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TyPol – Typologie des Contaminants Organiques

1

Un outil opérationnel permettant de cartographier et 

de choisir des molécules « modèles » pour des 

études en écodynamique et en écotoxicologie

Biodégradation : DT50
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TyPol – un consortium sur la durée

BENOIT Pierre1, LATRILLE Eric2, MAMY Laure1, PATUREAU Dominique2, ROSSARD Virginie2, 
BESSAC Fabienne3, SERVIEN Rémi4 , CROUZET Olivier1

BARRIUSO Enrique1, BEDOS Carole1, LAURENT François5, 
LOUCHART Xavier6, MARTIN-LAURENT Fabrice7 , MIEGE Cécile8 

1 INRAE, UMR ECOSYS. Thiverval-Grignon ;
2 INRAE, UR LBE, Narbonne ;
3 Université de Toulouse - Ecole d’Ingénieurs de Purpan, Toulouse ;
4 INRAE, UMR Intheres, Toulouse ; 5 INRAE, UMR ECOLAB, Toulouse ; 
6 INRAE, UMR LISAH, Montpellier ; 7INRAE, UMR AgroEcologie, Dijon ;
8 INRAE, UR Riverly, Lyon ;

Réseau des écotoxicologues de l’INRA

2010-2022
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Contexte

3

 Nombre et diversité des contaminants organiques potentiellement présents 

dans l’environnement

– 30000 à 100000 substances concernées par l’évaluation des risques 

environnementaux (Pesticides, REACH)

– Impossibilité d’étudier au cas par cas (temps, coût)

 Besoin de classer les contaminants organiques en fonction des propriétés 

jouant un rôle essentiel dans les mécanismes de devenir et d’impact

– Intérêt d’utiliser des propriétés moléculaires et des QSAR (Quantitative Structure-

Activity Relationship) pour ce genre d’approche

– Idée de classer les contaminants organiques non pas par familles chimiques, mais 

selon des propriétés directement reliées aux processus d’intérêt

 QSAR ou QSPR : relations structure activité

– Utilisées pour estimer une propriété comportementale (par ex : adsorption, 

biodégradation, bioconcentration, effets toxiques) à partir d’autres propriétés :  

structure moléculaire, solubilité dans l’eau, Kow …
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Idées fondatrices

4

 Concevoir un outil pour sélectionner des molécules « modèles » selon des 

critères phénoménologiques (comportements différents) et opérationnels 

(intensité des risques actuels ou futurs) 

 Aboutir à un outil mutualisable (BDD) qui permettra d’argumenter les choix de 

contaminants modèles pour réaliser des études concernant la dispersion, les 

effets écotoxicologiques des contaminants organiques d’intérêt

 Tester de nouvelles molécules in silico, extrapoler (comportements et effets)
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Principes de base

5

Combiner approches in silico et statistiques

Servien et al., 2014

TyPol

529

Problématiques Processus
Dissémination atmosphère (Post application) Volatilisation

Adsorption 

Absorption (plantes)

Biodégradation

Dégradation abiotique

Dissolution 

Ecotoxicité

Dissémination atmosphère (Site pollué)

Capacité épuration sol

Transfert vers organismes & plantes (Biodisponibilité)

Effets biologiques

Persistance dans station épuration

Transfert eaux souterraines

Transfert eaux de surface
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Principes de base

6

Combiner approches in silico et statistiques

Servien et al., 2014

TyPol

529

Type de 
descripteur

Descripteurs moléculaires

Constitution Nombre et types atomes et liaisons

Masse moléculaire

Géométrie Surface

Topologie Index de connectivité

Quantique Polarisabilité

Moment dipolaire

Energies des orbitales (homo, lumo)

Energie totale

Review QSARs Mamy et al., 2015

 40 descripteurs les plus génériques   



7Formation TyPol 7 avril 2022

Qu'est-ce qu'un descripteur moléculaire ?

7

Taille

Couleur des cheveux

Couleur des yeux

Tour de taille

Nombre d’atomes

Nombre de 
doubles liaisons

+δ

-δ

μ

Moment dipolaire



8Formation TyPol 7 avril 2022

Quels descripteurs moléculaires ?

8

Mamy L, Patureau D, Barriuso E, Bedos C, Bessac F, Louchart X, Martin-Laurent F. 
Miege C, Benoit P, 2015 Prediction of the Fate of Organic Compounds in the 
Environment From Their Molecular Properties: A Review. 
Critical Reviews in Environmental Science and Technology, 45, 12, 1277-1377

Descripteurs moléculaires
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Descripteurs moléculaires

Critère N°1 : généricité

 40 descripteurs les plus génériques   
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Quels composés ?

122 Pesticides

 Médicaments : Carbamazépine, Ciprofloxacine, Acide Nalidixique

 Hormones : Estradiol

 1964 composés (502 parents et 1462 produits de transformation - TPs)

 30 PCB (polychlorobiphényles)

 13 HAP (Hydrocarbures aromatiques polycycliques)

 7 PCDD (polychlorodibenzo-p-dioxines)

 10 PCDF (polychlorodibenzo-furanes)

 Plastifiants : 9 phthalates, bisphénol A

 composés persistants + pharma + produits de soin PPCP 2017, puis

2019-2021 : 116 parents et 1371 TPs

+ Traceurs colorés

+ Composés biopesticides : juglone (19 TPs)

 2022-2023 PFAs



10Formation TyPol 7 avril 2022 10

Quels composés ?
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Quels paramètres ?

11

Processus Paramètres

Volatilisation Pvap, KH

Adsorption Koc

Dégradation abiotique DT50a

Biodégradation DT50b

Absorption Kow

Dissolution Sw, Kow

Toxicité BCF, EC50, LC50, DL50 (différents organismes)

DJA, AOEL

KH : Constante de Henry

DT50: Durée de demi-vie

BCF : Facteur de bioconcentration

EC50 : Concentration produisant 50% d’effet

LC50 : Concentration léthale

DL50 : Dose léthale 50 

 6 paramètres comportementaux – écodynamique + BCF

 + 7 paramètres ecotoxicité 2016

 + 2 paramètres toxicité pesticides 2018
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Quels paramètres ?

12

 Pesticides : A partir de bases de données

 Autres composés organiques : Bibliographie

 PPDB

 Agritox

+ ChemSpider, Toxnet, VSDB
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Oxytetracycline
21 Koc
Médiane

Quels paramètres ?

 Calcul d’une valeur médiane par composé pour les Koc, DT50, DL50, BCF…
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Architecture du système d’information

14

Descripteurs
ChemOffice

Dragon
(Excel)

phpMyAdmin

Paramètres 
environnementaux
BDD PPDB, Agritox

(Access)
Bibliographie

(Excel)

Consultation des 
données brutes
(PHPMy Admin)

Traitement 
statistique

SGBD-R

TyPol

(MySQL)

Serveur web

SGBD-R: Système de gestion de base de données relationnelles

 SGBD-R : Permet accès à distance multi-utilisateurs sans installation préalable 

( Access)

phpMyAdmin
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Motivations

Données :

Plus de 500 molécules

40 variables de descripteurs (Xi)

7 variables de paramètres environnementaux (Yj )

Motivations :

Etudier comportement des contaminants organiques

Les classer dans des groupes selon la relation entre leurs  

descripteurs et leurs paramètres environnementaux

Choix d’une molécule modèle par groupe pour des études  

plus poussées



16Formation TyPol 7 avril 2022

PLS

Pourquoi

Grand nombre de variables  

Variables corrélées  

Information noyée

Idée

Construire de nouvelles variables à partir des premières  

Non corrélées

Moins nombreuses  

Plus informatives  

Relation linéaire

Gère les donnés manquantes (mais pas trop quand même)

Interprétabilité  

Représentation graphique
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Classification

Objectifs d’une classification : créer des groupes d’individus  

tels que :

au sein d’un même groupe les individus soient le plus  

semblables ;

d’un groupe à l’autre ils soient le plus dissemblables.
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Premiers tests de la méthode

18

Servien R., Mamy L., Li Z., Rossard V., Latrille E., Bessac F., Patureau D., Benoit P. 2014.. 
Chemosphere, 111, 613-622.

 Première composante PLS : 40%  variance - poids 

important des descripteurs géométriques, topologiques 

et de constitution (nb atomes Cl)

 Seconde composante PLS : 16 % variance – nb et 

types de liaisons, nb total d’atomes

6 classes à partir des 215 molécules 
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Premiers tests de la méthode

19

Servien R., Mamy L., Li Z., Rossard V., Latrille E., Bessac F., Patureau D., Benoit P. 2014.. 
Chemosphere, 111, 613-622.

 Des comportements environnementaux 
distincts au sein des 6 classes

6 classes à partir des 215 molécules 
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TyPol pour étudier la transformation

20

Recherche de la signature biologique de la dégradation de la chlordécone dans les sols des Antilles  – Coord

F. Martin Laurent INRA Dijon - Projet Biodechlord – 2011- 2013

Produits de déhalogénation de la chlordécone et congénères potentiels J. Dolfing et al., EST 2012 

• 6-hydrochlordecone 
• 8-hydrochlordecone* 
• 9-hydrochlordecone 
• 10-hydrochlordecone 
• 3,7-dihydrochlordecone* 
• cis 8,10-dihydrochlordecone* 
• 3,7,10-trihydrochlordecone* 
• 8,10,10-trihydrochlordecone* 
• 3,7,10,10-tetrahydrochlordecone*

• 2,3,7,8,10,10-hexahydrochlordecone
• 2,3,7,8,9,10,10-heptahydrochlordecone 
• 1,2,3,7,8,9,10,10-octahydrochlordecone 
• 1,2,3,4,6,7,8,9,10-nonahydrochlordecone
• 1,2,3,6,7,8,9,10,10-nonahydrochlordecone
• 1,3,4,6,7,8,9,10,10-nonahydrochlordecone*
• 2,3,4,6,7,8,9,10,10-nonahydrochlordecone 
• decahydrochlordecone

PLS1

P
L

S
2

Kelevan

Chlordécone

Benoit P., Mamy L., Servien R., Li Z., Latrille E., Rossard V., Bessac F., Patureau D.,
Martin-Laurent F., 2017. Categorizing chlordecone potential degradation products to
explore their environmental fate. Science of the Total Environment, 574, 781-795.

Visualisation de changement de classes pour 

certains métabolites

Potentiels changements en terme de 

comportement et donc de risque 

Carte des individus
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• 178 pesticides - Liste ANSES

• Potentiels d’émission

• Sol

• Végétation

• Sol + Végétation

• Comparaison mesures dans 

5 régions françaises –

AASQA (2017)

Projet Reppair – 2016-2019 – Bedos et al.

21

TyPol pour évaluer un potentiel d’émission dans l’air

Vapor pressure Pvap
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TyPol pour évaluer le devenir
173 persistants+PPCP

5 env parameters : Kow, Sw, Koc, DT50, BCF

solubilité

Lien avec le devenir au cours des procédés de 
traitement et lors du retour au sol des PROs
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Perspectives d’applications

23

 Transfert et devenir résidus pharmas dans des sols amendés par des PRO  –

RISMEAU, AERMC (TELESPHORE) – Coll. INSA Lyon

 Produits de transformation pesticides – ECOPHYTO (TAPIOCA) – Coll. UR 

Riverly Lyon, ISA Lyon

 Devenir et impact environnemental des PFAs – ADEME Gesipol (IPANEMA) –

Coll. UMR EMMAH Avignon

 Effets pertubateurs endocriniens (Typol-PE) – OFB-ADEME Thèse début 2023

 Liens avec USEtox : adaptation à d’autres compartiments : sol dans le cadre 

filière PRO – ADEME Impacts (ACVEcotoMix) – Coll. CIRAD, INERIS

 Produits de Biocontrôle vers une prise en compte mode d’action et effets –

Horizon EU Déposé – Coord Univ Ghent -
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