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1. BD PNN nouveau format: comment bien utiliser I'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 I'outil ?

» Disponible sur notre site internet:
https://sol.environnement.wallonie.be/home/documents/le-
coin-des-specialistes-experts-laboratoires/polluants-non-
normes-pnn.html

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

e Passage d'un fichier EXCEL a une base de données
ACCESS
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https://sol.environnement.wallonie.be/home/documents/le-coin-des-specialistes-experts-laboratoires/polluants-non-normes-pnn.html
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- Nouvel outil plus convivial

- Fonctionne aussi avec ACCESS RUNTIME

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

- Démonstration Vos suggestions sont
les bienvenues !
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Bienvenue sur la base de données des polluants non normés (PNN) .

maode d'emploi
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Vous consultez la version 4 de cette BD PNN, mise en ligne en novembre 2019

Ces valeurs limites ont été élaborées conformément & I'Art 9 du décret sols, sur base des avis des organes désignés par le Gouvernement wallon, a savoir la SPAQUE et I'ISSeP.

La base de données reprend également des recommandations en termes de méthodes de prélévement et d'analyse.

.................................... et e
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1. BD PNN
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Mode d'emploi de la base de données PNN

Introduction

Cette base de données est mise a disposition des experts agréés en gestion des sols pollués.

Elle reprend des valeurs limites définies pour toute une série de polluants non repris dans I'AGW normes (PNN - polluant non normé).
Ces valeurs limites ont été élaborées conformément a I'Art 9 du décret sols, sur base des avis des organes désignés par le Gouvernement wallon, & savoir la SPAQUE et
I'IsseP.

La base de données reprend également des recommandations en termes de méthodes de prélevement et d'analyse.
Ces valeurs limites ne sont pas des normes au sens du décret sols. Il s'agit de recommandations a destination des experts. Il appartient a l'expertde :
- toujours analyser les hypothéses et procédures de calcul ayant mené & la détermination de ces valeurs ;

- se référer au CWBP en ce qui concerne la bonne utilisation de ces valeurs pour la réalisation des études de sols.

Cette base de données est évolutive et tient compte des retours d'expérience des experts. Une veille scientifique est également programmeée pour cette base de
données, avec une réévaluation des hypothéses de calcul: paramétres physico-chimiques, valeurs toxicologiques de référence, modéles, ...

En conséquence, la base de données est mise a jour régulierement. L'utilisateur doit toujours consulter la derniére version & jour et référencer dans son étude la
version de la base de données utilisée. En effet, une procédure d'assainissement entamée peut se poursuivre sur base des valeurs limites utilisées et acceptées dans
le cadre de I'étude d'orientation.

questions/remargues ? -->votre contact: thomas.lambrechts@spw.wallonie.be

Protocoles

Les protocoles de calcul des valeurs limites et de sélection des méthodes analytiques sont disponibles sur notre site internet
http://dps.environnement.wallonie.be/home.html

Vous trouverez également ci-contre les liens vers ces protocoles

rotocole 3 compléter une fois les protocoles validés et mis en ligne
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Mode d'emploi de la base de données PNN

Rappel des régles de base

Pour les phases d'orientation et de caractérisation:

- la valeur limite pour le sol correspond au minimum entre la VLH pour l'usage sélectionné (valeur limite pour la santé humaine) et la VLN (valeur limite pour le risque
de transport par lessivage vers la nappe)

- la valeur limite pour I'eau souterraine correspond a la VLnappe (valeur limite pour les risques d'utilisation de I'eau souterraine)

Des valeurs limites spécifiques sont également disponibles pour I'évaluation des risques
- VLnappe_non_exploitable: valeur limite pour les risques d'utilisation de I'eau souterraine, valable uniquement pour les nappes non exploitables
- VLnappe_volatilisation: valeur limite pour les risques pour la santé humaine par volatilisation des polluants depuis la nappe

FAQ

Quel est le

dal

utilisé pour dé inerles VLH ?

Le modéle utilisé pour la version 1 de la BD PNN était RISC-HUMAN.
Pour les versions suivantes, le modéle utilisé est S-RISK WAL.
Une actualisation des données est progressivement effectuée et, en cas de re-calcul avec S-Risk, les valeurs obtenues auparavant avec RISC-HUMAN ont été effacées.

Un protocole est disponible pour encoder des données "RISC HUMAN" dans 5-RISK :  lien protocole & rajouter une fois les protocoles validés et mis en ligne

Pour les PNN dont les VLH ont &té calculées uniquement avec le modéle RISC HUMAN, I'expert peut décider de recalculer ces valeurs limites avec S-RISK sur base des
paramétres toxicologiques et physico-chimiques repris dans la BD PNN. Dans ce cas, I'expert doit mettre en évidence ce choix dans son étude et documenter les calculs.

Pourquoi les VLH type Il (usage agricole) ne sont pas déterminées pour mon PNN ?

Les VLH calculées avec S-RISK comportent une VLH pour un usage de type ll, a l'inverse des calculs avec RISC-HUMAN.

En cas d'absence de VLH de type Il :

- en zone de protection de captage, 'expert peut en premiére approche considérer la valeur limite adaptée a |'usage de fait/de droit du terrain.
L'aspect risque de lessivage sera pris en compte via la VLN (non déclinée en fonction du type d'usage).

- pour un usage agricole hors zone de protection de captage, 'expert peut en premiére approche considé

détaillée des risques.

un usage iel ou passer directement a une étude

Pourquoi est il mentionné que la valeur limite est indicative ?
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données base

W de
pnn_nom_ECHA
acronyme_autre_nom_usuel
n_cas
Formule chimique
Formule SMILES
date_derniere_evaluation
code_famille_analytique
sol_lg
sol_remarque
eausout_lq
eausout_remarque
modele_Srisk
CQAWAC
CILAWAC
commentaires
VLH_REC_dayout_usagel
VLH_AGR_usage2
VLH_RESveg_usage3
VLH_REC_dayin
VLH_IND_I
VLH_IND_h
usaged
usages
Usage_naturel_decret
Usage_agricole_gualite_productions_agricc
Usage_agricole_decret
Usage_residentiel_avec_jardin_potager_dec
Usage_residentiel_sans_jardin_potager
Usage_recreatif_avec_bati
Usage_recreatif_sans_bati
usage_industriel_interieur
usage_industriel_exterieur
Usage_recreatif_commercial_decret
Usage Industriel_decret
sourcel_annexesldet31_code_eau_wallonie
source2_norme_assainissement_flandre_AG
source3_norme_intervention_bruxelles_arré
sourced_valeur_limite_eau_potable_oms
source5_valeur_intervention_ni_tableaul
source6_valeur_limite_epa_mcl

Jjonction méth anal

cle
code_meth_anal

méth anal

7 code_meth_anal
matrice
famille_parametres
resume_methode_1
norme_1
methode_cwea_1
resume_methode_2
norme_2
methode_cwea_2
resume_methode_3
norme_3
methode_cwea_3
resume_methode_4
norme_4

famille analytique

¥ code famille_analyti

sous_famille
remarque
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Menu d'encodage des données ﬂ

il est possible d'encoder directement des données dans les tables, ou alors de passer par des formulaires d'encodage.

Avantage des encodages dans une table: parfois plus rapide.
Avantage des encodages dans un formulaire: plus visuel, les unités sont précisées, de méme que des consignes d'encodage.

Consignes d'encodage:

1) rajouter une nouvelle méthode d'analyse ou une nouvelle famille analytique

-->d'abord créer la nouvelle méthode dans la table "méth anal", ou la nouvelle famille analytique dans la table "famille analytique"
--> ensuite modifier le code "famille analytique” dans la table "données base"

-->ensuite modifier les jonctions entre le code du PNN et le code "méth anal" dans la table de jonction "jonction méth anal"

2) rajouter un nouveau PNN
-->d'abord créer les nouvelles données dans la table "données base”
-->rajouter ensuite les jonctions avec les méthodes d'analyse dans la table de jonction "jonction méth anal"

Encodage par les formulaires d'encodage

1e étape - ajout de nouvelles méthodes d'analyse ou de familles analytiques

Ouvrir formulaire "méthodes d'analyse” | Ouvrir formulaire "familles analytiques” |

2e étape - encodage des données de base (toujours commencer par la partie 1)

louvrir formulaire "données de base - partie 1" | Ouvrir formulaire "données de base - partie 2" |

3e étape - encodage des jonctions entre le code PNN et les codes de méthodes d'analyse

Ouvrir formulaire "jonction PNN - méthodes d'analyse" |

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement
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1. BD PNN
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menu de sélection

cle ’1

pnn_nom_ECHA ftitanium

acronyme_autre_nom_usuel |

n_cas |?440— 32-6

Choix de I'état papier a visualiser et exportation

données générales | | exporter |

données VLnappe | | exporter |
données physico-chimiques | | exporter |
données toxicologiques S RISK | exporter |

données toxicologiques Risc Human | | exporter |

données analytiques | | exporter |

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

attention, on ne peut pas exporter vers un
fichier excel la mise en page, seulement les
noms et données des champs.
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1. BD PNN
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@ m:nugénélal\[@ manu_s:lmmn\{i données base 12
cle 13—‘

pnn_nom_ECHA |barium
L

acronyme_autre_nom_ust ‘

n_cas [7a40-39-3

sol_lg 12 limite de quantification pour la matrice sol ; unité: mg/kg MS

sol_remarque | ‘
| |
eausout_lq 10 limite de quantification pour la matrice eau souterraine ; unité: ug/l

eausout_remarque

famille [Métaux

sous_famille I

remarque

ssetat_ methodes

méthodes analytiques

18 ESO Digestion acide 1CP-MS
[l B e |

Digestion acide 1CP-MS

|Métaux |

A appliquer en fonction de a | [NBN EN ISO 15587-1: 2002 ; NBN EN| [NBN EN ISO 17294-1: 2006 ; NBN EN| I \ |
nature de I'eau

[Eii1.22 | i ‘ |
[Eid-2 | Il

ESO I <2
|

|Métaux |

A appliquer en fonction de la| NgN EN ISO 15587-1: 2002 ; NBN EN [NBN EN 1SO 11885 : 2009 |
nature de l'eau

|E-I-1.2.1 | Il Il

<ot P — F— i

i Extraction ETM eau régaie ICP-MS {soi)

|Métaux |

[ | Rioni catagaa - anan NBAIEN 1R1T1 < 9A1R I 1
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1. BD PNN
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menu de sélection

cle [18

13

pnn_nom_ECHA barium
acronyme_autre_nom_usuel [

n_cas [7440-39-3

Choix de I'état papier a visualiser et exportation

|données générales | exporter
| données VLnappe | exporter
| données physico-chimiques exporter
| données toxicologiques S RISK exporter
| données toxicologiques Risc Human exporter
| données analytiques | exporter

~3% environnement

o>PW

e
L ) 4 |
Copier vers ? x
Sélectionner le format de sortie :
o
Classeur Microsoft Excel 5.0/95 [*.xls)
Fichiers texte [*.txt) I 1
Format de capture instantanée [*.snp) Annuler
Format PDF (*.pdf)
Format RTF (*.rtf)
( | Format XPS (*.xps)
A 14 4 HTML (*.htm; *htmi)
[ | |5 gy
Copier
Tout
Sélection

attention, on ne peut pas exporter vers wm
fichier excel la mise en page, seulement les
noms et données des champs.

Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement
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Annexes a 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 'encodage dans S-Risk

- Le glossaire

é2 Wallonie
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2. Selection des polluants pertinents: commentosizrzo

16

bien eélaborer son programme d’investigations et
d’analyses ?

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

- Auvis 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
I'établissement, ...

- Minimiser les investigations tout en garantissant une analyse des
risques complete et pertinente

é2 Wallonie
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- 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

42 Wallonie
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Programme d’investigations et d’analyses

03/12/2019
17



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 I'expert: type de produit, comportement,
traceur, produit de décomposition, ...

é2 Wallonie
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2. Polluants pertinents
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oA C E F (<] H [} K L M N o Q R
Polluant normé (N)/ T T
non normé avec
ses{p) / né produit de
i . | de faire une demande limite de décompositi jon
1 [N~ |contenu | ¥ |volume ta ¥ |(D} Type de produit |Etat T*c et Pression atmosphérique quantification |unité on chimique |thermique  Note
2 1| CHLORURE D'ISONONANOVLE 37 m* D matigre premiére (peroxyde] _[liquide mais réagit violemment avec l'eau 36727-29-4 0
4|  3|cHLoRURE DE2-ETHYLHEXANOVLE |37 m® D matiére premiére [peroxyde) liquide mais réagit violemment avec I'eau 760-67-8 0
gl - o E Sagit vi svec l'sau 7204 2
_ﬂixm:tisanl |nydrocarbures
9 8ISPIRDANE 100m* 12) liquide 1174522 equivalent a NE 50)ugf
10 9| CHLORURE DE BENZOYLE réactif [peroxyde) liquide mais réagit violemment avec I'eau g conform NEN-EN-| 0
12| 11|caRapoL 35m* liquide 9082002 |Glycerol 56-815 house method zFﬂ
flegmatisant (hydrocarbures
13| 12|1SODODECANE 35m* c12) liquide 31807-55-3 - 0il-GC equivalent 3 NE 50|ug/t
i flegmatisant (hydrocarbures
15[ 14[PARAFFINE sam? [ C10-C13) liquide 64771728 - 0il-GC equivalent 3 NE s0|ug/
19| 18|HYDROPEROXYDE DETERT-BUTYLE  |100m® D peroxyde (produit) liquide incolore & odeur acre 75-912 ‘ pnr. 65196 own method [Prd 50[ugn
| i
fluide caloporteu hydrosyde de
22| 21 c0o3) 20m?* - dangereux liquide F |74¢0% K (pnr. 12771) Conform NEN-EN{ 500|ug/l potassium
] | eauet
25| 24|H20270% 34,5m* réactif ([peroxyde) liquide 7722-84-1 02 (pnr.182) conform NEN-ISO| 0.1|mg/t oxygéne
29| 28|TERT BUTANOL 100m* & (peroxyde) |liquide 75650 pnr. 65196 own methed (Prd 50]ug/l
30| 29| ACETYL ACETONE 10m* ére [peroxyde) |liquide 123-54-6 pnr. 40696 conform NEN-EN 0.05|me/I
31| 30|DIISCBUTYLENE S0m® matiere premiare [peroxyde] _|liquide 25167-70-8 |screening volat pnr. 40696 conform NEN-EN-| 22 ugh
32| 31|DIMETHYL PHTALATE 75m* flegmatisant liquide 131113 d por. 11156 house method 1fugn
35| 34| DiacETONE ALCOHOL 347 m? matiere premiére (peroxyde)  |liquide 123-422 pnr. 40696 house method (Al 0.1}ugn
li liquide incolore avec odeur caractéristique
36| 35|METHYL ETHYL CETONE 34,7 m® matiere premire [peroxyde)  |proche de I'scétone (densité=0,8) 78-93-3 |MEK (pnr. 9062) house od 0.01|mg/l
liquide incolore avec odeur caracté
proche de I'acétone et de la mente poi
36| 37|CVCLOHEXANGNE 34,7 m* 5] matiere premiere | i idensité &) 108-94-1 pnr. 85256 house method i7
42| 41|CHLORURE DE NEODECANOYLE 37m* D matiers pramir avec I'eau 4092-82-8 pH (pnr. 180)/ CI (pqm‘mm NEN-ISO)
s
43| 42|CHLORURE DEPIVALOYLE 37m* ) matiere premiere (paroxyde) 3282-30-2 pH (pnr. 180)/ CI (pd“m,m NEN-ISO}
441 43/u0H50% - base gH {pnr. 180)/ K (127 :
i =cide
46| 45| ANHYDRIDE ACETIQUE 345m* - acide liquide avac forte odeur d'acide acétique 108-27-7 pH (pnr. 180) conform NEN-EN 0 acétique
48| 27|2-ETHYL-HEXYL-CHLOROFORMIATE  |89m*® D matiére premiére [peroxyde)  [liquide (densité 0,38) 24468-13-1 _ PH (pnr. 180) conform NEN-EN-| 0]

22 Wallonie
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D. Phasage de la demande d’avis en 2 parties, apres 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, 1SSeP, expert,

responsable environnement
- Envoi d'un premier avis par courriel et concertation avec expert
- ldentification claire des PNN pour lesquels des VL doivent étre calculées

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

&2 Wallonie
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Qu’en retenir ?

- Importance de I'analyse critique de I'expert, permettant
1. amélioration de la pertinence du programme d’investigations
2. réduction des investigations et donc des codts
3. gain de temps pour 'administration

- Ce n’est pas a I'administration de faire le travail de sélection des polluants,
mais la DAS est disponible pour une concertation

- Soyez proactifs, contactez nous en amont de I'introduction de I'étude !

é2 Wallonie
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3. Alarecherche de la VTR...

Jean-Francois HEILIER
Pharmacien-Toxicologue
SPAQUE — Centre d’expertises techniques

&2 Wallonie
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Parametres

Valeurs

toxicologiques

physico-chimiques

A Wallonie )
environnement
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Valeurs limites
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La VTR est une estimation de la concentration d’exposition a une substance
chimique qui est théoriquement sans effet néfaste pour la santé humaine (INERIS,
2014).

Elle est établie a partir des données toxicologiques et épidémiologiques disponibles
sur I'effet de la substance (potentiel dangereux).

Elle est spécifique d’un effet («a seuil» ou «sans seuil») et d’'une durée d’exposition
(exposition aigué, sub-chronique ou chronique), et est généralement établie
distinctement pour chacune des voies d’exposition (VTR,,,, VTR, €t VTR tact cutans)-

Glossaire du Code Wallon de Bonnes Pratiques Version 04
Décret du 1 mars 2018 relatif a la gestion et a I'assainissement des sols

é2 Wallonie
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 Donneées epidémiologiques:

— EXxposition professionnelle:
« apprécie I'exposition d'un groupe de travailleurs (durée

intensité, fréquence)
* mesure un effet (sur la santé)
— EXxposition population genérale

 Données expérimentales
— in vitro: p.ex. modeles de culture cellulaires (p.ex

genotoxicité)
— In vivo: expérimentation animale (p.ex: cancérogénicite)

S Wallonie
l environnement Service public de Wallonie |
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* Expérimentale - in vivo:
— OECD Guidelines for the Testing of Chemicals (150

methodes)
— Limites
substance pure existe

exposition est possible
temps (étude de cancérogenese chez le rongeur 18 mois a 24

[ ]
MOis)
e co(t

\gfé’ Wallonie
7% environnement Service public de Wallonie |
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Comment est construite une VTR ? (p.ex. effet a seuil) oz1212019

27
Dose - effet Dose - réponse Pour un effet critique

dose létale | i
effets irréversibles

effets réversibles

absence d’effet

405t (w\@)

Allométrie Facteurs d’incertitude (UF)
Toxicocinétique
Toxicodynamique
| Sensibilité de la population VTR

Etudes subchroniques
Qualité des études

é2 Wallonie
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Comment est 3 VIR 03/12/2019
construite une VTR ? Dose - réponse Pour un effet -

NOAEL | '
FAllométrie X UF

a

VTR =

4%t (w))

Allométrie Facteurs d’incertitude (UF)

» Toxicocinétique
» Toxicodynamique
’ » Sensibilité de la population VTR
e Etudes subchroniques
e Qualité des études

&2 Wallonie

7 i i
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3. VIR

A larecherche dela VTR... pour un PNN

03/12/2019
29

SPAQ«E
I — - Version Mars 2018
Protocole pour la démarche d’élaboration des
Valeurs Limites (VLH, VL, et v'-nappe) PNN est « Connu »
Cas des PNN (Polluants Non Normés) —> = VTR

Version 3 - Utilisation du modéle S-RISK® - Mars 2018

PNN est « inconnu » » 1. Est-il Prioritaire ?
pas VTR 2. Peux-t-on construire /
sélectionner une VTR ?

&2 Wallonie
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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 (P,,p)

«  Solubilité (S)

. Lipophilie (K,,)
Rubrique 11: Informations toxicologiques
Toxicité aigle :

DLy, orale rongeur

é2 Wallonie

A H 3
2 gll\_llr_onnement Service public de Wallonie |
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3. VIR
03/12/2019

A larecherchedela VTR ... o

Le PNN est inconnu & prioritaire => approche approfondie ou pragmatique

Sélectionner / construire VTR en quelques jours e

# écrire monographie, revue de la littérature
= VTR pour calculer des VL (raisonnablement précautionneuses)

é2 Wallonie
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3. VIR
03/12/2019

Données inexistantes ou incompletes ¥

Pour les effets systémiques:
VTR respiratoire + VTR orale
Pour les effets locaux:
VTR respiratoire et/ou VTR orale

:\ig Wallonie ,
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H;C\NJLN,H chJN\J-;.LH
o H
o & Oé\éll\o & O™ on
HsC- H ® @ HiC.p A
.t RyNH RyNH NN a
o ) 108 10¢ (<)
@ H H
RaNH RyNH - 10D[]
10A01] T 4
| e S |
R =
shH = || P
o OH
H,c,NJLN,H HaC- A
e e
T o)ﬁ"&_c‘\
o H ™ - o oM
RyNH H,c J\ H HiC. J\ FsNH 10D{
10A[I1 Vo= %A
s o <} o-H
® H @ H
RaNH RyNH
10A[I] 10E
Blood

A WaIIonle
~5% environnement

>PW

Concentration

P

03/12/2019
33

Pulmonary

Gastrointestinal

_— — Dermal

Time ——

inLreesing 4058 —»
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3. VIR

03/12/2019

34
Mécanisme d’action: la N-méthyldiéthanolamine

0 ~ ~ 0
~ N ~ ~ N ~
|
H
N-methyldiéthanolamine diéthanolamine
IARC 2B
é2 Wallonie )
7 i
. %‘l‘.’!’:onnement Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement



3. VIR

03/12/2019

, . : . : : . 35
Mécanisme d’action: formation de nitrosamines

~ 100 mg/j

é2 Wallonie

m\‘é},’"{, ¥ 4 _
. gll\_llr_onnement Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

S>SPW
s



z - . 3. VIR 03/12/2019
Mécanisme d’action:

36
la N-meéthyldiéthanolamine peut-elle former des
nitrosamines ?

~ "N° ~N . ~ o
I N ~N

amine tertiaire amine secondaire

CHS\N-NO
CH3/
O‘C /N\N/C"s HNO, Dimethyinitrosomine , |
cant==Ccn Approche précautionneuse:
o 3 @ Considerer que la N-
e OSe M o, Nt o, méthyldiéthanolamine est
analgésique Ho~C=—"C~cn, Ho/c—c\c,,

potentiellement cancérigéne

4-Hydroxyantipyrine 4 -Hydroxyantipyrine
nitrite

N-déalkylation nitrosante = formation d’une nitrosamine
é2 Wallonie
37 environnement
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3. VIR

Toxicophore: 0,0-Diisopropyldithiophosphate

03/12/2019
37

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

H / °
S/ (o] I
| \ N
P PN - YT ey
_ .
.S I S I\ .0
o,0-diisopropyldithiophosphate T
oW
Malathion
¢& Wallonie _
~¥# environnement
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3. VIR

Toxicophore: inhibiteur des cholinestérases

03/12/2019
38

Systeme nerveux autonome
Parasympathique

é2 Wallonie
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3. VIR

Toxicophore: inhibiteur des cholinestérases

03/12/2019
39

Dithiophosphonate => oxon

Acetyicholinesterase I I Acetyicholinesterase I




3. VIR

03/12/2019

Toxicophore: 0,0-Diisopropyldithiophosphate v

Approche précautionneuse:
 Considérer la substance comme un inhibiteur
s 1 des cholinestérases (effet critique)
o Dériver une VTR a partir de la VTR du malathion
 Appliquer un facteur de correction
(rapport des masses moléculaires)

=
<

o,0-diisopropyldithiophosphate

é2 Wallonie

!/
e
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Toxicocinetique: 3. VIR 03/1212019
Stabilité et biotransformation du "
éthylhexylchloroformate

Stabilité de la molécule en milieu biologique

(o]
e N e U\ JJ\ hydrolyse A~ A~ A~ o"'
ﬁ : + .0‘
2-éthylhexanol acide chloroformique
é2 Wallonie )
7 i
A7 grl\!!r_onnement Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement



3. VIR

2 - 241 . 03/12/2019
Toxicocinétique: 22
biotransformation du éthylhexylchloroformate

o)
~ ~ ~ ~ ~ ~ P
o
K Alcool ) Aldéhyde
déshydrogénase déshydrogénase
ﬁ
2-ethyl-1-hexanol 2-ethyl-1-hexanal acide 2-ethyl-1-hexanoique
g Wallonie ,
2 %rl\!!r_onnement Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement



3. VIR

03/12/2019
Toxicocinétique: éthylhexylchloroformate v
L'ethylhexylchloroformate
o K est instable.
| Considérer la toxicité de
o~ ~o° “a o 2-ethyl-1-hexanol
j 0 e acide 2-ethyl-1-hexanoique

H EPA/690/R-19/001F | April 23,2019 | FINAL

Provisional Peer-Reviewed Toxicity Values for

2-Ethylhexanol
(CASRN 104-76-7)

42 Wallonie
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Ce qui se ressemble ... agit de la méme facon

— simple en apparence — complexe en réalité

Comparer:

« Structure chimique et les groupes fonctionnels;
 Reéactivité et les “alertes structurales” (cf. toxicophore);
* Propriétés physico-chimiques;

 Meétabolites / produits de degradation;

« Effets critiques

42 Wallonie
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3. VIR

03/12/2019
45

Read across: acide 2-ethyl-1-hexanoique

. 0 B = e
| B = I
H AN R oeaor
° | ° T - . ) -
e .. =
~ [— s a3
acide 2-ethyl-1-hexanoique I/ —— -
acide 2-propylpentanoique
acide valproique Dépakine: antiépileptique

(antidépresseur / anxiolytique)

. . — Médicament tératogene
22 Wallonie
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3. VIR

Chimie, toxicocinétigue et mecanisme d’action:
Perspectives

e Tetrahydrofurane

* N-methylpyrolidone

* gamma-butyrolactone
e 1,4-butanediol

* acide maléique

03/12/2019

é2 Wallonie
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3. VIR

o o 03/12/2019
Anhydride -
e Tetrahydrofurane =\ maléique H X Acide 47
. maléique
 N-methylpyrolidone —
o o hydrolyse (0]
e gamma-butyrolactone 0 0 0
e 1,4-butanediol éduction 1 H
e acide maléique — Anhydride 0 Acide
// \\ succinique H succinique
B v ~ . [110-15-6]
0= N\ TS0 ep -
C hydrolyse H v
réduction 1 o
GBL 1,4-butanediol
[96-48-0] [110-63-4]
u PN PN -0l
IIIIIIIIIIIIII> ~ ~
(9}
réduction
THF
/' ‘\ [109-99-9]
AN yd
&2 Wallonie v
”'“‘“*I
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3. VIR

03/12/2019
e Tetrahydrofurane 48
e N-methylpyrolidone
e gamma-butyrolactone
e 1,4-butanediol
* acide maléique /—\\
M, |
o H
GBL methylamine N-methylpyrrolidone

é2 Wallonie
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3. VIR

03/12/2019

Toxicocinétique: métabolisme 49

[\

THF l
o ~ ~ -
PV — L —
OH-THF ‘ © \\
§ GBL GHB \ 0
e DR
\ ) 3
~ ~ N -
~o0” ~~ N H v

a 4-hydroxy-butanal Acide succinique

\
\
\
~ ~ o \
O ~ ~ o \
1,4-butanediol Cycle de Krebs

é2 Wallonie
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3. VIR
03/12/2019

Toxicologie in silico: 50
Relation structure activité: phénols substituées

Parametres stériques
Configuration électronique
Lipophilie

Log (1/C) = a*n+ b*o + Cte

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



3. VIR

03/12/2019
51

Toxicologie in silico:
Relation structure activité: phénols substituées

© H/o \ \ H/O\é $
(a) (b) () (d) (e)
/o /O
H H

' Wallonie
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3. VIR

Toxicologie in silico:

03/12/2019

Relation structure activité: phénols substituées

TOXICOLOGICAL SCIENCES 69, 265-278 (2002)
Copyright © 2002 by the Society of Toxicology

TABLE 3
Phenols Ordered by Estimated Toxicity

52

No Compound Adjusted log P Measured log P o+ Est log 1IC
124 Phenol, 2,6-dimethoxy-+-ethyl-* 214 -136 621
125 Phenol, 2,6-dimethoxy-+methyl-* 161 -187 612
123 Phenol. 2.6-dimethoxy-4-ethenyl-* 183 172 596
135 Phenol, 2-(dimethylamino)- 1.64 -1.70 5.90
50 1,4-Benzenedicl, 2-ethyl-6-methyl- 224 -1.53 578
: [ : 51 1. 4-Benzenediol, 2-methoxy- 071 047 -1.70 573
The Relative Toxicity of Substituted Phenols Reported 166 Pheool setyld methony Sametyl 250 T e
. . . 120 Phenol, 2,6-dimethoxy-* 111 115 -156 562
in Cigarette Mainstream Smoke 6 Pheaol 4 dimetiyl. metiosy- 27 1% s61
11 Phenol, 2.4.6-tri-(1.1-dimethylethy1)- 675 -078 558
34 1,4-Benzenediol, 2,3,5-trimethyl- 216 1.69 -137 5.55
Carr . Smith,*" Thomas A. Perfetti,* Michael J. Morton,* Alan Rodgman,* Rajni Garg,} e Phencl, 2'“&5';"‘.‘*“""“’"“}"“"“"""' . o o b
Cynthia D. Selassie,§ and Corwin Hanschj 17 Phenol. 2.6-di-(11-dimetiylethyl)-4-methyl- 543 510 s 541
18 1.4 Benzenediol, 2.5-dimetyl- 17 -130 537
*R&D, Bowman Gray Technical Center, RJRT Company, Winston-Salem, North Carolina 27102-1487; {Fundamental Research, R&D, RJRT Company, 113 Phenol, 4-butyl-2-methoxy- 341 -1.07 537
Winston-Salem, North Carolina 27102-1487; and tDepartment of Chemistry, Pomona College, Claremont, California 165 Phenol, 4-ethyl-2-methoxy-5-methyl- 280 -115 537
47 1,4-Benzenedicl, 2,3-dimethyl- 1.66 124 =130 5.36
7 1,2,4-Benzenetriol T 021 184 535
Received February 25, 2002; accepted May 31, 2002 63 B acid, 3.4 2 5,6-trimethyl- T -201 -168 529
145 Phenol, 4.5-dimethyl 2-methoxy- 227 -116 528
19 14 Benzenedil, 2 ethyl- 179 2 528
53 1.4-Benzenedicl, 2-propyl- 179 528
196 Phenol, 2-methoxy-4-propyl- 288 527
29 Phenol, 2,3 4 6-tetramethyl- 332 5.26
186 Phenol, 2-methoxy-4-(1-methylethyl). 275 -106 524
188 Phenol, 2 methoxy-4-(1-propenyl) . cis- 275 -106 524
161 Phenol, 2-ethyl4-methoxy- 255 -108 523
52 14-Benzenediol, 2-methyl- 126 098 -123 520
12 Benzeneacetic acid, 2,3-dihydroxy- =3.90 =145 5.19
163 Phenol, 4-ethyl-2-methoxy- 235 -1.08 519
] [} V 4 [ L)
— — K * te
Ctivite plologique = LOg =d T )
= .
&2 Wallonie
R 4
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P Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

oSPW




: - -1 3 VIR 03/12/2019
Toxicologie in silico: 53

Relation structure activité: phénols substituées

3,5

phénol o
, , 3 @ H/o \
o-crésol (2-methyl-phénol) SR S N A N A
25 dmemnnes sasanmnnn EssmEEEEEREEEREEEEE ARLELLIEAI B
m-crésol (3-methyl-phénol) s, e :
2,4-dimethyl-phénol A B R o o
2,6-dimethyl-phénol g, et y
3,4-dimethyl-phénol 05 o
0
3,4 3,6 3,8 4 4,2 4.4 4,6 4,8
a*n+b*o+Cte
— * * te
2 Wallonie
~3# environnement
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03/12/2019
54

* VL pour PNN construites sur base de VTR & parametres physicochimiques;

e Enl'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 étre limité au calcul des VL, VL5

é2 Wallonie
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03/12/2019

4. PNN repris dans S-Risk® WAL -
« 22 PNN
e Parametres physico-chimiques conservés
e VTR MaJ
— VTR, AWAC
— VTR, utilisées dans Pollusol 2 (avis experts toxicologues
et INERIS)

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

e Attention aux PNN non MaJ (RH), quelques
adaptations a apporter

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

d< Wallonie ,
3+ environnement

Service public de Wallonie |


https://sol.environnement.wallonie.be/

4. Encodage S-Risk

03/12/2019
: . 57
S-Risk® - onglet « chemical »
Indiguer le nom
de la substance
Encoder les
paramétres
Créer nouvelle Py
simulation - . © >. Eaiﬁ:gzes repris
nommer dans BD PNN
¢& Wallonie B
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4. Encodage S-Risk

S-Risk® - onglet « plants »

. Type de sol — Erof ESO

. /c i
D Cocher la case pour
chaque légume

03/12/2019
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é2 Wallonie
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4. Encodage S-Risk

03/12/2019
n n 59
S-Risk® - onglet « animals »
ég; Wallonie o |
s ¥ ¥
2 %‘l‘.’!r.onnemem Service public de Wallonie | SPW Agriculture, Ressources naturelles et Environnement



4. Encodage S-Risk

S-Risk® - onglet « exposure »

42 Wallonie
”'"“W environnement

o>PW

= = -

e 47
a | I
= |y

=
w
L]
(S

@ < 5 0 RS

° .

w P ot 3

e w

g

? P te 1 J 2‘

€ ir n
T

r e @, H
(3 [
>

F R

wepaa™?

3 wonT

4 1-100f391 » MW

Name: |PNN 12 dichloroj *
Label : PJ

—Exposure via food

5
1-<3y(mgkgd) ooe0

[~ Background exposure via food |

3-<By(mg/kg.d) 00E0

6-<10y(mg/kg.d) 0.0E0
10- <15 y (mg/kg.d) 0.0E0
15 - <21y (mg/kg.d) 0.0E0

21- <81y (mgikg.0) 500
"5/%8.) 6.0EG

31- <41y (mghkg.d) 0.0E0
41- <51y (mg/kg.d) 0.0E0
61- <61y (mg/kg.d) 0.0E0
>61y (mg/kg.d)  0.0E0

~—Oral - relative bi

CgRBAGUST (-1

&

CRBAwater (-): 1.0E0

mmb 1,2-dichioropropal |
Application@)|: Generic soil r
type:

[ |

II: Site specific

111: Site specific

m.pmnak

il ¢

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

Inhalation exposure

i_event (veveni).

Kp(emm): 771463 Dse model
ABSdermal.soilidust @: Q
FAQY ] =)
B(): — 0.050849809509738636

2.7085945482831777

Valeur par défaut
Valeur par défaut

03/12/2019
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4. Encodage S-Risk
03/12/2019

S-Risk® - onglet « Risk » o

A -
Extrait BD PNN v.3 — 1,2-
dichloropropane 9
Valeurs toxicologiques de référence - unités Risc Human
(effacées si réévaluation et calcul avec S-Risk)y
effets non cancérigenes a seuil effets cancérigénes sans seuil O B O c

¥TRor ¥TRinh & seuil ¥TRor "Fs“e'::;lsa“

matkg matm?® matkgr maém?
140E-02 400E-03 2.78E-D4 1.00E-03

Unités identiques Unitées différentes
oMs.20M0 US-ERA [1331) S;?::,’;E:Qﬁoz OEHHA, 2008 9 enCOdage dlreCt X 1_10—5
(sl dans SR Conversion: e p———— VTR en (mg/m?3)?

é2 Wallonie

37 environnement : . , : .
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VTR a seuil:
Si VTR,,;, manquante - derivée a partir de la voie orale
TCA = (TDI x70)/20

« TCA: Tolerable Concentration in Air (soit VTR;,;,) en mg/m3

e TDI : Tolerable Dally Intake (soit VTR,,) en mg/kg.]
e En considérant un adulte de 70kg qui respire 20m?3 d’air par jour

VTR sans seulil:
Si VTR manquante VTR aberrante de 1.105° (mg/kg, /jour)

ou (mg/m?3)1

5 Wallonie
environnement Service public de Wallonie |
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4. Encodage S-Risk

S-Risk® - onglet « Results »

42 Wallonie
““W enwronnement

>PW

F
11

Scenario Chemical Soil Walter Outdoorair Indoorair Plants Animals

Q -
a
o E
f

£D w©<EED

. w
9
P H
P te 1
te i
T
r g 3 5, H
R { S
>
- R
wpaa *?
’ w T
< 1-100r301 B M
B E =]

Name:  PNN 12 dichloroj *
Label : PJ
Description

Chemicals | 5 gichioropropa

type :

1I: Site specific
IlI: Site specific
Soil profile

Applicalion ©)1: Generic soil r I

SerV|ce public de Wallonie | SP\W Agriculture, Ressources naturelles et Environnement

Last Calculation Time:2019-11-12 12:12

Rapport complet

If the summary report doesn't show automatically you can follow this link

S-Risk report - PNN 12 dichloropropane

Main results

Lowest Rl-based Lowest ExCR-based Lowest pRI-based
diation vaiue diation vaiue diation vaiue

Résumé

lmllast Cl-based
tion vaiue

Chemical mg/kg dm mglkg dm mg/kg dm

1.2 2242e1 7.478e-2
dichloropropane
Conceptual site model

Scenario

Land use: Residential with
vegetable garden

Exposure routes

Oral Inhalation

Based on: Residential with

veoetable garden

<

mglkg dm

(Critical concentration
forindoor air CI)

Main resu\&

Soil profile & concentrations.
Results per chemical
©1,2-dichloropropane
List of user-modified parameters

»
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Merci pour votre attention!

é2 Wallonie
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4. Encodage S-Risk

03/12/2019

Slide supplémentaire : FA — vérification du domaine
d’application

User manuel S-Risk p.59

é2 Wallonie ,
~# environnement
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