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Résumé

La construction d’ontologies est une des premiéres tdches
dans le domaine de la représentation des connaissances.
Elle reste tres pertinente aujourd’hui, grdce a l’expressi-
vité des langages formels, qui permettent encore d’explo-
rer et de découvrir des connaissances. Pendant des décen-
nies, la communauté a développé des méthodologies pour
la construction manuelle d’ontologies, et plusieurs classifi-
cations de celles-ci ont été proposées. Dans cet article, nous
présentons une méthodologie de construction d’ontologie
basée sur des méthodes existantes, et nous ’appliquons a
la représentation du domaine des PFAS (Per- et poly- fluo-
roalkyle substances) et de leur exposition. Les PFAS sont
des substances dont la structure chimique particuliere les
rend trés résistantes et efficaces dans de nombreuses ap-
plications industrielles. Ils suscitent un intérét croissant en
raison de leur impact négatif sur la santé et I’environne-
ment. Ce travail s’inscrit dans le cadre du projet interdisci-
plinaire DAE (Détection d’Anomalies Environnementales).

Mots-clés

Ontologie, représentation des connaissances, PFAS, envi-
ronnement.

Abstract

Ontology construction is one of the earliest tasks in the
field of knowledge representation. It remains highly re-
levant today, thanks to the expressiveness of formal lan-
guages, which still allow for the exploration and discovery
of knowledge. For decades, the community has developed
methodologies for the manual construction of ontologies,
and several classifications of these have been proposed.
In this article, we present a methodology for constructing
ontologies based on existing methods, and we apply it to
represent the domain of PFAS and their exposition. PFAS
are substances with a unique chemical structure that makes
them highly resistant and effective in many industrial appli-
cations. They have been drawing increasing attention due
to their negative impact on health and the environment. This
work is part of the interdisciplinary DAE (Environmental
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Anomaly Detection) project.
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Ontology, knowledge representation, PFAS, environment.

1 Introduction

La représentation des connaissances et I’ingénierie des on-
tologies sont parmi les premieres thématiques de recherche
en intelligence artificielle, et elles continuent d’attirer une
attention, tant sur le plan théorique que pratique. Une on-
tologie constitue une représentation formelle des éléments
qui composent un domaine spécifique [20)]. Grace a 1’ex-
pressivité des langages formels utilisés pour décrire ces on-
tologies, il est possible d’introduire un raisonnement lo-
gique permettant d’inférer de nouvelles connaissances ou
de détecter des incohérences dans les informations exis-
tantes. Bien que les ontologies aient trouvé des applica-
tions dans divers domaines, aucune conceptualisation des
connaissances relatives aux PFAS n’a encore été élaborée.

Les substances per- et polyfluoroalkyles (PFAS) sont des
composés organiques fluorés possédant des propriétés phy-
siques, chimiques et biologiques tres diverses [’]. D’un
point de vue socio-économique, les PFAS répondent a
de nombreux besoins et sont utilisés dans une variété de
contextes industriels. Cependant, leur persistance dans I’en-
vironnement et leur toxicité ont un impact négatif sur la
santé humaine et I’écosysteme. Plusieurs études récentes
ont exploré ces effets, notamment en analysant les concen-
trations de PFAS et leur devenir dans les masses d’eau,
I’une des principales voies d’exposition humaine [ 12, 19].

Face a I’'urgence d’analyser et de répondre a diverses ques-
tions concernant les PFAS, il est crucial de développer une
classification formelle de ces substances et de leurs interac-
tions avec I’environnement. Bien que certaines classifica-
tions informelles existent, aucune n’a été congue pour spé-
cifier la présence des PFAS dans I’environnement, un fac-
teur essentiel pour comprendre le phénomene et réguler leur
utilisation. La classification que nous proposons vise deux
objectifs principaux : d’une part, offrir une ressource ou-
verte qui puisse étre utilisée et enrichie par la communauté
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scientifique; d’autre part, permettre 1’intégration de cette
classification avec des données ou ressources existantes afin
de découvrir de nouvelles connaissances sur les PFAS et
le phénomene dans son ensemble, en exploitant les méca-
nismes de raisonnement pour identifier des incohérences ou
des comportements atypiques.

Dans le cadre du projet Forever Pollution [°], le journal
Le Monde, a publié une carte de la pollution éternelle ',
recensant les coordonnées géographiques des sites pollués
ainsi que des informations détaillées sur les échantillons de
PFAS prélevés. Nous exploiterons les données disponibles
afin d’enrichir et peupler notre ontologie. En janvier 2024,
le CNRS a lancé le projet PDH?, dont 1’objectif est d’en-
richir ces données, d’en assurer 1’actualisation continue et
de développer des solutions durables. Dans ce contexte,
notre projet DAE (Détection d’anomalies environnemen-
tales), s’appuie sur ces données comme base et mobilise
des compétences interdisciplinaires en sciences des don-
nées, chimie environnementale et géographie.

La suite de cet article est organisée de la maniere suivante :
dans la section 2, nous présentons I’état de I’art sur les mé-
thodes de construction d’ontologies et les ontologies exis-
tantes liées aux PFAS. La section 3 décrit notre approche
pour modéliser les PFAS a travers une ontologie, tout en ré-
pondant aux questions de compétence et en évaluant notre
travail selon les principes FAIR. Enfin, la section 4 conclut
I’article et explore les extensions possibles de ce travail.

2 Travaux antérieurs

Méthodes pour la construction d’ontologies : En raison
de la diversité des domaines et des projets nécessitant leur
élaboration, une riche littérature a émergé sur les différentes
méthodes et approches. Ces méthodes peuvent étre classi-
fiées selon plusieurs criteres, tels que la généralité de leur
stratégie, 1’approche adoptée (ascendante ou descendante),
et leur niveau de formalisation [0, | ©]. Parmi les approches
les plus établies et reconnues figurent Methontology [11)] et
Ontology Development 101 [ -]. La premiere, qui est I’'une
des approches les plus anciennes, souffre d’un inconvénient
majeur : une phase d’intégration qui intervient trop tardive-
ment, apres la formalisation, et I’absence d’une étape itéra-
tive pour 1’amélioration. En revanche, la seconde anticipe
mieux I’intégration avec d’autres ressources et propose une
séquence de documents préparés avant la formalisation, en
retardant autant que possible I’utilisation du langage for-
mel.

Certaines approches mettent I’accent sur la séparation des
roles et des responsabilités dans la construction de 1’onto-
logie. Par exemple, 1’approche (KA)? [ 1] divise le proces-
sus en deux groupes distincts : le groupe de représentation
des connaissances et le groupe de contrdle. Bien que cette
approche soit généralement applicable, elle est particulie-
rement recommandée dans les domaines techniques (ex :
médical) en raison de sa rigueur et de sa spécialisation.

1. https: www.lemonde.
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L’une des approches distribuées les plus connues est DILI-
GENT [!5], proposée comme une méthodologie qui com-
mence par le travail conjoint d’experts en ontologie et en
domaine, et qui conduit ensuite a des raffinements succes-
sifs fournis par les utilisateurs qui commencent & travailler
avec I’ontologie. Un groupe CORE est ensuite chargé de
fusionner les raffinements locaux avec la conceptualisation
partagée, si nécessaire. Dans notre cas, la différence entre
les utilisateurs et le groupe CORE ne serait pas si évidente,
et I’introduction de nouveaux domaines rend les étapes ité-
ratives nécessaires.

Les stratégies ultérieures ont tenté¢ d’atténuer les incon-
vénients d’une approche ontologique en cascade en utili-
sant les principes agiles. Citons par exemple SAMOD [ !4]
(ou son extension ACIMOV [ |]) pour gérer correctement
les changements d’élicitations et la coordination entre dif-
férents groupes en développant des modelet de scénarios.
UPONLite [/] suit les étapes traditionnelles identifiées par
la méthodologie de la chute d’eau, en introduisant des ité-
rations dans toutes les phases apres la définition du glos-
saire. L’interaction entre les utilisateurs et les experts est
facilitée par des interfaces visuelles. Dans le contexte des
méthodes agiles, la communication entre les personnes im-
pliquées doit étre accélérée. C’est pourquoi les approches
actuelles comme AgiSCOnt [ 1] visent principalement a
faire parler le méme langage aux non-experts et aux experts
par le biais d’interfaces visuelles et de cas d’utilisation. Ces
derniers guident le développement de nouvelles versions.

Avec I’essor des données liées, il devient nécessaire pour
les ontologies de s’adapter a cette nouvelle source d’in-
formations. La méthodologie Linked Open Terms (LOT)
[17] se distingue par sa généralité, sa formalité logicielle
et son caractere itératif. Par rapport 2 de nombreuses
autres méthodologies, elle est plus exhaustive et fournit
des lignes directrices pour structurer efficacement les
connaissances. De plus, elle peut étre adoptée a différents
niveaux de formalité et comprend une partie d’intégration
pour faciliter la réutilisation.

Ontologies existantes : La premiere classification des
PFAS a été proposée par Buck et al. en 2011 [7], et se
concentre principalement sur la structure chimique des sub-
stances. La classification la plus récente et la plus com-
plete des PFAS a également été proposée par Buck et al. en
2021 []. Bien qu’elle soit encore largement axée sur 1’as-
pect chimique, elle inclut désormais des informations sup-
plémentaires sur la présence des PFAS et leurs différentes
sous-catégories. Bien qu’aucune ontologie ne soit spécifi-
quement dédiée aux PFAS et a leur impact environnemen-
tal, plusieurs ontologies et vocabulaires connexes existent.
Les connaissances qu’ils encapsulent peuvent étre réutili-
sées et adaptées a notre contexte.

Dans le domaine de la chimie, 1’ontologie ChEBI [©] est
une référence, couvrant une large gamme de substances chi-
miques et bénéficiant d’un consensus général au sein de la
communauté scientifique. D’autres ressources pertinentes
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pour nos objectifs incluent I’Exposure Ontology (ExO)*
et la terminologie Tox21“. L’ontologie ExO se concentre
sur I’exposition humaine a des substances environnemen-
tales affectant la santé. Elle couvre des aspects tels que les
maladies, les réactions physiologiques, I’anatomie humaine
et les principaux phénomenes d’exposition, tout en prenant
en compte les dimensions temporelles et spatiales. De son
coté, Tox21 aborde la toxicité, les substances toxiques et
leurs effets sur la santé.

L’ ontologie ENVO "~ constitue une référence pour la mo-
délisation du domaine environnemental. Elle vise & four-
nir des vocabulairespermettant de caractériser aussi bien les
environnements naturels que ceux modifiés par 1’activité
humaine, ainsi que les processus biologiques et leurs in-
teractions. Par ailleurs, les concepts de 1’ontologie SOSA °
peuvent étre réutilisés pour la représentation des mesures.
Nous nous appuyons sur ces ressources pour élaborer une
premiére version de notre ontologie dédiée aux PFAS et a
leur impact sur 1’environnement.

3 Approche

Dans cette section, nous présentons notre méthodologie
pour la modélisation de 1’ontologie OntoPFAS développé
dans le cadre de notre projet, qui vise a modéliser et struc-
turer les relations entre les PFAS et leur exposition. Nous
avons basé notre approche sur la méthodologie Linked
Open Terms, en 1’adaptant afin d’avoir une approche ité-
rative avec plusieurs groupes d’experts.

L’objectif est de proposer une méthode applicable dans di-
vers contextes dans lesquels de nombreux groupes d’ex-
perts collaborent.Aussi, toutes les exigences ne sont pas ex-
plicites des le départ, en raison du manque de travaux ou
de données existantes; une évaluation experte est requise
pour appréhender la complexité et la nature scientifique du
domaine.

Dans un premier temps, nous introduisons les questions
de compétence auxquelles I’ontologie devra répondre. Les
premiéres questions identifiées avec les experts (un géo-
graphe et un chimiste) sont les suivantes :

1. Quels sont les PFAS et comment sont-ils classés en
fonction de leur structure chimique ?

2. Quelles sont les principales sources industrielles et na-
turelles des PFAS ?

3. Quels processus environnementaux influencent la dis-
persion des PFAS dans les différents compartiments
(air, eau, sol, biote) ?

4. Quelles sont les méthodes analytiques permettant de
détecter et quantifier les PFAS ?

5. Quels sont les sites ou les PFAS sont les plus présents ?

6. Comment la présence de PFAS sur un site évolue-t-elle
dans le temps ?
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7. Quels sont les PFAS les plus mesurés ?

La figure 1 illustre notre méthodologie. Les phases entou-
rées d’une bordure noire (Fusion de glossaires et Validation
des modifications) représentent les deux éléments ajoutés
dans la méthodologie LOT.

Dans la Fusion de glossaire phase, I’ objectif est de conso-
lider les concepts communs a plusieurs domaines et d’en
fournir une définition cohérente et compléte pour ’en-
semble des disciplines concernées. Cette étape influence
également la réutilisation des ontologies existantes, en gui-
dant le choix vers les sources les plus pertinentes et les plus
completes. Quant a la Validation des modifications, elle
nécessite une évaluation rigoureuse des changements par
des experts dans chaque domaine. Ce processus est itératif,
car tout changement peut déclencher une cascade d’ajuste-
ments successifs. Cette phase peut également se produire
lorsqu’un domaine entierement nouveau doit étre introduit,
ce qui entraine la nécessité d’ajouter de nouvelles exigences
a celles qui existent déja dans les autres domaines. Les
phases ajoutées sont menées avec 1’aide d’experts du do-
maine qui veillent a ce que les exigences (resp. les change-
ments) soient conformes a leur domaine.

3.1 Construction d’ontologie

Dans cette section, nous proposons notre premiere version
de I’ontologie OntoPFAS. Le préfixe de notre ontologie est
« ontopfas ». Nous présentons ici la liste des principaux
termes qui représentent les différentes aspects de cette pre-
miere conceptualisation : PFAS suit la définition de Buck,
définie du point de vue chimique plutot que de son impact
sur la santé et I’environnement. L’ ontologie ChEBI contient
le concept équivalent ’.

Etant donné I’existence du concept PFAS dans 1’ontolo-
gie, nous le réutilisons et commencons notre conceptua-
lisation des sous-classes de PFAS a partir de ce concept.
Nous n’énumérons ici que certaines des sous-classes telles
que Perfluoroalkyl, Polyfluoroalkyl, Long chain, Short
chain. Nous ne fournissons pas de détails chimiques, mais
ces classes donnent des indications sur la toxicité et la ré-
sistance des composés PFAS. Functional group représente
une classe pertinente, indiquant le groupe fonctionnel du
PFAS. 1l s’agit du composé chimique responsable de la
toxicité. Les PFAS contenant du carbone, le concept Car-
bon doit étre représenté. Plus précisément, ses instances
correspondent au nombre d’atomes de carbone présents
dans le composé, comme Cj ou Cg. Les PFAS a chaine
longue et courte peuvent étre déduits du nombre d’atomes
de carbone. Contamination location indique le point géo-
graphique de la présence d’un PFAS. Un concept essentiel
est Observation, qui recueille des informations sur la me-
sure d’un PFAS a un endroit donné. La mesure conserve
également la trace de la source (ensemble de données) a la-
quelle cette mesure appartient (Dataset). L’ origine peut étre
exprimée a 1’aide des propriétés du Dublin Core. Ces pro-
priétés sont essentielles, notamment pour indiquer la source
d’un jeu de données concernant une mesure de PFAS dans

7. http://purl

.obolibrary.org/obo/CHEBI_172397
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[ Début

\IJ Validation de
A 4 v A 4 modification

Elicitation des Définition des Conceptualisation| Formalisation de Evaluation de D1] [D2 Maintenance de
exigences glossaires ¥ de I'ontologie > I'ontologie I'ontologie I'ontologie
Fusion des (Réutilisation des
glossaires ontologies
FIGURE 1 — Notre méthodologie a partir de LOT
I’environnement. La mesure est également associée a une requétes SPARQL suivantes permettent de répondre aux
Occupation, qui indique les caractéristiques géographiques questions de compétence. Par souci de concision et de li-
du lieu ol la mesure a été effectuée. Les instances de cette mitation d’espace, les préfixes ne sont pas affichés.
classe sont assocw'es a un Environment (eau,'sol, etc.). Lgs (i) SELECT 2C ?x 2y WHERE {
PFAS sont a la fois utilisés et générés par diverses activi- 2C rdfs:subClassOf :PFAS. 2?x a 2C.

tés, représentées par Activity, qui se spécialisent selon les
secteurs d’application, qu’ils soient privés ou publics. L’ex-
position est ensuite modélisée par Exposure, qui intégre
des informations sur un PFAS affectant certaines personnes
(Human individual). Parmi elles, les individus vulnérables
(Vulnerable individual) peuvent étre distingués selon leur
catégorie, comme les Pregnant Woman ou les Newborn.

?x :thas_chemical_structure ?y.}

(ii) SELECT DISTINCT ?a WHERE ({
?pfas rdf:type :PFAS.
?p rdf:type :Product.
?p :contains ?pfas.
?a :produces ?p.}

Le concept d’exposition peut utiliser de nombreux éléments (iii) SELECT DISTINCT ?e WHERE {
de I’Exposure Ontology, notamment Exposure outcome et ?m rdf:type :Measurement.
Exposure stimulus. Les deux premiers niveaux de la hié- ?0 rdf:type :Occupation.
rarchie des classes de 1’ontologie sont illustrés dans la fi- ?m :in_occupation ?o.

gure 2, ou, par souci de clarté, nous n’affichons pas notre ?0 :in_environment ?e.}
préfixe. Compte tenu de ces concepts, nous pouvons énu- (iv) SELECT ?d ?m WHERE ({

mérer les plus importantes propriétés de 1’ontologie. Un ?d :has_method ?m.}

PFAS has_chemical_structure composé d’atomes de car- (v) SELECT ?1 WHERE {

bone tandis que Observation représente la mesure spéci-
fique d’un PFAS (measured_pfas) dans un région géogra-
phique (in_occupation) et dans un lieu (is_measured_in).
Une activité uses ou produces des produits, et un produit
contains PFAS. Enfin, une instance d’exposition concerns

?m :is_measured_in ?1.
?m a :Observation.

?m :hasSimpleResult ?v.
?m :resultTime ?t.

?m :measured_pfas ?p.

PF%S f:t a'lffects 'des pﬁ':rsonnes..A ce sFade, no\us pouvons FILTER NOT EXISTS {
déja définir certains axiomes qui nous aideront a classer les chatm a :Observation

instances :
PerfluoroalkylMPolyfluoroalkyl C 1.
Long chainllShort chainC .

?hatm :resultTime ?hatt.
?hatm :is_measured_in ?1.
?hatm :measured_pfas 7?p.

Non polymer[1Polymer C . FILTER (?hatt > 2?t). }

Short chain = Jhas_chemical_structure. FILTER ({ SUM(2v) >=k }) } }
(number_of_atoms < 7). . .

Long chain = dhas_chemical_structure. (vi) SELECT ?1 ?t WHERE {

?m a :Observation.

(number_of_atoms > 7). ’
?m :resultTime ?t.

3.2 Evaluation de I’ontologie ?m :is_measured_in ?1.}

L’évaluation d’une ontologie est généralement basée sur le (vil) SELECT ?class (COUNT (?c) WHERE {
domaine, les utilisateurs et de la spécificité des questions ?pfas a :PFAS. ?m :measures ?pfas.
de compétence auxquelles 1’ontologie doit répondre. Les FILTER (?class = :Short chain ||
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deas : Dataset

collection method : string

has_source

is_measured_in

geo : Geocontamination location

alt : real

lat : real

long : real

——

ENVO : Environment

sosa : Observation

in_environment

precision : string

(Hin_occupatior Occupation

Vulnerable individual I | Exposed individual I |Nanexposed|ndwldua||
sosa : has simple result :

real

rdfs:subClassOf

rdfs:subClassOf

rdfs:subClassOf

sosa : result time : datetime

measured_pfas

ExO : Chemical agent

rdfs:subClassOf

affects

ExO : Exposure outcome
rdfs:subClassOf

schema : Activity

uses produces

schema : Product

contains
Functional group

PFAS

/ rdfs:subClassOf |

name functional group : string

cas id : string

has_chemical_structure ChEBI : Chemical entity <

rdfs:subClassOf

==

rdfs:subClassOf
ExO : Exposure stimulus

rdfs:subClassOf

rdfs:subClassOf rdfs:subClassOf

<=

\

rdfs:subClassOf

Carbon

rdfs:subClassOf rdfs:subClassOf number of atoms : int

l ChEBI : Polyfluoroalky! ‘ | ChEBI : Perfluoroalkyl | I Long chain PFAS | l

Short chain PFAS

Polymer PFAS

|

Non polymer PFAS ‘ ‘

FIGURE 2 — Diagramme pour I’ontologie OntoPFAS

?class :Long chain) }
GROUP BY ?class ORDER BY DESC(?c)

La requéte (i) extrait toutes les sous-classes de PFAS et,
pour chaque instance de la sous-classe, nous récupérons des
informations sur leur structure chimique. La requéte (ii) ex-
trait toutes les activités générant un produit contenant des
PFAS. La requéte (iii) identifie tous les types d’environne-
ments dans lesquels les PFAS ont été détectés. La requéte
(iv) récupere toutes les méthodes permettant d’obtenir des
mesures dans les PFAS. La requéte (v) récupere tous les
lieux ou la concentration globale de PFAS dépasse un cer-
tain seuil, en veillant a ne conserver que la derniere mesure
effectuée pour un méme PFAS dans un méme lieu. La re-
quéte (vi) récupere toutes les mesures de PFAS dans un lieu
spécifique, en prenant en compte 1’heure des observations.
Enfin, la requéte (vii) recense les PFAS les plus fréquem-
ment mesurés en fonction de leur catégorie chimique.
Au-dela des réponses aux questions de compétence, nous
nous appuyons sur des principes et lignes directrices mo-
dernes afin de garantir une évaluation conforme aux prin-
cipes généraux des Linked Data® et du FAIR (Findable,
Accessible, Interoperable, Reusable) ['']. En suivant les re-
commandations de Villalén et al. [/0], nous vérifions la
conformité aux principes FAIR :

— Findable : attribution d’identifiants aux métadonnées,
ajout de métadonnées descriptives (étiquette, version
et commentaire) et publication dans GitHub.

— Accessible : réutilisation de métadonnées existantes et
publication de I’ontologie sur GitHub’, garantissant
un acces via un protocole sécurisé avec authentifica-
tion et autorisation.

/Des

ithub.com/
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— Interoperable : utilisation du langage OWL, standard
formel, partagé et accessible, ainsi que la réutilisation
de ressources existantes pour plusieurs concepts clés.

— Reusable : mise a disposition des données sous li-
cence GNU General Public License v3.0 et des
(méta)données via le glossaire standard Dublin Core.

Notre ontologie satisfait 14 des 17 recommandations
FAIRSFAIR [7] et est ainsi considérée comme un vocabu-
laire 5 étoiles '*.

4 Conclusion

Dans cet article, nous avons développé une premiere onto-
logie dédiée a la représentation des PFAS dans I’environne-
ment et a leur exposition aux personnes . Nous avons adapté
< . urer u lisati ‘
la méthodologie LOT afin d’assurer une modélisation cohé
rente et exploitable. Cette premiere version permet deja de
répondre a des questions de compétence pertinentes dans
e domaine. Elle servira de base a ’alignement et a I’in-
le d Ell de b I’al tetal
tégration de nouvelles sources de données, facilitant ainsi
I’interopérabilité avec d’autres ontologies et jeux de don-
nées existants. Les perspectives d’évolution de ce travail
incluent I’élargissement du périmetre a d’autres domaines,
I’enrichissement des données sur les PFAS et I’introduction
de regles avancées pour le raisonnement, afin d’améliorer
I’analyse et la détection d’anomalies environnementales.
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