PNN nouveau format: comment bien utiliser l’outil ?

2. Sélection des polluants pertinents: comment bien élaborer son programme 
d’investigations et d’analyses ?

3. Sélection des VTR (valeurs toxicologiques de référence): présentation des 
principes d’une analyse approfondie via des cas concrets

4. Encodage dans S-Risk: présentation de certaines consignes via des cas concrets
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1. BD PNN nouveau format: comment bien 
utiliser l’outil ?

• Disponible sur notre site internet: 

https://sol.environnement.wallonie.be/home/documents/le-
coin-des-specialistes-experts-laboratoires/polluants-non-
normes-pnn.html

• Sera mise en ligne pour fin du mois de novembre (     )

• Passage d’un fichier EXCEL à une base de données 
ACCESS

https://sol.environnement.wallonie.be/home/documents/le-coin-des-specialistes-experts-laboratoires/polluants-non-normes-pnn.html
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1. BD PNN
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 Nouvel outil plus convivial

 Fonctionne aussi avec ACCESS RUNTIME

 Encodage des demande d’avis depuis avril 
2018 jusqu’à juin 2019

 Démonstration Vos suggestions sont 
les bienvenues !

1. BD PNN
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1. BD PNN
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1. BD PNN



03/12/2019
8

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

1. BD PNN
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1. BD PNN
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1. BD PNN
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1. BD PNN
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1. BD PNN
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1. BD PNN
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Annexes à la BD PNN

1. Les protocoles de sélection des données (y compris les anciennes versions)

2. La procédure de demande d’avis + fichier excel pour méthodes d’analyse

 Une notice explicative pour l’encodage dans S-Risk

 Le glossaire

1. BD PNN
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1. BD PNN
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2. Sélection des polluants pertinents: comment 
bien élaborer son programme d’investigations et 
d’analyses ?

Constat: certaines demandes d’avis PNN et études de sol s’apparentent 
à des « listes de courses »

 Avis d’expert nécessaire pour sélectionner les polluants pertinents

 Pour des établissements/situations complexes, envisager des 
traceurs, analyser les fiches de données de sécurité, les pratiques de 
l’établissement, …

 Minimiser les investigations tout en garantissant une analyse des 
risques complète et pertinente  
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2. Polluants pertinents

 Diagramme de réflexion proposé sur 
base de retours d’expériences pour 
plusieurs établissements du secteur 
chimique

 Diagramme repris dans le document 
« procédure de demande d’avis PNN »

NB: matrice activités-polluants du BRGM http://ssp-
infoterre.brgm.fr/matrice-activites-polluants
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Cas concret : établissement chimique et réalisation d’une EO

A. Demande d’avis PNN

• dossier complet (identification établissement, usages, activités, n° CAS, 
méthodes d’analyses), mais …

• 42 substances !

B. Demande de complément: sélection critique des polluants pertinents

C. Réception analyse critique de l’expert: type de produit, comportement, 
traceur, produit de décomposition, …

2. Polluants pertinents
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2. Polluants pertinents
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D. Phasage de la demande d’avis en 2 parties, après concertation avec expert

D.1. Validation du programme d’investigations et d’analyses par ISSeP

 Analyse de la grille d’investigation

 Visite de terrain en présence de: agent traitant DAS, ISSeP, expert, 
responsable environnement

 Envoi d’un premier avis par courriel et concertation avec expert

 Identification claire des PNN pour lesquels des VL doivent être calculées

D.2. Calcul des valeurs limites par ISSeP et SPAQuE pour 6 PNN

2. Polluants pertinents
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Qu’en retenir ?

 Importance de l’analyse critique de l’expert, permettant

1. amélioration de la pertinence du programme d’investigations

2. réduction des investigations et donc des coûts

3. gain de temps pour l’administration

 Ce n’est pas à l’administration de faire le travail de sélection des polluants, 
mais la DAS est disponible pour une concertation

 Soyez proactifs, contactez nous en amont de l’introduction de l’étude !

2. Polluants pertinents
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3. A la recherche de la VTR…

Jean-François HEILIER 

Pharmacien-Toxicologue

SPAQuE – Centre d’expertises techniques
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Valeurs 
toxicologiques

Paramètres 
physico-chimiques

Valeurs limites

3. VTR



03/12/2019
24

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

Valeur toxicologique de référence (VTR)

La VTR est une estimation de la concentration d’exposition à une substance 
chimique qui est théoriquement sans effet néfaste pour la santé humaine (INERIS, 
2014). 

Elle est établie à partir des données toxicologiques et épidémiologiques disponibles 
sur l’effet de la substance (potentiel dangereux). 

Elle est spécifique d’un effet («à seuil» ou «sans seuil») et d’une durée d’exposition 
(exposition aiguë, sub-chronique ou chronique), et est généralement établie 
distinctement pour chacune des voies d’exposition (VTRinh, VTRor et VTRcontact cutané).

Glossaire du Code Wallon de Bonnes Pratiques Version 04

Décret du 1 mars 2018 relatif à la gestion et à l’assainissement des sols

3. VTR



03/12/2019
25

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

Comment est construite une VTR ?

• Données épidémiologiques:
– Exposition professionnelle: 

• apprécie l’exposition d’un groupe de travailleurs (durée, 
intensité, fréquence)

• mesure un effet (sur la santé)

– Exposition population générale

• Données expérimentales
– in vitro: p.ex. modèles de culture cellulaires (p.ex: 

génotoxicité)

– in vivo: expérimentation animale (p.ex: cancérogénicité)

3. VTR
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Comment est construite une VTR ?

• Expérimentale - in vivo:
– OECD Guidelines for the Testing of Chemicals (150 

méthodes)

– Limites 

• substance pure existe

• exposition est possible

• temps (étude de cancérogenèse chez le rongeur 18 mois à 24 
mois)

• coût

3. VTR
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Dose - effet Dose - réponse

Allométrie Facteurs d’incertitude (UF)

• Toxicocinétique
• Toxicodynamique
• Sensibilité de la population
• Etudes subchroniques
• Qualité des études 

VTR

Comment est construite une VTR ? (p.ex. effet à seuil)

dose létale

effets irréversibles

effets réversibles

absence d’effet

Pour un effet critique



03/12/2019
28

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

Dose - réponse

Allométrie Facteurs d’incertitude (UF)

• Toxicocinétique
• Toxicodynamique
• Sensibilité de la population
• Etudes subchroniques
• Qualité des études 

VTR

Comment est 
construite une VTR ? Pour un effet

�����é����

3. VTR
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PNN est « connu »
VTR

PNN est « inconnu »
pas VTR

A la recherche de la VTR… pour un PNN

1. Est-il Prioritaire ?
2. Peux-t-on construire / 

sélectionner une VTR ?

3. VTR
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Rubrique 2: Identification des dangers  
Toxicité chronique: 

• H34x : mutagénicité
• H35x : cancer
• H36x : reprotoxicité
• H37x : organotoxicité

Rubrique 9: Propriétés physiques et chimiques   
Physico-chimie :

• Volatilité (Pvap)
• Solubilité (S)
• Lipophilie (Kow)

Rubrique 11: Informations toxicologiques 
Toxicité aigüe : 

• DL50 orale rongeur

C.M.R.

Prioritaire ? Screening à l’aide de la fiche de 
données de sécurité
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Le PNN est inconnu & prioritaire => approche approfondie ou pragmatique

Sélectionner / construire VTR en quelques jours

écrire monographie, revue de la littérature

VTR pour calculer des VL (raisonnablement précautionneuses)

A la recherche de la VTR …

3. VTR
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Données inexistantes ou incomplètes

Pour les effets systémiques:

VTR respiratoire + VTR orale

Pour les effets locaux:

VTR respiratoire et/ou VTR orale

3. VTR
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N-methyldiéthanolamine diéthanolamine

Mécanisme d’action: la N-méthyldiéthanolamine

IARC 2B

3. VTR
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Mécanisme d’action: formation de nitrosamines

~ 100 mg/j

3. VTR
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Mécanisme d’action: 
la N-méthyldiéthanolamine peut-elle former des 
nitrosamines ?

amine tertiaire amine secondaire 

N-déalkylation nitrosante ⇒ formation d’une nitrosamine

Approche précautionneuse:
Considérer que la N-
méthyldiéthanolamine est 
potentiellement cancérigèneanalgésique

3. VTR
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Toxicophore: o,o-Diisopropyldithiophosphate

Molécule chimique ou partie d’une molécule (groupe fonctionnel) 
qui est liée aux propriétés toxiques de la substance

Malathion

o,o-diisopropyldithiophosphate

3. VTR
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Toxicophore: inhibiteur des cholinestérases

Système nerveux autonome 
Parasympathique

3. VTR
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Toxicophore: inhibiteur des cholinestérases

Dithiophosphonate => oxon

3. VTR
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Toxicophore: o,o-Diisopropyldithiophosphate

o,o-diisopropyldithiophosphate

Approche précautionneuse:
• Considérer la substance comme un inhibiteur 

des cholinestérases (effet critique)
• Dériver une VTR à partir de la VTR du malathion
• Appliquer un facteur de correction 

(rapport des masses moléculaires)

3. VTR
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Toxicocinétique: 
Stabilité et biotransformation du 
éthylhexylchloroformate

hydrolyse

+

Stabilité de la molécule en milieu biologique

2-éthylhexanol acide chloroformique

3. VTR
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Toxicocinétique: 
biotransformation du éthylhexylchloroformate

Alcool 
déshydrogénase

Aldéhyde 
déshydrogénase

2-ethyl-1-hexanal acide 2-ethyl-1-hexanoïque 2-ethyl-1-hexanol 

3. VTR
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Toxicocinétique: éthylhexylchloroformate

L’éthylhexylchloroformate
est instable.
Considérer la toxicité de
• 2-ethyl-1-hexanol
• acide 2-ethyl-1-hexanoïque 

3. VTR
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Read across – références croisées

Ce qui se ressemble … agit de la même façon

 simple en apparence – complexe en réalité

Comparer:

• Structure chimique et les groupes fonctionnels;

• Réactivité et les “alertes structurales” (cf. toxicophore); 

• Propriétés physico-chimiques; 

• Métabolites / produits de degradation; 

• Effets critiques

3. VTR
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Read across: acide 2-ethyl-1-hexanoïque 

acide 2-ethyl-1-hexanoïque 

acide 2-propylpentanoïque

Dépakine: antiépileptique 
(antidépresseur / anxiolytique)
 Médicament tératogène

acide valproïque

3. VTR
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Chimie, toxicocinétique et mécanisme d’action:
Perspectives
• Tetrahydrofurane
• N-methylpyrolidone
• gamma-butyrolactone
• 1,4-butanediol
• acide maléique

3. VTR
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THF
[109-99-9]

GBL
[96-48-0]

Acide 
succinique
[110-15-6]

1,4-butanediol
[110-63-4]

Acide 
maléique

Anhydride 
maléique

Anhydride 
succinique

hydrolyse

hydrolyse

réduction

réduction

réduction

• Tetrahydrofurane
• N-methylpyrolidone
• gamma-butyrolactone
• 1,4-butanediol
• acide maléique

3. VTR



03/12/2019
48

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

GBL methylamine N-methylpyrrolidone

+

• Tetrahydrofurane
• N-methylpyrolidone
• gamma-butyrolactone
• 1,4-butanediol
• acide maléique

3. VTR
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Toxicocinétique: métabolisme

THF

OH-THF
GBL GHB

4-hydroxy-butanal Acide succinique

1,4-butanediol Cycle de Krebs

3. VTR
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Toxicologie in silico:
Relation structure activité: phénols substitués

Paramètres stériques

Configuration électronique

Lipophilie

Log (1/C) = a*π + b*σ + Cte

3. VTR
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Toxicologie in silico:
Relation structure activité: phénols substitués

(a) (b) (c) (d) (e)

3. VTR
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Toxicologie in silico:
Relation structure activité: phénols substitués

Activité biologique = Log (1/C) = a*π + b*σ + Cte

3. VTR
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Toxicologie in silico:
Relation structure activité: phénols substitués

Log (1/RfDUS EPA) = f(a*π + b*σ + Cte)

0

0,5

1

1,5

2

2,5

3

3,5

3,4 3,6 3,8 4 4,2 4,4 4,6 4,8

lo
g 

(1
/R

fD
)

a*π+b*σ+Cte

phénol
o-crésol (2-methyl-phénol)
m-crésol (3-methyl-phénol)
2,4-dimethyl-phénol
2,6-dimethyl-phénol
3,4-dimethyl-phénol

3. VTR
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Conclusions

• VL pour PNN construites sur base de VTR & paramètres physicochimiques;

• En l’absence de VTR dans les bases de données, des VTR sont établies selon 
différentes approches (relation structure et activité);

• Ces VTR sont raisonnablement précautionneuses;

• L’usage des VTR doit être limité au calcul des VLH, VLnappe

3. VTR
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• 22 PNN

• Paramètres physico-chimiques conservés

• VTR MàJ

– VTRinh AWAC

– VTRor utilisées dans Pollusol 2 (avis experts toxicologues 
et INERIS)

Sélectionner le polluant dans S-Risk® WAL, aucune 
modification à apporter!

4. PNN repris dans S-Risk® WAL
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Encodage de PNN dans S-Risk® WAL

• https://sol.environnement.wallonie.be : 
Consulter Annexe 5 (page PNN)

• Recommandation: Nommer la simulation 
avec le nom du PNN afin de pouvoir la 
retrouver et éviter le ré-encodage du PNN

• Attention aux PNN non MàJ (RH), quelques 
adaptations à apporter

• Exemple sur base PNN non mis à jour 
(données RH): 1,2-dichloropropane

4. Encodage S-Risk

https://sol.environnement.wallonie.be/
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S-Risk® - onglet « chemical »

1Créer nouvelle 
simulation -
nommer

2 3

A
C

Indiquer le nom 
de la substance

D

Encoder les 
paramètres 
physico-
chimiques repris 
dans BD PNN

B

4. Encodage S-Risk
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S-Risk® - onglet « plants »
4 Type de sol – prof ESO

5

A

B
Cocher la case pour 
chaque légume

4. Encodage S-Risk
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S-Risk® - onglet « animals »

6

4. Encodage S-Risk
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S-Risk® - onglet « exposure »

7

Encoder conc. sol (et ESO)

8

A
B Valeur par défaut

C Valeur par défaut

4. Encodage S-Risk



03/12/2019
61

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

S-Risk® - onglet « Risk »

9

B

Unités identiques 
 encodage direct 
dans SR

Extrait BD PNN v.3 – 1,2-
dichloropropane

A

C

Unités différentes

Conversion: 
�.����

��� �� ��/�� = ��� �� (��/�3)-1

4. Encodage S-Risk
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Onglet « Risk »

VTR à seuil: 
Si VTRinh manquante  dérivée à partir de la voie orale

• TCA : Tolerable Concentration in Air (soit VTRinh) en mg/m3

• TDI : Tolerable Daily Intake (soit VTRor) en mg/kg.j

• En considérant un adulte de 70kg qui respire 20m3 d’air par jour.

VTR sans seuil: 
Si VTR manquante: VTR aberrante de 1.10E-8 (mg/kgp.c/jour)-1

ou (mg/m3)-1 

4. Encodage S-Risk
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S-Risk® - onglet « Results »

10

Résumé

Rapport complet

4. Encodage S-Risk
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Merci pour votre attention!
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Slide supplémentaire : FA – vérification du domaine 
d’application

User manuel S-Risk p.59

4. Encodage S-Risk
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