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PROPOSITIONS ET ELEMENTS DE REFLEXION POUR LA CREATION D’UNE BANQUE
D’ECHANTILLONS ET D’EMPREINTES D’ANALYSE CHIMIQUE NON CIBLEE (NTS)
S. LARDY-FONTAN, A. TOGOLA

RESUME

Cette action vient alimenter I'activité 7 du réseau de surveillance prospective « Evaluation de

techniques permettant I’archivage physique ou virtuel d’informations chimiques sur les milieux
aquatiques, et I'analyse rétrospective des échantillons ». Il compléte la Note de positionnement
en appui au Réseau de Surveillance Prospective— Rapport AQUAREF 2017- 16 p ,1 annexe.

Ce travail établit des recommandations pour soutenir le bon fonctionnement de futures
infrastructures Banques d’échantillons environnementaux de maniére générale. Il aborde
€galement certains points particuliers liés aux banques d’empreintes NTS « spectrothéque ».
Le document met en avant les enjeux liés a la tracabilité de I'information et surtout la
capitalisation des données /informations nouvellement acquises a partir des échantillons
physiques ou empreintes NTS intégrés dans ces infrastructures notamment au sein des BDD
de surveillance existantes.

Le rapport propose des réflexions et des recommandations sur les points suivants/
Organisation de l'infrastructure

Coordination et gestion de I'infrastructure

Valorisation de l'infrastructure

Accessibilité des échantillons et empreintes NTS stockés dans l'infrastructure
Propriété : droits d’auteurs et droits de propriété de I'infrastructure et des échantillons
empreintes NTS qui y sont stockés

Promotion de l'infrastructure

Interopérabilité avec les autres banques d’échantillons et les BDD de surveillance
Informatisation et Tracabilité des échantillons et des données au sein de
linfrastructure et au-dela.

Ces éléments de réflexions et recommandations ont été repris afin de proposer des modes
de gestion et de fonctionnement d’infrastructures de types banques d’échantillons et
spectrothéque.

VVYVY VVVVYY

Mots clés (thématique et géographique) :

Banques d’échantillons, spectrothéque, organisation, tracabilité
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PROPOSALS AND ELEMENTS OF REASONING FOR THE CREATION OF AN ENVIRONMENTAL
SPECIMEN BANK AND NON TARGET SCREENING (NTS) FINGERPRINTS BANK
S. LARDY-FONTAN, A. TOGOLA

ABSTRACT

This action feeds activity 7 of the prospective monitoring network "Evaluation of techniques
allowing the physical or virtual archiving of chemical information on aquatic environments,
and the retrospective analysis of samples". It complements the Positioning paper “Note in
support of the Prospective Surveillance Network” - AQUAREF Report 2017- 16 p, 1
appendix.

This work establishes recommendations to support the smooth operation of future
environmental specimen banks and infrastructures in general. It also discusses some
specific points related to NTS fingerprinting banks. The document highlights the issues
related to the traceability of information and especially the capitalization of newly acquired
data / information from physical samples or NTS fingerprints embedded in these
infrastructures, particularly within existing surveillance databases.

The report proposes reasoning and recommendations on the following points :

Organisation of the infrastructure

Coordination and management of the infrastructure

Enhancement of the infrastructure

Accessibility of samples and NTS fingerprints stored in the infrastructure

Ownership: copyright and property rights of the infrastructure and NTS fingerprint
samples stored there

Promotion

Interoperability with other ESB and monitoring BDDs

Computerization and traceability of samples and data within the infrastructure and
beyond.

These elements of reasoning and recommendations have been taken up in order to propose
modes of management and functioning for a national ESB and spectrothéque.

VVYVY VVVVYY

Key words (thematic and geographical area):
ESB, spectrotheque, traceability, organization
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GLOSSAIRE

Banque d’échantillons : infrastructure permettant d’archiver des échantillons (ex. sols,
sédiment, biote, échantillonneurs intégratifs passifs, ADN) et des empreintes NTS a trés
long terme (plusieurs années)

Banque de données : ensemble de données élémentaires issues d'un ou plusieurs
dispositifs de collecte organisés par traitement informatique. Elle permet d'extraire des
données et de les mettre a disposition des utilisateurs. Les données élémentaires des
dispositifs de collecte peuvent étre situées dans plusieurs banques de données. Dans
certains cas la banque de données peut contenir des données élaborées. Source :
d'aprés AFB et OlEau

DMP : Data Management Platform = plateforme de gestion des données en francais

Donnée brute : donnée élémentaire issue d'une mesure (index de compteur, hauteur
d'eau au droit d'une station de jaugeage, etc.) qui n'a encore été ni validée, ni organisée
dans une banque de données, ni interprétée. Source : d'aprés Ministére chargé de
I'environnement

Donnée traitée NTS : donnée issue du retraitement d’'une empreinte NTS

Donnée ouverte : se dit d'une démarche qui vise a rendre réellement ré-utilisables les
données produites par un organisme, en autorisant leur réutilisation libre et gratuite, et en
les proposant selon des formats facilitant leur réutilisation. Source : d'aprés AFB

Echantillotheque : banque d’échantillons physiques ex. sols, sédiment, biote,
échantillonneurs intégratifs passifs, ADN

Empreinte NTS (ou échantillons virtuel): fichier de données brutes acquis dans des
conditions analytiques spécifiques par une méthode d’analyse non ciblée..
NTS : Non target screening - analyse non ciblée

PGD : plan de gestion de données (DMP) est un document formalisé explicitant les
modalités de production, de traitement, de protection et de diffusion des données, la
propriété intellectuelle, les choix réalisés en termes d’archivage, ainsi que les codlts
associés a la gestion des données dans le cadre de la recherche sur projet

Retraitement : extraction a partir d'un logiciel des informations présentes dans
'empreinte NTS selon les objectifs visés et qui aboutit a des données traitées NTS

Spectrothéque : banque d’empreintes NTS
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1. INTRODUCTION / CONTEXTE

1.1 GENERALITES

Cette action vient alimenter I'activité 7 du réseau de surveillance prospective « Evaluation
de techniques permettant I’'archivage physique ou virtuel d’informations chimiques sur les
milieux aquatiques, et I’'analyse rétrospective des échantillons ».

En 2017, une note stratégique regroupant le positionnement ’AQUAREF .sur l'intérét
d’'une banque d'échantillons physiques dans le cadre de la surveillance prospective et sur
les perspectives d'utilisation des techniques de screening non ciblé dans le cadre
d'études prospectives et pour la priorisation des substances émergentes a été rédigée
Les éléments d'intérét mis en exergue dans le cadre de ce travail sont repris ci-dessous.

1.2 NOTE DE POSITION : DE L'INTERET DES BANQUES D’ECHANTILLONS POUR
LA SURVEILLANCE DES MILIEUX AQUATIQUES

Contexte
Les banques d’échantillons ont pour principe commun d’archiver des échantillons a trés
long terme (plusieurs années). Dans le contexte de la transition écologique, ce type
d’infrastructures est reconnu comme un outil puissant d’évaluation des politiques
publiques de gestion/remédiation de I'état de I'environnement notamment au sens DCE
pour les milieux aquatiques. La plupart des Etats qui menent des politiques
environnementales ambitieuses se sont dotées de telles infrastructures : Allemagne,
Suede, Norvége, en Europe ; Etats-Unis, Japon, hors Europe. En France, la mytillotheque
gérée par I'lfremer ou I'écotheque développée par 'ANDRA en sont des exemples
notables. Au-dela de leur premiere raison d’étre, les banques d’échantillons servent aussi
aux desseins de la recherche, en renforcant les plateformes pluridisciplinaires
d’excellence.
Les échantillons environnementaux archivés dans ces banques sont aussi divers que les
objectifs pour lesquels ils sont utilisés et les pays d'ou ils viennent. Enfin, le design d’une
banque d’échantillons — choix des matrices, échantillonnage, préparation et conditions de
conservation - doit répondre aux objectifs de sa mise en oeuvre. De plus, son exploitation
nécessite de définir des regles éthiques et des droits/conditions d’acces.
L’exploitabilité des banques d’échantillons repose sur des processus d’assurance qualité
et de métrologie performants et maitrisés afin d’optimiser les protocoles de stockage mais
également la préparation et 'analyse initiale des échantillons, pour garantir a long terme
la comparabilité des mesures et d’en tirer des conclusions fiables.
Historiquement, dans le domaine environnemental, les banques d’échantillons étaient
constituées d’échantillons physiques biotiques ou abiotiques solides, pertinents pour la
surveillance chimique. Si ces bases, opérationnelles depuis pres de 50 ans, demeurent
tout a fait pertinentes, elles seront complétées dans un futur proche par de nouvelles
approches qu’il reste a construire et consolider. On pourra plus particulierement citer :

- La conservation d’échantillonneurs intégratifs passifs autorisant la conservation

indirecte de matrices jusqu’ici non conservées, notamment I'eau ;

- L’émergence de nouvelles techniques analytiques : approche de screening non ciblé

(NTS) associée aux progres informatiques et internet autorisant de nouvelles stratégies

de conservation dites virtuelles ou dématérialisées. Celles-ci ne visent pas, en I'état

! Togola Anne et al — Note de positionnement en appui au Réseau de Surveillance Prospective— Rapport
AQUAREF 2017—- 16 p ,1 annexe.
2 Togola Anne et al — Note de positionnement en appui au Réseau de Surveillance Prospective— Rapport
AQUAREF 2017- 16 p,1 annexe.
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actuel des connaissances, a se substituer a la conservation d’échantillons physiques
mais bien a la compléter.
- L’émergence des approches «omiques » (génomique, protéomique, métabolomique)
susceptibles de mettre en évidence et identifier de nouveaux biomarqueurs
(d’exposition, d’effet ou de susceptibilité), générer de nouvelles connaissances sur le
plan mécanistique (modes d'action), ou encore élaborer de nouveaux outils de
toxicologie prédictive pour aider a l'identification des dangers.
La note présente par ordre croissant de difficultés, les différentes propositions et axes de
réflexion.
De l'intérét des banques d’échantillons dans le cadre de la surveillance de I'état
chimique
Une banque d’échantillons nationale pourrait permettre de :
v" Soutenir les besoins des suivis en tendances
v" Contribuer a l'identification des sources de pollution
v Contribuer a évaluer I'impact de rupture technologique sur la qualité et l'interprétation
des données
De l'intérét des banques d’échantillons dans le cadre du Réseau de Surveillance
Prospective- surveillance chimigue
Une banque d’échantillons nationale pourrait permettre de :
v' Mettre en ceuvre des méthodes de mesures matures a posteriori de I'échantillonnage
v" Revenir sur des données historiques a posteriori pour aiguiller et soutenir les futurs
exercices de priorisation (itération)
v Permettre d’acquérir des chroniques sur le long terme et d’établir des tendances.
De l'intérét des banques d’échantillons pour la Surveillance de la biodiversité et de
I’intégrité biologique des milieux
Surveillance de l'intégrité biologique des milieux
Les banques d’échantillons sont également de puissants outils de recherche pour les
approches biomarqueurs/bioindicateurs pour :
v Permettre de mettre en oeuvre des méthodes de mesures matures a posteriori
v" Comprendre la toxicocinétique / organotropisme de certains contaminants
v' Contribuer a évaluer limpact de ruptures technologiques sur la qualité et
I'interprétation des données
v Revenir sur des données historiques a posteriori pour soutenir les futures évolutions
réglementaires notamment
Surveillance de la biodiversité
La génomique environnementale est un domaine de recherche émergent qui regroupe
'ensemble des connaissances acquises sur les organismes et les écosystémes présents
et passés, par I'analyse de la séquence et de l'expression des genes, génomes et
métagénomes. Analysant les potentialités et les capacités d’adaptation des organismes
vivants, la génomique environnementale permet de déterminer leur biologie, leurs traits
fonctionnels et leurs interactions avec I'environnement dans ses dimensions biotique et
abiotique. Un nombre croissant de biologistes utilise 'ADN pour la détection des espéces
et la biosurveillance, contournant ou atténuant ainsi le besoin d'échantillonner des
organismes vivants.
La conservation pour :
v' Permettre un archivage de la biodiversité ex situ
v Revenir sur des données historiques a posteriori
v Permettre de mettre en oeuvre des méthodes de mesures matures a posteriori

1.3 NOTE DE POSITION : DE L’INTERET DU SCREENING NON CIBLE DANS LE
RESEAU DE SURVEILLANCE PROSPECTIVE

L'utilisation de la spectrométrie de masse pour I'analyse non ciblée a connu un essor
considérable ces derniéres années dans de nombreux domaines, dont celui de
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I'environnement. Un premier rapport AQUAREF, produit en 2015, propose un état de I'art
et des préconisations pour l'inclusion de ce nouvel outil dans la surveillance des milieux
aquatiques. La présente note reprend certains de ces éléments et fait un focus sur leur
intérét dans le cadre du Réseau de Surveillance Prospective.

Une bancarisation virtuelle de I’échantillon

Les traitements a posteriori des analyses non ciblées permettront d’étudier des évolutions
temporelles et/ou spatiales, ou de rechercher de nouvelles molécules. Pour cela,
I'information brute doit étre stockée de maniére pérenne et associée aux métadonnées
liées a I'échantillonnage, 'analyse, les contréles-qualité etc...

La bancarisation de ces analyses est donc essentielle et doit étre construite (au-dela des
possibilités apportées par les constructeurs) et harmonisée. La faisabilité et I'intérét d’'une
centralisation nationale des données afin de créer une véritable banque virtuelle
d’échantillons doivent étre étudiés.

Des approches comparables sont actuellement en construction au niveau européen,
notamment dans le cadre du réseau NORMAN. Les interactions entre une action
nationale et cette action européenne doivent étre approfondies afin d’améliorer la mise en
commun d’outils de bancarisation et de faciliter 'échanges de données.

1.4 CONTEXTE ET OBJECTIF DU TRAVAIL

Ce travail entrant dans le champ du RDI “Réseau de Surveillance Prospective, RSP, il
est restreint a des propositions en lien avec les besoins d’une infrastructure de banque
d’échantillons (échantillons physiques et spectrotheque) au service de la surveillance de
la contamination chimique de l'environnement, notamment sur les points suivants :
organisation, accessibilité, promotion, valorisation.

Méme si ce travail n’a pas vocation a aborder la question de la bancarisation au sens
« échanges de données et Base de données de la surveillance », certains éléments de
réflexion seront introduits dans ce travail.

Au-dela des aspects techniques, méthodologiques et documentaires qui seront traités
dans certaines actions du RSP, I'exploitabilité d’'une banque d’échantillons implique de
réfléchir aux questions de propriétés des échantillons et des données associées, aux
questions éthiques, ainsi qu’aux questions d’accessibilité et de promotion. Il est
absolument essentiel d’aborder ces aspects dés la conception de la banque d’échantillons
car ils conditionnent la maniére dont cette derniére sera organisée. Ce rapport présente
des propositions pour I'établissement de chartes éthiques et de régles de fonctionnement
de futures infrastructures de banques d’échantillons environnementaux. Ce travail aborde
€galement certains points particuliers liés aux banques d’empreintes NTS.

A ce jour, il n’y a aucune décision ou stratégie définie au niveau national que ce soit par le
MTES ou 'AFB au sujet d’infrastructures de type échantillothéque ou spectrothéque (Les
rencontres de 'Onema n°29°) :
- création d'une infrastructure nouvelle ou fédération d’infrastructures existantes
en France ;
- quels services pour quels missions/enjeux :
= infrastructure pour [larchivage de [I'environnement/milieux
(sauvegarde patrimonial)
= infrastructure en soutien de la recherche/innovation

3 https://professionnels.afbiodiversite.fr/sites/default/files/Rencontres29.pdf
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= infrastructure pour démontrer I'impact des politiques publiques
sur la qualité de I'environnement/milieux;...
- efc.

De ce fait, les points spécifiques traités dans ce document et les propositions associées
devront étre précisées et/ou complétées, le cas échéant, selon les décisions futures.

Pour les points plus détaillés sur la construction de la spectrotheque il faut se référer au
Iivrablef1 « Scenarii pour la mise en place d’'une spectrothéque : banque d’empreintes
NTS »

2. METHODOLOGIE

Une recherche sur les sites internet ou par le biais d’échanges écrits a été réalisée aupres
des principales infrastructures ou réseaux nationaux, européens et extra européens qui
hébergent / coordonnent une banque d’échantillon (communication orale par
Koschorreck ICESB2015 ; Les rencontres de I'Onema n°29°) avec pour objectif de
recueillir des informations/documents sur les points suivants : propriétés des échantillons
et des données associées, questions éthiques, questions d’accessibilité et de promotion.
Les principaux réseaux ou infrastructures qui ont été consultés ou sollicités sont les
suivants :

En France :

ANDRA : Ecothéque (France)

IFREMER : Mytillothéque (France)

INRA : Conservatoire des sols Pédothéque (France)
INRA : ADNthéque Genols (France)

Muséum national d’Histoire Naturelle MNHN (France)

A l'interface France - Europe
» EBMRC France Ressources biologiques marines (France, réseau Européen)
» Observatoire de Recherche sur la Qualité de I'Environnement du Grand Sud-Ouest
Européen (France, réseau Européen)

A l'international :
* NIST- Marine Environmental Specimen Bank (Etats-Unis)
» es-BANK, Center for Marine Environmental Studies, Ehime University (Japon)
* NIVA: The Environmental Specimen Bank (ESB Norway) (Norvege).
» Swedish Museum of Natural History (Suéde), etc.
» ESB Bilbao (Pays Basque espagnol)

Pour les points particuliers liés a la banque d’échantillons virtuels, des échanges avec
Nikiforos Alygizakis et Jaroslav Slobodnik qui travaillent a la construction de la Digital
Freeze Sample Platform (DFSP) dans le cadre des activités de NORMAN, ont été
organises.

L’ensemble de ces éléments a été présenté lors d’'une réunion BRGM, INERIS, LNE,
AFB, DEB qui s’est déroulée le 7 janvier 2019 et sont disponibles dans I'annexe 1.

4 Togola et al., Scenarii pour la mise en place d’'une spectrothéque : banque d’empreintes NTS 2019, .
> https://professionnels.afbiodiversite.fr/sites/default/files/Rencontres29.pdf
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3. CONCEPT, ENJEUX ET RECOMMANDATIONS

3.1  ORGANISATION DE L’ INFRASTRUCTURE

En régle générale, deux types d’organisation sont observés. Soit la banque d’échantillons
est adossée a un organisme (exemple : agence environnementale, instituts publiques tel
que 'lFREMER ou I'INRA, etc..), soit l'infrastructure est intégrée comme un outil d’une
suprastructure agrégeant notamment des plateformes techniques et technologiques
(exemples : EMBRC, ESB Bilbao, etc.). Dans ce deuxiéme cas, linfrastructure est
positionnée comme un outil en soutien a la recherche et l'innovation favorisant ainsi le
développement des procédés pour répondre aux attentes de la communauté scientifique
(meilleure conservation des échantillons, systémes de tracabilité innovants,
implémentation de rupture technologique, etc.).

Ce choix de configuration est critique et en lien avec la stratégie nationale sur les
infrastructures de type échantillothéque ou spectrothéque, en suspens. |l conditionne
également les modes de fonctionnement et d’organisation qui seront décrits dans les
paragraphes suivants.

3.2 COORDINATION / GESTION DE L’ INFRASTRUCTURE

Comme toute infrastructure, le besoin impérieux de disposer d’instances stratégiques,
décisionnelles et de pilotage multipartites est évident.

Pour la mise en place au niveau national de futures banques d’échantillons physiques ou
virtuels, il est recommandé de mettre en place 2 instances :

Un comité d’orientation stratégique :
Cette instance multipartite pourrait étre composée de représentants :
* des ministeres (MTES mais éventuellement Ministére de la recherche, Ministére
de la santé)
» del’AFB,
» d’infrastructures préexistantes (Ecothéque, Pédothéque, etc.), si le choix de la
mise en réseau d’infrastructures était fait,
» et inclure un comité scientifique international constitué d’experts.
Ce comité aurait, parmi ses missions, la détermination des orientations stratégiques et
des ressources nécessaires a sa mise en ceuvre, I'animation du réseau et des équipes,
'ouverture internationale (mise en réseau) et la définition de la politique d’accessibilité et
de propriété intellectuelle (DMP) (cf. paragraphe 3.4).

Un comité de pilotage

Cette instance multipartite pourrait étre constituée des administrateurs/représentants de
I'infrastructure, d’opérationnels et de scientifiques et serait en charge de la bonne mise en
ceuvre des décisions stratégiques définies par le comité d’orientation stratégique.

Si plusieurs infrastructures étaient mises en réseau, les comités de pilotage déja existant
au sein de chacune d’entre elles seraient a représenter ; parmi les principales missions de
cette instance devrait étre inclus : recevabilité/inclusion des échantillons dans la banque
d’échantillons, I'évaluation des demandes d’accés aux échantillons bancarisés, I'analyse
des résultats générés et in fine inclusion dans une banque de données de référence, les
questions d’accessibilité (3.4) et de gestion dans le temps des spécimens et des données
stockés dans l'infrastructure (3.4),et de promotion (3.6).
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3.3 VALORISATION DE L’INFRASTRUCTURE

Plus qu’'un simple systeme de fourniture d’échantillons, une infrastructure de banque
d’échantillons physiques et/ou empreintes NTS est une archive qui agrege des données
dont la valeur est difficilement quantifiable. En effet,
1. La valeur est subjective : elle dépend de l'intérét porté par I'utilisateur, directement
ou apreés transformation ;
2. La valeur est co-construite : elle augmente a partir de l'instant ou elle rentre dans un
processus de transformation, notamment a travers des études croisées, capables
d’exprimer des concepts, d’ou I'importance de la collaboration et de la coordination
dans le processus de la valorisation des données ;
3. La valeur est potentielle : elle donnera ou pas un avantage futur a ceux qui la
détiennent.

C’est pour cette raison qu’il est important que les connaissances acquises au travers de
I'exploitation de l'infrastructure y reviennent pour I'enrichir et permettre une acquisition
croisée de connaissances (notion de data mining précédemment évoquée...). Ces points
devront étre précisés dans la politique d’accessibilité (3.4).

3.4 ACCESSIBILITE

La question de l'accessibilité englobe un spectre assez large de points spécifiques dont
certains ont déja été abordés ou seront abordés dans les différents paragraphes de ce
document.
Le réle du comité stratégique et du comité de pilotage sont centraux dans ce processus.
Les points suivants devront étre discutés et définis au sein de ces deux instances :

= Organisation des demandes : demande toute I'année « au fil de I'eau » ou appel

annuel.

= Droits d’acces :

o graduels selon le niveau d’'implication dans la surveillance en France.

o implication possible (ou obligatoire) de membres du comité de pilotage
dans les projets visant a [I'exploitation des échantillons
physiques/empreintes NTS de l'infrastructure.

= Définition du colt d’accés aux échantillons, participation aux colts d’envoi pour les
échantillons physiques.

= Définition de la politique d’accessibilité (présentation PGD) et notamment du point
de retour des d’informations /connaissances produites par I'exploitation des
archives vers l'infrastructure

= Définition du mode de citation de l'infrastructure : citation dans la valorisation des
résultats/informations

Pour les demandeurs, il faudra mettre en place des formulaires de demande
d’échantillons. Ces documents devront notamment inclure les éléments suivants :
= Description du demandeur (référent technique /équipe projet ; niveau d’expertise)
et du bénéficiaire final.
= Motivation de la demande et notamment justification précise du besoin d’accés a
des archives (échantillons physiques ou empreintes NTS) et pas uniquement a de
simples supports d’études (plus-value de I'échantillon archivé par rapport a un
nouvel échantillon).
= Motivation des quantités demandées pour les échantillons physiques.
= Signature de la DMP.
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L’organisation mise en ceuvre au niveau du NIST a laquelle sont adossées les banques
d’échantillons environnementaux aux Etats-Unis illustre un mode d’organisation structuré
répondant aux enjeux et questions abordés au travers de ce document : définition de
niveaux d’acces différents, pilotage graduée, articulation de la base, etc. (Figure 1).

NIST STAR : 4 niveaux d’acces

= Exploration préliminaire, cartographie
= Données finalisées publiées uniquement

Public

(7]

3

= Recherche et contribution c

Collaborateur = Plein accés aux données spécifiques du projet c

/ Analyste = Soumissions organisées .8

(7]

()]

= Gestion des droits du projet ©

Chef projet = Accorde les acces 2

= Elévation de I'accessibilité ;

©

(V]

= Travaux avec les stackholders °

. pour ajouter des fonctionnalités >

Administrateur «  Maintenance (&)
Quantité de données accessibles

Acces Web aux scientifiques et au public

Cela comprend:
« le stockage et la récupération des données de
métrologie (y compris les mesures d’assurance

Echantillons- Specimen (ESB) Données /mesures (analytiques,

chimiques)
STAR database
(ESB Sample Tracking and Analytical
Repurting)
Plateforme de Suivi des
échantillons ESB et rapports s tres données venant des

qualité  associées et les informations
contextuelles sur la maniere dont les données
ont été collectées),

« la rationalisation de [I'enregistrement et du
stockage des métadonnées des échantillons

¢ la liaison des données de métrologie et des
métadonnées d'échantillon,

analytiques collaborateurs

e génération des données appropriées pour
I'exploration et la visualisation de données par
navigateur, et

e production des rapports de données de
maniére a supporter les tests statistiques ou
autres interprétations.

Intégration communauté banques
d’échantillons

Figure 1 : Banque d’échantillons Etats-Unis, NIST : Organisation

3.5 PROPRIETE : DROITS D’AUTEURS ET DROITS DE PROPRIETE

En Europe, les bases de données possédent leur propre protection juridique, depuis la
Directive européenne du 11 mars 1996.

La premiere protection concerne uniquement la forme de la base, son architecture, et est
conditionnée comme pour toute autre ceuvre par une condition d'originalité. La base doit
avoir un choix d'indexage original pour étre protégée par le droit d'auteur.

La deuxieme protection, spécifique aux bases de données, concerne la matiére contenue
par la base. Le droit sui generis est rangé dans la catégorie des droits voisins du droit
d'auteur, droit de propriété incorporelle ad hoc, donnant des prérogatives patrimoniales au
producteur de la base. Mais comme pour le droit d'auteur, I'exercice du droit est attaché a
une condition. Ici, il ne s'agit pas d'originalité, mais de valeur économique : la base doit
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avoir été I'objet d'un investissement qualitativement ou quantitativement substantiel. Le
producteur de la base de données peut donc interdire a tout utilisateur I'extraction
d'élements quantitativement ou qualitativement substantiels de la base, ou I'extraction
systématique de celle-ci. A noter qu'il est indifférent que la base soit publique ou non. Les
données publiques restent publiques et sont libres de droit; mais ce qui est protégé
est leur assemblage en un schéma particulier, selon l'idée que le tout vaut plus que la
somme des composants.

Concernant les banques d’échantillons physiques, la question est peu complexe. En effet,
elle repose sur le processus d’acquisition de spécimens (objets physiques/biologiques) en
vue de leur archivage et, le cas échéant, des mesures ou empreintes NTS qui pourront
étre réalisées/ acquises sur ces dits échantillons.

Concernant les banques d’empreintes NTS, la question est plus complexe. En effet, cette
approche pose la question de la définition de ce qu’est la donnée.

Une donnée peut étre définie comme ce qui est connu et qui sert de point de départ a un
raisonnement ayant pour objet la détermination d'une solution a un probleme en relation
avec cette donnée. Une empreinte NTS (dans le cas du NTS équivalent a un
spectrogramme) est une donnée non interprétée émanant d'une source primaire (dans le
cas du NTS équivalent a un couplage HRMS), ayant des caractéristiques liées a celle-ci
(dans le cas du NTS équivalent aux spécifications opératoires de la méthode d’acquisition
mise en ceuvre par le couplage HRMS) et qui n'ont été soumises a aucun traitement ou
toute autre manipulation (dans le cas du NTS: soustraction de blancs, etc.).

Il conviendra donc d’intégrer, dans les Appels a projets ou cahiers des charges
impliquant I'utilisation des banques, des plans de gestion des données (PGD) qui
constituent un élément clé d’une bonne gestion des données. Un PGD décrit le cycle
de vie de gestion des données pour celles qui doivent étre collectées, traitées et/ou
générees par un projet. Afin de rendre les données de recherche trouvables, accessibles,
interopérables et réutilisables (FAIR), un PGD devrait comprendre des informations slres

* le traitement des données de la recherche pendant et apres la fin du projet ;

* les données qui seront collectées, traitées et/ou générées ;

* la méthodologie et les standards qui seront appliqués ;

* la possibilité ou non de partage/libre acces ;

* la maniéere d’assurer la curation et la conservation des données (y compris aprés

la fin du projet).
Le point particulier des empreintes NTS devra étre inclus. Ce point est précisément décrit
dans le livrable ad’hoc®.

3.6 PROMOTION

La question de la promotion est assez hétérogéne au sein des infrastructures et
notamment leur réle/services. Certaines infrastructures qui sont au service de la
communauté scientifique sans a priori disposent de catalogues d’échantillons en ligne afin
de permettre une valorisation des ressources disponibles et ainsi faciliter la demande
d’acces. Au contraire, d’autres infrastructures qui ont une stratégie plus restrictive d’acces
ont choisi de ne pas communiquer de maniére exhaustive sur les spécimens archivés.

Selon les décisions qui seront prises et notamment si la décision de mettre en réseau des
infrastructures existantes est retenue, I'interopérabilité sera un point critique de méme

6 Togola et al., Scenarii pour la mise en place d’'une spectrotheque : banque d’empreintes NTS 2019, .
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que la mise en place de format d’archivage harmonisé permettant de garantir une
tracabilité unéquivoque des spécimens et empreintes NTS.

3.7 INTEROPERABILITE

Un outil permettant de générer des catalogues d’échantillons accessibles en ligne
s’inscrit dans le besoin d’interopérabilité des banques de données avec pour objectifs :
- d’améliorer les échanges de données autour des banques d’échantillons afin
d’optimiser la valorisation des ressources.
- De faciliter 'intégration de sources de données hétérogénes dans un systéme de
recherche et de navigation uniforme.
Cela répond également aux questions de promotion/visibilité et d’accessibilité aux
échantillons constituant cette base.

3.8  INFORMATISATION ET TRACABILITE DANS LES BANQUES

L’exploitabilité et la valeur de toutes banques d’échantillons (échantillons physiques ou
empreintes NTS) repose sur la qualité et fiabilité des échantillons physiques, des
empreintes NTS et des données associées qui la constituent. Au-dela de la simple
tracabilité strictement liée a [I'identification/codification de tout échantillon /
empreinte NTS, I'enjeu de la connaissance et de la maitrise de I’ensemble des
actions/processus qui ont conduit a la production de cet échantillon /empreinte
NTS est critique de méme que les données contextuelles indispensables a
I’exploitation future des données nouvellement générées.

Echantillothéque (banque d’échantillons physiques) :

 Programme de surveillance / étude / programme de recherche, finalité de
I'échantillonnage, stations, géo référencement,

» Echantillonnage / prélévement : les champs/éléments qui sont déja associés aux
données de surveillance semblent suffisants

* Analyse :les champs/éléments qui sont déja associés aux données de
surveillance semblent suffisant

» Données/mesures réalisées dont analyses non ciblées (empreinte NTS) doivent
étre bancarisées pour garantir la connaissance de lI'ensemble des données
contextuelles (incluant les QA/QC) et propres a chaque échantillon.

Les formats d’échange de type « EDILABO » SANDRE qui sont utilisés dans le cadre de
la surveillance reglementaire sont une réponse a ces besoins et devraient permettre
également de garantir l'interopérabilité au niveau frangais. Cependant ils ne sont, a
I'heure actuelle, pas utilisés par la communauté de recherche. Cela impliquerait la
transformation de données pour les rendre compatibles avec ces formats d’échanges, ce
qui ne semble pas insurmontable si 'ensemble des éléments (champs) nécessaires sont
pris en compte. La difficulté résiderait alors dans l'interopérabilité avec des infrastructures
hors France. En Europe le format wise pourrait étre une alternative.

Spectrotheque (banque d’empreintes NTS) :

Méme si ce travail n’a pas vocation a aborder la question de la bancarisation au sens
échanges de données et Base de données de la surveillance, il est utile de préciser que
dans le contexte des échanges de données EDILABO :

Pour les analyses non ciblées, un travail a été engagé avec le SANDRE et les parties
prenantes afin de pouvoir tracer I'information qu’une analyse de ce type a été réalisé sur
un échantillon X. Cette information sera qualitative.

Ainsi, il a été décidé de créer trois parametres SANDRE de nature physique qualitatifs
Empreinte chimique de TYPE A,B,C,D selon le principe du couplage HRMS
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utilisé (LC-ESIneg-HRMS,LC-ESIpos-HRMS, GC/EI/HRMS, GC/APCI/HRMS). Ces
parametres qualitatifs prennent pour valeurs possibles au niveau du résultat d'analyse :

o «0» :realisée

* «1» :nonréalisée
Le code remarque de l'analyse prendra pour valeur «1» par défaut, par convention, méme
si le code remarque «0» (Analyse non faite) aurait pu étre utilisé. Les champs obligatoires
existants permettront de savoir ou les données brutes sont stockées.

En outre, concernant les données spécifiques aux empreintes NTS, certaines personnes
sollicitées ont suggéré d’associer un DOI (Digital Object Identifier) ou un url a ces
données brutes. Le DOI consiste en I'attribution d’identifiants pérennes aux objets issus
de la recherche est proposé : il répond a la fois a la question de la propriété et de la
tracabilité. Cette possibilité devra également étre considérée.

Pour les échantillons physiques, une réflexion/approche comparable pourrait étre
conduite.

Il conviendra également de définir les prérequis qui conditionneront la recevabilité

de [I'échantillon / empreinte NTS pour intégrer I’Echantillotheque ou la
spectrotheque.

4. SYNTHESE DES RECOMMANDATIONS

Ce travail établit des recommandations pour soutenir le bon fonctionnement de futures
infrastructures Banques d’échantillons environnementaux de maniére générale. Il aborde
également certains points particuliers liés aux banques dempreintes NTS
« spectrothéque ». Le document met en avant les enjeux liés a la tracabilité de
I'information et surtout la capitalisation des données /informations nouvellement acquises
a partir des échantillons physiques ou empreintes NTS intégrés dans ces infrastructures
notamment au sein des BDD de surveillance existantes.
Le rapport propose des réflexions et des recommandations sur les points suivants :
» Organisation de l'infrastructure
» Coordination et gestion de l'infrastructure
» Valorisation de l'infrastructure
» Accessibilité des échantillons et empreintes NTS stockés dans l'infrastructure
* Propriété : droits d’'auteurs et droits de propriété de [linfrastructure et des
échantillons empreintes NTS qui y sont stockés
* Promotion de l'infrastructure
* Interopérabilité avec les autres banques d’échantillons et les BDD de surveillance
« Informatisation et tracabilité des échantillons et des données au sein de
I'infrastructure et au-dela.

Ces élements de réflexions et recommandations ont abouti a la proposition de modes de
gestion qui sont résumés dans les figures suivantes. La

Figure 2 présente une proposition de gestion possible pour la partie banque
d’échantillons. La
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Exploitation des empreintes NTS de la spectrothéque

o Spectrotheque

Demande acces | [ N
by | bl |k

. Fiche descriptive N b Comité de pilotage | =
% Lien vers I'empreinte NTS + Go /No go (: ) ‘
métadonnées associées o LJMMM, el

Informations sur les traitements

A
(b

effectués
Mise(s) & jour Non intégration dans une
. BDD surveillance
BDD surveillance (agence de I'eau, ADES,
etc Analyse suspect et / ou non
= = ) = Comité de vérification = Comité de . ,y P /

Intégration des parameétres/substances pilotage ciblée

identifiés a partir de I'exploitation de -@ En vue de I'archivage de Impératif que soit associé un
I'empreinte NTS sur la base d’un MFEETER (IS oD niveau de confiance (Schimansky,
niveau de confiance minimum associé autre)

Figure 3 compléte la compléte pour l'infrastructure spectrotheque.

Acquisition de spécimens en vue de leur intégration dans la banque d’échantillons

Acquisition du spécimen + métadonnées associées
a I’échantillon

-t QA/QC
O BDD surveillance (agence de I'eau, ADES, etc)
= Bancarisation de l'information «existence d’un
specimen » Format EDILABO
= |dentification unique de I'échantillon; selon niveau de
qualification, lien vers
Comité de vérification = Comité de - Banque d’échantillons ( émission d’un url, DO, etc.) ou
pilotage - Autre espace de stockage (code identifiant échantillon)
L . sur I'archivage du specimen y
Non intégration dans
echantillothéque l@ ]
- . ‘
‘ Banque d’échantillons @Z |

Fiche descriptive
Localisation
+ métadonnées associées+ mode
d’archivage + qté disponible

Partie a)
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Exploitation des données de la banque d’échantillons physiques

o

s Fiche descriptive Demande acceés

A Localisation » o > Comité de pilotage ‘ - 3
E + métadonnées associées+ mode Go /No go @
d’archivage + qté disponible

+Informations sur les analyses
effectuées

Banque d’échantillons

Tragabilité/archivage sur
des résultats invalidés,
non bancarisés

Mise(s) a jour

BDD surveillance (agence de 'eau, ADES,

Parametres analysés

etc)
, . . Comité de verification = Comité de ,
Intégration des parameétres/substances pilotage Méthodes de mesures
identifiés a partir de I'exploitation sur - En vue de l'archivage de QA/QC
I'information dans BDD Tragabilité

la base d’un niveau de confiance
minimum associé a la mesure .
Partie b)

Figure 2 : Banque d’échantillons physiques : illustration du flux de ’information/donnée
pour l'acquisition initiale des échantillons physiques de la banque (partie a) et I’exploitation
dans le temps de la banque d’échantillons (partie b)

Acquisition initiale en vue d’ intégrer la spectrotheque

Analyse et Acquisition de 'empreinte NTS +
métadonnées associées a I’échantillon

°'.' Iﬂ' - QA/QC BDD surveillance (agence de I'eau, ADES, etc)

= Bancarisation de l'information «existence d’une empreinte NTS»

Format EDILABO
= |dentification unique de I'échantillon; selon niveau de
qualification, lien vers

Comité de vérification = Comité de - Spectrotheque ( émission d’un u.rl, DC.)I., etc.,) ou
Non intégration pilotage - Autre espace de stockage (code identifiant échantillon)

dans spectrothéque sur 'archivage de I'empreinte NTS ’ Z/}
|
@ &

@ |
Spectro;%que N [ |
=
L \ || / L Fiche descriptive
;AMMMJL\ MMML: & MMUL\ ; ~ Lien vers empreinte NTS

+ métadonnées associées

gl | gl | al |
T Partie a)
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Exploitation des empreintes NTS de la spectrothéque

o Spectrotheque

s Demande acces |
i Ll m
i ipti ) |l | bR
\ Fiche descriptive A 3 A Comité de pilotage | J
E Lien vers I'empreinte NTS + Go /No go (: ) ‘
métadonnées associées hmwh.ll,\v‘

Informations sur les traitements
effectués

Y |l

Non intégration dans une
BDD surveillance

1

Mise(s) a jour

BDD surveillance (agence de I'eau, ADES,
etc) R o Analyse suspect et / ou non
= = = Comité de vérification = Comité de o
Intégration des parameétres/substances pilotage ciblée
identifiés a partir de I'exploitation de -@ En vue de I'archivage de Impératif que soit associé un
I'empreinte NTS sur la base d’un Iinformation dans BDD niveau de confiance (Schimansky,
niveau de confiance minimum associé autre)

Partie b)

Figure 3 : Spectrothéque : illustration du flux de I’information/donnée pour ’acquisition
initiale des empreintes NTS constitutives de la spectrothéque (partie a) et I’exploitation dans
le temps de la spectrothéque (partie b)

Ces propositions ont ainsi fait émerger un certain nombre de questions qui devront étre
discutées et trouver réponse au-dela de ce travail. Des réflexions sur le choix stratégique
national de s’engager vers une démarche structurée et systématique de bancarisation en
soutien au besoin de la surveillance notamment dans le cadre du réseau de surveillance
prospective devront étre menées.

Annexe 1:Support de présentation de la réunion du 07 janvier
2019

FER
R —_——

AQUAREF

RDILAOTC
Banques d'échantillons/ Spectrothéque

5. LARDY-FONTAM, A. TOGOLA
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QUEL MOMITORING EM 2050 ET QUELS OUTILS
AQUAREF UTILISERONS-NOUS EN 20507
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O UdEvaluation des effets biologigues saméliore rapid ememnt

O Mouvelle idée d'ESE virtuels complémentaires basés sur des spectres non ciblés

O L'évaluation intéegrée de l'exposition des donnges de surveillance humaine et erwironnementale figure en bonne
place dans 'agenda politigue

O Les ESB testent de nouwelles matrices enviromnementales, par exemple boues dépuration, particules en suspension
et echantillon naurs passifs pour 'eau et I'air

O Nowuveaux compartiments de surveillance, par exemple environnements urbains / miegapoles

I Le big data fdata mining permettra une analyse plus inbégrative des paramitres chimiques et biologigues
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* Actions a suivre :
* Echange avec NORMAN pour supprimer les difficultés techniques

* Echanges avec utilisateurs (potentiels)?
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+ \W Brack [ projet SOLUTIONS)
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= Génols gui s"est développde 3 partir des sols du RMOS en constituant ume ADNthégue: INRA
®  Pescources Bialogigues marines EBMAC France

= Observatoire de Recherche sur la Qualité de I'Environnement du Grand Sud-Ouest Europdéen

= Service d'Observation et d'Expérimentation pour la recherche sur e long terme en Environnerment [SOERE],
ECOSCOPE labelliséd an 2012 par ANEmi.

= Collections patrimoniales, Bangque de génes, Bangues de graines ; conservateires botaniques nationaws (CBN)
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Page 25 sur 54



Dossier Pr154990 - Document DMSI/17 - page 26/54

AQUAREF

Tiriige T rGRL RN
Accessibilité
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I A?UA-REF ECOSCOPE

. I._:Dbjn;Ei;‘H'ECDSCDP'E est de mettre en place un péle de donnees d'observation pour la recherche sur |z bicdiversité afin
d'en documenter et comprendre 'Stat et |a dynamique, les mécanismes sous-jacents et construine les scénarios du futur
de la biodiversite.

*  ECOSCOPE est une infrastructure qui doit contribuer 3 mieux organiser la collecte, la gestion et |z valorisation des
donnges a travers 'accés distant 3 differents types d'observations de |a biodiversita,

*  Ces données proviennent d observatoires de recherche sur la biodiversité, de centres de ressources biologiques et de
callections, mais également des données d'expérimentation et restent gérées par les laboratoires.

* Elles sont utilisees pour alimenter la reche rche et fournir informations et synthéses pour lappui @ la décision politigue.

* Le pdle de donmées est organisé a partir de l'existant <t contribue a I'animation d'une communauté de pratiques entre
praducteurs de donmées d'observation de la biodiversité d*une part et producteurs et utilisateurs de données d'autre part.

®  ECOSCOFPE est un projet multi-organismes. |l est inscrit sur la feuille de route des Infrastructures de Recherche nationales
(IR) 2t a éte labellisé Systéme d"Observation et d'Expérimentaticen pour la recherche en Envirennement (SOERE) par
[&lliance nationale de la recherche pour FEnvironnement (AIEm) sur la période 20112015, Denis Couvet | Mus@um
MNational d'Histolre Maturelle) en assure la coordination scientifigue e la Fondation pour la Recherche sur la Biod versité
(FRE] la coordination opérationnelle, Les travaux memés d travers ECOSCOPE sont réalisés en liem avec le ministére de la
Recherche et les acteurs de la recherche, et en étroite collaboration avec les ministéres de PEnvironnement et de
[Agriculture ainsi gue las acteurs de |a sociéns,

= hitp:fwownw fondationbiodiversite fr/im ages/ docyments/ECOSCOP E/ECOSCOPE . pd f

T M W e -

Page 26 sur 54



Bo-aniicy
i IRl

Dossier Pr154990 - Document DMSI/17 - page 27/54

UA'REF Conservatoire des Sols

G, PR
e U G N AT

Les objectifs du conservatoire

0 Analyser les phénoménes de dérive analytigue
O Construire la mémoire de nos sols

O Mettre a disposition une banque d'échantillons

Al

——— G, PR
W InEl

o e e

UA'REF Conservatoire des Sols

g U0 RS, O MU

Le Conservaboire est organisé en ateliers.

Toutes les activités suivent une démarche gualité suivant le référentiel INRA [Mission Qualité, 2005). Selan les
programmes concernés, les dchantillons subissent différents traitements, Les tiches sont décrites dans des fiches
specifiques (fgure 1),

Chaque projet est d'abord décrit dans una afiche projeta, las modalités de préparation des échantillons sont, quant &
elles définies dans une «fiche travauxs qui correspond & un lot d'échantillons donné, & une date donnée et paur un
pragramme défind.

Ainsi, les smenus analytiques» et demandes de préparations peuvent évoluer au cours d”un méme projet.

Lin systéme de codes-barres est utilisé qui permet de lier des échantillons & la base de données, dactualiser leur
appartenance a um nowweau programme, de sulvre leur poids actuel et den gérer les stocks, et de connaitre les

analyses qu'ils ont subies ainsi que leur localisation dans. la pédothéque.
Toutes les informations disponibles sur les échantillons sont saisies en base de données DoneSol2

bien gue les coordonnées exactes des préldévements soient connues, elles sont sournises a la confidentialité,

L TR -
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I AQUAREF Conservatoire des Sols

Mise a disposition des échantillons —exe mples d'utilisations

® [Des saus-dchantillans au aliguotes sont mis & disposition 3 la dermande, le plus souvent pour des projets de Recherche

dans lesguels PUnité InfoSal est impliquée scientifiquement.

*  Ubquipe participe, en amant, & I"élabaration du protocole et aux réflexions sur les guantités et la nature des échantillons
fournis ou sur les stratégies d'échantil lonnage le cas achaant.

= Dans certains cas, leur sélection peut &tre faite sur des critéres physicochimigues, pédologigues, d'accupaticen des sals,
de gradient de tenewrs, de localisation géographigue, €t, Dans d'autres cas, ¢'est le critére d'exhaustivité gui est
appliqué, et 'ensemble des échantillans du BMOS est mis & disposition.

®  Enaval, l'unité Info-50l gére les données se rapportant a I'echantillon (anciennes &t nouvelles anakhyses ).

= Enfin, Punité InfoSol participe le plus souvent au traltement, & interprétation et & la valorisation des résultats. La partie
suivante présente une synthése des utilisations des échantillons du Conservatoire & ce jour,

ST R

I AQUAREF ADN théque

* [ plateforme GenaSol de 'UMER Agroécologie de 'IMRA de Dijon est wne structirre unique en Eurape, centrée surla
{microlbiologie des sols. Ses missions sarticulernt qutour de trois activités principales © un Conservatoire des Ressources
Géndtigues Microblennes, une Bloteforme Technique de coractdrivotion motdculire gy métagénome microbion, un
Systéme d'Information sur la diversite microbienne des sals et de lenvironrement. Depuis 2015, la Plateformme GenoSol
est certifiee 150 5001 pour le Conservatoire des Ressources Génetiques Microbiennes.

= (Objectif | acguérir, stocker et caractériser des ressources génatiques microbiennes des sols.

= Zan but ultime est de produire un systéme de référence basé sur la caractérization moléculaire des communautés
microbiennes du sal gui permettra aux scientifiques diinterpréter des analyses a petite échelle de temps et
d'espace.

= (ette callection d'échantillens est dispenikle pour la communaute scientifigus nationale et intermatianale &n termes
de ressources génetiques des sols

Accés em constructfon

ST My, W ue n
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' EF La Mytilothéque

*  Bazes de données scientifigues du MNHN
- ffscience. mnhn frfinstitution/mnhn/sea rch

i M R W o -
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LAREF .
I MP Collections MMNHN
CHIMIOTHEQUE ET EXTRACTOTHEQUE

* la chimiothéque est composée de 1 300 melécules, essentiellement des produits naturels historiques qui lui conférent
une grande diversité et une réelie originalité. Ces produits sont issus des collections du Muséum et des travaux de
recherche en cours. Chaque malécule est conservige sows forme de poudre amorphe & température ambiante et en
solution dans le DMSO & -20°C.

*  Lextractothegue se compose de 240 extraits issus de champignons superieurs et de spécmens d'invertébnés marins de
la zoothéque du Muséum. Ces extraits sont conservdds en solution dans P'éthancl et dans e DMSO & -20°C.

= Les produits et extraits naturels en solution dans le DMSD sont conditionnés sous forme de plague 26 puits facilement
accessibles pour les criblages & haut débit. Ces collections sont gérdes par "unité miste de recherche MCARM [UPR
7245 CHRS/MINHN].

ST R

I AQUAREF Collections BMNHMN

= Demande de prét et consultation de collections

Formuler une demande de prét via COLHELPER

Comment formuler une demande de prit ?

Toute demande de prét doit &tre effectuée via la plateforme internet Colfislper pour laguelle une création de compte est
obligataire.

ME. Toutes les demandes de prét pour exposition etfou diffusicn sont & renseligner dans |z rubrique "Exposition". Pour les demandes de préts
scientifique, elles doivent étre renseignees dans la rubrique correspondant & la collaction concernée.

Dans le cadre dlexposition et de diffusion, toute demande officielle doit Stre effectude dans undélai minimum de 4 mais avant Fauserturs de
lescposition. Ce délai a éudé @éfini an fonction des ressounces disponibles au bureau de la régie, des interactions avec Fermprunteur et des
contralnt es réglementalres de circulation des blens concernds.

Le bureau de la régie se réserve e droit de ne pas accepter ces demandes si le délai est trop cowrt 3w vu de la demande.

La gesbon des demandes de prets & but de diffusion est assuree par le bureau de la regie du muséum qui constitue le seul interlocsteur Sirect
pour boutes les questions relatives i la demands demprunt.

o e e
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I AQUAREF ANDRA ECOTHEQUE

UDbservatoire pérenne de lenvirennement (OPE] & pour objectif de faire un &tat initial de lenvironnement.
Il est unigue en France car il est le premier chservateire  étudier simultanément Fensemble des
compartiments de l'emvironnement dans tous les milieus d'un vaste territoire dtude. Pour mener a bien s
miissicn, il dispose de huit stations de mesures et d'une écothégue

U'Ecothéque est une biblisthéque d'échantillons environnementaus. Des prélévements de toute nature
seront préparés, conditionnés et conservés pendant auw maoins 100 ans,

Lobjectif est de présereer la mémaire de la qualité de 'environnement d'aujeurd'hui pour ére capable de
I'analyser demain, avec des méthodes gui seront peut-&tre plus sensibles, ou pour y rechercher des
elememts qui n'ont pas eté analyses aujourd’hui.

= EMCOURS DE CONSTRUCTION

g M, E = n

Centre National de ressowrces biologiques marimes-
EMBRC

I A:q)UA-REF

v EMEBRC-France met en accés une wariéte de modéles biologigues marins ainsi gu'un environnement
technologiqgue de haut niveau pour leur explaration fonctionnelle, Linfrastructure développe les
riadales visant 3 compléter 'arbre du vivant ainsi que l2s ressources génatiques st géncmigues
afférentes.

» ERBRC-Framce st construit autour des services suivants
+ Acceés aux modéles biologiques marins, couvrant toutes les lignses de l'arbre du vivant ;
« Acceés a des dispasitifs d'expérimentation ex situ, pour 'élevags ou la culture ;

" ACCAS aux mowens logistiques pour e génotypage et e phénotypage de ces modales (-omigues,
imagerie, performances en culture ...} ;

« heods a des ressounces pEnetiques de certains organismes modéles, procaryotes ou eucaryotes |
« Acces a des ressounces numeriques sur les organismes et les écosystémes marins

https oo embare. ey

g M, E = n

Page 31 sur 54



Dossier Pr154990 - Document DMSI/17 - page 32/54

AQUAREF
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AQUAREF
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4 niveaux d'accés

" Eaplosation praliminaire, camographie

Public & Do néas fimalisées publiGes uniguement
= Recherche el oomtribution
Collabarateury e ® Plein sccis 2ux données spiodiques du projet
Analysta = Soumissinns organisées

= Gpstean des drocts du projget
Chel projet = Accorde les sochs
= Elévation de Facoessbilite

b
= & Travaux avec le s stakefolders pour ajouter
d es fonctionnalités =t maintenance
Audmiris drater L

Cycle de vie des données

e
-
T

T

A UA-REF MIST-NMMTE

Vi e G, PR
I G N AT

0 Enraison des colits associés & la collects et 3 la conservation & long terme des échantillons et & la valeur
croissante des échantillons aprés des années (voire des décennies) de stockage, une politigue doit étre
élaborée pour déterminer I'accés a ces échantillons,

Cependant, avant de définir une politique d'accés appropriée, il convient de répondre aux questions suivantes:
Qual est le but de |3 bangue d'échantillans?

d La banque a-t-elle pour ohjectif de fournir une banque de spécimens a |a disposition de tous les programmes
désirant des échantillons  des fins de suivi ou une collection "3 long terme” d'échantillons pour des analyses
rétrospectives qui ne peuvent étre réalisées gu'avec des échantillons stockés?

U Généralement, cette dernigre affirmation est vraie pour la plupart des programmes de banque d'échantillons,

3 Les demandes d'échantillons de |a banque doivent étre considérées en fonction de plusieurs criteres.

o e e
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A UA-REF MIST-NMMTE

ek B LT
WM AR S N T

O Premigrement, les demandes dolvent justifier la nécessité d'utillser des échantillons de la banque,
chest-a-dire gu'un spécimen en bangue est-il nécessaire pour atteindre I'objectif visé ou est-ce gue les
spécimens recueillis peuvent maintenant senvir le projet?

U Deuxizmement, les procédures de contrile gualité doivent &tre mises en place par ceux qui
demandent les &chantillons pour assurer la qualité des résulltats d'analyse obtenus avec les
échantillons stockes.

Enfim, le demandeur doit accepter de fournir tous les résultats d'analyse au programme de |a bangue de
spécimens pour inclusion dans la documentation de I'échantillon.

A UA-REF MIST-NMMTE

oi-anivicp e B LT
WM AR S N T

Echantillon it 4 (150 [ —fehaniion ot B ]
Brsiror | 1150 g erwviron) J

- -

Conservation & lang terme ! Homoga nisation + sous Ech )

At 04 funtifi
Homogénisation + sous Ech
PR I |

AT ¥ argatitTsg
SEINEAE

WLAT ) - programima ” ‘ ",
i Disponibles pour la communauté
B EAT 4 arch i scientifigue

P rran R TIE
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A UA-REF MIST-NMMTE
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Les dermandes officielles de tissus en banque de la catégorie 1 doivent &tre adressées au sponsor du NMMTB et leur
demande est examinge par un comité de révision informel composé d'au moins trois personnes, membres du comite
consultatif du MWMMTE. Il est particuligrement important de savoir si des échantillons du NMMTE sont nécessaires pour
meener a bien la recherche et sl des échantillons appropriés pour atteind re les objectifs de la recherche proposée ne
poufraient pad élre ebbenus aupras d'adtres souroes,

Le NMPATE n'est pas desting a étre utilisé comme scurce facilement accessible de tissu de mammifére marin pour tout
chercheur awant besoin d'échantillons, mais uniquement pour la recherche nécessitant des échantillons stockés du passé,
Clest um point important, en particulier pour les tissus de mammiféres marins, en raison des restrictions lides & lFacqguisition
de tels tissus, car certains de ces animaux sont considérés comme des especes en danger de disparition,

I A?UA-REF

T T R @

« K

A retenir, Ce que l'on peut observer

Catalogue en ligne des échantillans bancarisées
Demande en ligne d acces

Motivation de la demande et notamment justification précise du besoin d'accés a des archives et pas
uniguement & des échantillons

Mativation des quantités demandées pour échantillens physiques

Politique daccessibilité

Accessibilité graduelle selan profil utilisateurs

Evaluation par comité experts

Farticipation aux couts d'emioi

Palement a l'échantillon

Demande toute Fannde ow appel annuel

Exigence de citation dans la valerisation

Exipence gue les résultats soient retournde vers [a base pour mailloure connaissance det spécimen

Exigence de retour des échantillons non utilisés

T
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I E ) fi A retenir, Ce que |'on peut observer

Cuestions du caut d'accds :
| Soitintégration en tant que partemaire (cout = minime » pour lentretien et la construction de la base
| Soit sand partenamat: coul plus devé | approche plus commersiale, ]

La notian d'intégration dans le partenariat permet de mieus verrouiller utilisation, Uinterprétation des données

Motion trés importante de retour de lNinformation preduite! ! Ce sera la richesse d'une bangue pas seulement
Faciliter 'acces & des échantillens | cela me semble assez commercial..) mais plutdt augmenter la connaissance et
permettre une acguisition croisée de connalssance | notion de data mining précédemment Svoquée...)

| Besoin de discuter de la Pl des données acquises..

R N - |

I E ) fi A retenir, Ce que |'on peut observer

Gestion des demandes

toutes les plateforme s fonctionnent:
| A partir d'une entité existante | INRA, MNHN, IFREMER...)

| Ont un comité d'éwaluation de la demande qui sappuie sur des cribbres scientifiques | pertinence,
nécessité..) et pratigues | guantité nécessaires)

I ontun droit de regard Sur les résultats (sauf gd gue commaoercial?)

| Motion de mise en réseau des bangues
* Besoin d"une Interface qui puisse faire des liens entra les bases:

i liaison geographique GIS?
LI

T M W e n
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IM.EUAREF Et aprés ...

*  Drganiser ume réunion en T1 2019 pour échanger par les plus grosses entités en Fr;

EMIBRC-France Nicolas PADE
INRA Genosal+ ADMthbgue
MMHMN

IFREMER

AFR

UPau ¥,

AMDRAF

T M W e n

AQUAREF

B LT
||||||| T IR, N

Elérments de discussion pour le volet spectrothéque

e w v R
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Contents

'Presentatlnn technique DSFP (informations

Slobodnik

Nikiforos Alygizakis, Jaroslav

* Avantages/ limitations techniques et fonctionnelles
* Présentation banque BRGM

» Avantages / limitations techniques et fonctionnelles

I A LARFE
Conversion of vendor
LC-HRIAS files to mzhil

[vandar
software/FrotecWizard)

Peak Ficking [(WVendos peak
picker/cantWawe feriPick)

Grouping of adducts
and isotopic peaks

Experimental RTI
caloculation
(normalization of
retention time)

Addition of get MSMMS
Iinformation from datas
dependant files
[optional)

-rnzML

Introduction

Digital Samiple
Freszing
Flatform

{User interface)

L TR

Knoswn sulbstance | ]
= Mhassof iInterest
w Mausibis re tention tims
¥ ualifier ions (some cases)

Merws Substance

s ol interest, Experacental BT {egtional]
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How to upload chromatograms to DSFP
AQUAREF
__I ol | -0 1 oh
Ij o | wore Data-Independent fites

I ok | lere Crata-Dependent Chromatograms

oo | Lew ellisicn enargy full scan chrematogram

o e | High coflision enengy full scan cRroma TOgrEm

Comusrien ta mehl -4

2 F . |

Comtributor meeta-data  Instrumental meta-data Sample amd sample lﬂmﬁm Hime
preparation meta-  of BT mikture
darta

]

Umplasd to
MORRASM seErver

Digital sample
| .,‘:'.',:::.J C@)— lusEEEE:;n e & e n
Description of NTS DCT
AQUAREF .

v i5 contribwsti
e N =

t e L + information pour contrdle qualité | BT

r—“’“ e index]

e
e Lo o — Sample meta-data
e i v 1 s e 1
: S (NP VU (NS U EPUS (VUSRS RS [ (U (PR (PR O S S o — :

Instrumental methad meta-data
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Description of NTS DCT

Sample mass spectral information {MS1 information])
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Description of NTS DCT
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Sample mass spectral information
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Composés traceurs (SemiCuantification)
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KAM Digitsl Sample Freezing Flatform ks
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Ganeral Sample Information

| Infarmations sur 'échantillon
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Conclusions-Benefits of DSFP
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Gestion effective des données sous forme d'un fichier non brut mzxml prétraité par le labo
CQuid des blancs associés ; possibilité de les bancariser pour laisser & Nutilisateur la possibilité de filkrer??

screening rapide de multitudes de couples substances/échantillons
= Athention risque de comper des chouz et des careifes | normalisation, effets matrices ..}

Update des listes suspect list avec le lien avec SUSDAT et suspect list

attention aux niveaus dinformation trés warables dans les listes.. Ex: molécules niveau 5 ne peuvent pas étre utilisées

Fossibilite de bénéficier des mizes 3 jours fréguentes des informations sur les composes, sur les possibiités de retraitement

Semi- quanti : utilisation du critgre d*homelogie structurale...” pour PEC/PMEC OK mais sous forme de boite noire...

ST T

Aspect technique DSFP
AQUAREF + .

I T e T S N T

Traltemment autematisé des donndes approche clblé/Suspect
mais pas de vral NTS , comparaison dempreintes etc..
+ Gestion des réplicats ?
+  pb transfert des fichiers Waters
v Non prise en compte des donndes GC:MS
« Qualification des domnées mises sur la base ?

+ Traitement des données FRindépendemment des autres st possible | Filtres echantillons)

v Hamopéngité momenclature DSFP J bancarisation | ex code stations en SANDRE MWise | numira échantillen unique
comimun avec Bancaristion Sandre)

Bancarisation MTS JEIP ?

Bonne prise en compte des métadomness associees au échantillon

o rme v O
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ASPECT juridique DSFP
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traitement des données FR par d'autres est possible !
Données open access est la régle du jeu : quiimagine t'on y mettre 7
Mais DSFP en propre semble possible .. Cf Allemagne?

Perennité de |la base ? Source de financement de la base, pas d”entité juridique , pérenne...
Stratégie UBA : obligation de developper une base en propre, base DSFP en “miroir”

pas hébergé en France ?

L TR -
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B LT
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Présentation banque BRGM

Crége pour un besoin interne de management de |3 donnée

Ohjectifs :

gérer le suivi analytigue

permettre Ianalyse retrospective et le regroupement d'échantillons issus de projets
différents, selon date, localisation, matrice...etc

o e e
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* Pas de traitement de la donnée : données brutes et besoin d'un labo expert pour
traiter la donnée

* du coup on fait ce que 'on veut (comparaison d’empreintes, NTS...)

* pas de pb de volumes de données a stocker

* Orientés pour I'instant QA/QC “interne”

* Pas Volet interface GIS

* pas Interface accés extérieur prévu

* Peu descriptif d'échantillons( lien LIMS interne)

=TT
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Annexe 2: La gestion des données : contexte et exigences

En vertu de la Directive Loi Cadre sur I’'Eau DCE, les Etats membres doivent mener
de vastes consultations auprés du public et des parties concernées en vue de déterminer
les problemes, les solutions et leurs colts qu’il convient d’inclure dans le plan de gestion
de district hydrographique. Pour ce faire, une vaste consultation d’au moins six mois doit
étre menée sur les plans de gestion de district hydraulique au cours de leur élaboration,
puis tous les six ans, lors de leur mise a jour.

La mobilisation et la participation du public sont des conditions préalables a la
protection des eaux. Sans le soutien de la population, les mesures réglementaires sont
vouées a I'échec. Les citoyens européens doivent jouer un rble essentiel dans la mise en
ceuvre de la DCE en aidant les gouvernements a trouver un équilibre entre les questions
sociales, environnementales et économiques a prendre en considération. )

Le SIE Le Systéme d’Information sur 'Eau (SIE) est un dispositif créé par I'Etat pour le
partage et la mise a disposition des données sur l'eau du secteur public. Le schéma
national des données sur I'eau (SNDE) fixe les objectifs, le périmétre, les modalités de
gouvernance du systeme d’information sur I'eau (SIE) et décrit ses dispositifs techniques
(de recueil, conservation et diffusion des données et des indicateurs). |l précise comment
ces dispositifs sont mis en ceuvre, comment les méthodologies et le référentiel des
données et des services sont élaborés, et comment les données sont échangées avec
d’autres systémes d’information (https://www.eaufrance.fr/le-systeme-dinformation-sur-
leau-sie)

Eau France est un service public d’'information sur I'eau et les milieux aquatiques. Il a
pour but de faciliter 'accés a l'information publique dans le domaine de I'eau en France.
(https://www.eaufrance.fr/propos-deaufrance)

La Directive INSPIRE, élaborée par la Direction générale de I'environnement de la
Commission européenne, vise a établir en Europe une infrastructure de données
géographiques pour assurer l'interopérabilité entre bases de données et faciliter la
diffusion, la disponibilité, l'utilisation et la réutilisation de l'information géographique en
Europe. La Directive se structure en cinqg parties correspondant aux composantes d’'une
infrastructure de données géographiques :

> Les métadonnées : elles sont la porte d’entrée de linfrastructure puisqu’elles
permettent de connaitre les données et les services disponibles ainsi que leurs utilisations
possibles,

> Les données géographiques : elles doivent étre disponibles dans des formats et des
structures harmonisés afin d’en faciliter I'utilisation par tous,

> Les services en ligne : toutes les données et métadonnées doivent étre accessibles
via Internet, vecteur privilégié d’échange,

> Le partage entre autorités publiques : les principes d’échange, de tarification et les
conditions d’utilisation doivent faciliter I'accés aux données et aux services en ligne,

» Les mécanismes de coordination et de suivi de la directive : il s’avére nécessaire de
mettre en place des structures de coordination tant des contributeurs que des utilisateurs
(http://cnig.gouv.fr/?page id=8991).
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