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LISTE DES SYMBOLES 
 
A surface (m2) 
Bi nombre de Biot matière (-) 
BiT nombre de Biot thermique (-) 
C concentration (kg×kg-1) 
D coefficient de diffusion (m2×s-1) 
E exposition du consommateur (unité non SI: µg·personne-1·jour-1) 
Ea énergie d’activation (J·mol-1) 
Fo nombre de Fourier ou temps sans dimension (-) 
hF coefficient de transfert de masse à l’interface côté aliment (m×s-1)  
hT coefficient de transfert de chaleur à l’interface (W×m-2×s-1)  
i indice 
j densité de flux de matière (kg×m-2×s-1) ou indice 
k coefficient de Henry équivalent ou constante d’équilibre (J×m-3) ou indice 
kH coefficient de Henry (J×mol-1) 
kT conductibilité thermique (W·m-1·K-1) 
K coefficient de partage entre F et P (-) 
l épaisseur ou dimension caractéristique (m) 
L coefficient de dilution massique (kg×kg-1) 
Le nombre de Lewis 
m masse de l’aliment ingéré ou nombre d’unités emballées achetées/ingérées 
M masse moléculaire (g×mol-1) 
p pression de vapeur équivalente ou pression partielle (Pa) 
pr probabilité 
R constante des gaz parfaits (J×mol-1×K-1) 
RD résistance au transport de matière associée à la diffusion dans P (s×m-1) 
RH  résistance au transport de matière associée à l’interface P-F côté F (s×m-1) 
RK  résistance au transport de matière associée au partage (s×m-1) 
t temps (s) 
T température (°C ou K) 
u concentration sans dimension dans P (-) 
v champ de concentration sans dimension dans L (-) 
v  concentration moyenne dans L (-) 
* F F eq

v C C= concentration moyenne dans L normalisée par la valeur d’équilibre 

(contribution dite cinétique de la contamination) (-) 
V volume (m3) 
V volume molaire (m3·mol-1) 
 
Caractères grecs  
a propriété de transport équivalente (équation 22) 
aT diffusivité thermique (m2·s-1) 
g coefficient d’activité (-) 
r  masse volumique (kg×m-3) 
�  date d’achat ou de consommation (jours) 
�  température réduite (-) 
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Autres symboles 
a, b paramètres statistiques associés à la distribution de q (Tableau 4-1) 
BC condition limite 
cdf fonction de densité de probabilité cumulée 
eq équilibre 
F produit alimentaire 
fq densité de probabilité q 
k indice 
m système de coordonnées (0=cartésiennes, 1=cylindriques, 2=sphériques), nombre 
d’unités achetées ou masse de l’aliment emballé 
P matériau d’emballage 
pdf fonction de densité de probabilité 
q grandeur physique 

q* valeur aléatoire normalisée de q = q q 
q  ordre de grandeur de q 

q̂  valeur estimée de q 
q�  valeur sûre de q (qui conduit à une surestimation de la contamination) 
qmax valeur maximale de q 
qmin valeur minimale de q 
SD date limite de consommation 
SML limite de migration spécifique (unité non SI : mg·kg-1)  
sq paramètre de forme de la distribution de q 
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1 Préambule 
 
Le sommet mondial de Johannesburg en 2002 sur le développement durable a mis en avant la 
protection du consommateur et de l’environnement. Cette priorité est également reconnue au 
travers de la proposition de directive REACH « Registration, Evaluation, Autorization and 
Restriction of Chemicals ». Cette dernière devrait à terme imposer que toute nouvelle 
substance fasse l’objet d’une décision de type « gestion du risque ». Des règles plus 
restrictives sont en vigueur pour les matériaux au contact des aliments. Elles incluent 
aujourd’hui une obligation de traçabilité au cours de la transformation et formulation des 
matériaux au contact des aliments dont les emballages (Directive cadre 1935/2004/EC). Pour 
atteindre de tels objectifs, la Direction Générale de la Protection de la Santé et du 
Consommateur (DG-SANCO, UE) via la directive 2002/72/EC [1] et la Food and Drug 
Administration américaine [2] encouragent l’utilisation de la modélisation pour prédire le 
risque de contamination des aliments emballés× 
Cet article fait le point sur les méthodes et les techniques de modélisation utilisables pour 
évaluer le risque de contamination des aliments par les substances de l’emballage en contact : 
démonstration de la conformité, conception de matériaux sûrs, veille sanitaire, orientation de 
politiques de contrôles. Afin de fournir des outils exploitables par les gestionnaires du risque, 
les démarches sont étendues jusqu’à l’évaluation de l’exposition du consommateur. 
 
Parce que les approches proposées sont progressivement enrichies en fonction des résultats 
obtenus à l’étape précédente, elles peuvent être utilisées indifféremment pour : i) l’évaluation 
ponctuelle, ii) l’évaluation par intervalles et iii) l’évaluation dans le cadre probabiliste. Les 
stratégies robustes vis à des sources d’incertitude inhérentes i) aux connaissances scientifiques 
(ex. méconnaissances des propriétés de transport au sein de la matrice polymère), ii) aux 
secrets de fabrication ou de formulation des matériaux, et iii) à l’utilisation finale du matériau 
(ex. temps de contact, température de stockage…), sont également exposées. 
 
 
Le document est organisé en 6 sections relativement indépendantes, dont les objectifs sont 
repris dans le Tableau 1-1. Un parcours de lecture pour 3 lecteurs types est donné dans le 
Tableau 1-2. 
 

Section Contenu 
2 Modèles physiques de la contamination 
3 Approches qui surestiment la contamination 
4 Evaluation probabiliste 
5 Exposition du consommateur 
6 Extensions et verrous 

Tableau 1-1 : Contenu des différentes sections 
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Lecteur Suggestions 
de parcours 

intéressé par un aperçu du risque de contamination 2 
intéressé par l’évaluation de la conformité d’un nouveau 

matériau 2, 3, 4 

intéressé par l’aide à l’utilisation des approches prédictives 3, 4, 6 
appartenant à une autorité de contrôle ou de veille sanitaire 2, 3, 4, 5, 6 

Tableau 1-2 : Suggestions de parcours de lecture 

 
Une liste non exhaustive d’articles connexes permettant de construire ou d’affiner un schéma 
d’analyse du risque de contamination est suggérée dans le Tableau 1-3. Les bases 
physicochimiques pour l’évaluation de la conformité des matériaux d’emballage à partir de 
modèle prédictifs de la contamination sont détaillées plus particulièrement dans un chapitre 
spécifique des TI à paraître [3]. 
 
 

Domaines articles TI 
connexes 

Section 
concernée 

Généralités sur les matériaux 
plastiques A3110 2,3 

Contaminants potentiels de type 
« additifs » ou « adjuvants » 

A3230, A3231, 
A3232 

3, 5, 6, 7, 
8, 9 

Fonctions de l’emballage AG6000 3, 4, 6 
Aspects règlementaires F1320, AM3840 2, 9 

Adhésifs AG6750 3 
Vernis des emballages métalliques F1310 3 

Colorants et pigments AM3234 3 
Toxicologie P3229 2 

Modélisation probabiliste A5651, AF166 7 
Résolution d’équations aux 

dérivées partielles 
AF551, AF50 5,6,7 

Tableau 1-3 : Listes d’articles connexes dans les TI (A COMPLETER par l’éditeur) 
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2 Modélisation de la contamination par les substanc es 
des matériaux plastiques 

2.1 Mécanismes moléculaires de transport 
Les thermoplastiques, appelés abusivement « matières plastiques » ou « matériaux 
plastiques », sont constitués de longues chaînes entremêlées de polymère (masse moléculaire 
supérieure à 50 000 g·mol-1) et formulés avec divers additifs (plastifiants, colorants, 
stabilisants…) pour répondre aux spécifications techniques du matériau. L’entrelacement des 
macromolécules est associé à un processus de relaxation lent à température ambiante et 
responsable de l’énergie de cohésion élevée des matières plastiques. Les chaînes de polymère 
peuvent adopter localement une morphologie cristalline (polymères semi-cristallins) et/ou une 
orientation privilégiée (polymères orientés). La phase amorphe, présente deux comportements 
mécaniques distincts de part et d’autre de la température de transition vitreuse associés 
respectivement à des mouvements locaux (état vitreux) et de plus grande amplitude (état 
caoutchoutique) des segments du polymère. Le lecteur trouvera des compléments dans des 
ouvrages généraux sur les matériaux polymères et composites [4-7].  
Les additifs utilisés dans la formulation des matériaux plastiques sont essentiellement 
localisés dans les régions amorphes du polymère. Les additifs tels que les antioxydants, les 
anti-UV et les résidus de polymérisation sont présents à des concentrations inférieures à 0.5 % 
m/m (masse/masse). En revanche, les plastifiants, qui visent à augmenter la mobilité des 
polymères, sont utilisés jusqu’à des concentrations de plusieurs dizaines de pourcents. La 
description proposée ici est valide pour les polymères non plastifiés et pour les polymères 
plastifiés dans des conditions « normales » d'utilisation (i.e. sans modification drastique de la 
mobilité du polymère et/ou de sa microstructure). Elle s’applique aux additifs et résidus. Sont 
exclues de cette description, les substances i) qui ne sont pas réparties macroscopiquement de 
manière uniforme dans le matériau (lubrifiants, agent antistatiques), ou ii) qui sont faiblement 
dispersées à l’échelle moléculaire (pigments minéraux, substance cristallisée dans le matériau, 
charges…).  
 
Le transport moléculaire des additifs ou résidus est contrôlé par l'agitation thermique et les 
mouvements collectifs du polymère [8-9]. Leur translation est analogue à des sauts activés 
[10-11]. A l’échelle du matériau, la trajectoire de chaque substance consiste en une collection 
de déplacements non-corrélés entre eux et le flux de matière obéit à la loi macroscopique de la 
diffusion (Loi de Fick). Il dépend d’un coefficient de diffusion macroscopique : DP , dont les 
valeurs sont très inférieures à celles mesurées dans les liquides et distribuées sur plusieurs 
décades. Les valeurs de DP varient fortement avec la mobilité du polymère, la masse 
moléculaire, M,  et la forme de la molécule diffusante. Les lois d’échelles sont du type 

PD M a-µ  avec 2 6a£ £  pour 50� M�  1200 g·mol-1. Les valeurs élevées de a confirment la 
prédominance des phénomènes de piégeage sur la capacité à translater des de ce type de 
molécules. Les énergies d'activation correspondantes sont également très élevées et très 
largement distribuées entre 40 et 300 kJ×mol-1 [12]. 
Ces remarques préliminaires montrent que si la température n'est pas exactement contrôlée ou 
si DP est extrapolé à partir des données obtenues pour une autre substance, une incertitude 
importante sur la valeur probable de DP est attendue. Les possibles variations de densité du 
polymère ou de la morphologie de la phase cristalline sont également d'autres sources 
possibles d’incertitude sur la valeur réelle de DP. 
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2.2 Contamination par les matériaux monocouches 
 

2.2.1 Hypothèses et objectifs de la modélisation 
Une première description phénoménologique du transport des substances de l’emballage vers 
l’aliment est représentée sur la Figure 2-1. Lors d’un contact avec l’aliment, un profil de 
concentration contrôlé par la diffusion s’établit dans l’épaisseur du matériau. Le volume plus 
important de l’aliment conduit à une dilution importante des contaminants dans l’aliment. Au 
sein de l’aliment, les contaminants sont dispersés à la fois sous l’effet de la diffusion et d’une 
éventuelle convection lors du conditionnement, du transport, ou de l’utilisation. La dispersion 
plus efficace des contaminants dans l’aliment que dans le polymère conduit à des gradients de 
concentration plus faibles dans l’aliment (la pente entre les points 3 et 4 est inférieure à la 
pente entre 1 et 2). A l’interface emballage-aliment, les effets d’affinité chimique conduisent à 
un partage des contaminants de part et d’autre de l’interface et donc à des concentrations entre 
les points 2 et 3 qui ne pas nécessairement égales. 
La modélisation proposée ici privilégie la prédiction de la quantité de contaminant relarguée 
par le matériau d’emballage, plutôt qu’une description fine du profil de concentration dans 
l’aliment. Ce point de vue est retenu dans la réglementation Européenne pour la 
démonstration de la conformité [1]. Afin prédire la contamination globale aussi bien d’un 
aliment réel (ex. un plat cuisiné) que d’un simulant de l’aliment (ex. un liquide agité), la 
densité de flux de matière relarguée par l’emballage, notée j, est supposée contrôlée par 
l’association de trois résistances (unités SI s·m-1) en série: 

·  une résistance à la diffusion dans le matériau d’emballage, notée RD ; 
·  une résistance équivalente de type « thermodynamique » contrôlée par les effets de 

partage, notée RK ; 
·  une résistance équivalente à l’enlèvement de la matière du côté aliment, notée RH. 

  
La résistance RK est phénoménologique. Elle traduit que, pour une même quantité de 

substance relarguée, le rapport 2 3C C
 modifie la pente entre les points 1 et 2 et affecte donc 

j. Pour un liquide agité et dans le cadre de l’approximation du film stagnant, RH représente la 
résistance à la diffusion du contaminant dans une couche limite matière réelle ou fictive 
d’épaisseur � . Dans le cas d’un aliment solide, �  est du même ordre de grandeur que 
l’épaisseur caractéristique de l’aliment lF et RH est alors une résistance équivalente, qui permet 
de s’affranchir du profil de concentration réel dans l’aliment. Quelque soit le type d’aliment et 

des conditions d’agitation, RH est paramétré par le rapport sans dimensionD HR R identifié au 
nombre de Biot matière ou nombre de Sherwood. 
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Figure 2-1. Description phénoménologique de la désorption des substances de l’emballage (d’épaisseur lp) 
dans l’aliment (d’épaisseur caractéristique lF): a) profils de concentration adimensionnés, b) flux de 
matière à l'interface de P/F au travers une association série de 3 résistances au transport. 

 

2.2.2 Equilibre thermodynamique et bilan de matière  
Dans le polymère, la diffusion moléculaire homogénéise les concentrations entre les régions 
internes du matériau et les surfaces extérieures. Dans le cas de substances non volatiles, seule 
la face en contact de l’aliment perd des substances. A l’équilibre thermodynamique (i.e. 
quand j=0), les substances sont partagées suivant leur affinité chimique entre le compartiment 
emballage, noté P, et le compartiment produit alimentaire, noté F. A tout instant (pour j� 0), 
l’équilibre thermodynamique local à l’interface P-F impose également un partage de part et 
d’autre de l’interface. Si l'isotherme de désorption du contaminant dans P et l'isotherme de 
sorption du contaminant dans F sont réversibles (absence d’hystérésis) et obéissent à la loi 
d'Henry, le rapport des concentrations entre les positions 2 et 3 est constant et indépendant de 
la concentration en 1 (ou en 2). Il est égal au coefficient de partage, noté K, défini par: 

 = = = × ×�

�

� �� 
 
 



 � � ���
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�

� � �
g rg rg rg r
g rg rg rg r

 (1) 

où { } = �� � 
 �
gggg , { } ,i i P F

r
=

 et{ }
,j i P F

V
=

 sont respectivement les coefficients d’activité dans i, la 

masse volumique de i et le volume molaire de i. D’autres définitions peuvent être obtenues si 
les concentrations ne sont pas exprimées en masse pour masse. 
 
En supposant qu’il n’y a pas de réaction et ou de perte de matière entre P et F, le bilan de 
matière entre l’instant initial et l’état d’équilibre s’écrit:  

 r r r =× × + × × = × ×�
 
 
 � � � 
 
 
�� �� � � � � � �   (2) 

où lP est l’épaisseur de l’emballage et lF est la dimension caractéristique du produit 
alimentaire définie par le rapport entre le volume de l’aliment, noté VF, et la surface de 
l’aliment en contact avec l’emballage, notée A: 
 = �

�
�

�
�

  (3) 
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En définissant le coefficient de dilution, 
r
r

×
=

×

 


� �

�
�

�
, les concentrations { }

= �
� �� � 
 �

� sont 

exprimées à partir des équations (1) et (2) en fonction de la concentration initiale dans P :  

 

-

=

=

� � �= + ×� � �� � 	

� = ×�� +

�

�

�

� �
� 
�� 


 
�� 

� �
� �
�

� �
� �

  (4) 

 
 lp (mm) lf (mm) L 
Bouteille d’eau minérale, jus 
de fruits, boissons gazeuses 

0,35 
(0,1 à 0,5) 

22 
(15 à 40) 

1/45 
(1/150 à 1/30) 

Pot de yaourt 
0,2 

(0,1 à 0,3) 
12 

(10 à 20) 
1/60 

(1/200 à 1/30) 
Film souple (ex. salade prête à 

l’emploi) 
0,05 

(0,03-0,06) 
18 

(10 à 30) 
1/400 

(1/500 à 1/200) 

Vernis d’une boîte de conserve 0.005 
13 

(5 à 40) 
1/2600 

(1/8000-1/1000) 

Tableau 2-1. Ordres de grandeur de lp , lF , L pour quelques aliments typiques emballés dans des 
matériaux monocouches (films ou corps creux). Les valeurs extrêmes sont données entre parenthèses. 

 

2.2.3 Equations de transport et conditions limites 
Dans le cas des matériaux monocouches, la cinétique de désorption d’un contaminant (en 
direction de l’aliment) est complètement décrite par une loi de transport de type diffusion 
dans P et une condition limite de Robin à l’interface P-F. Cette condition limite couplée à un 
opérateur intégro-différentiel prend en compte l’accumulation des contaminants côté aliment, 
l’équilibre thermodynamique local et la résistance au transfert côté aliment. 
Le formalisme retenu s’appuie sur les conventions retenues dans [13]. Le lecteur non familier 
avec les phénomènes de transport et leur analyse adimensionnelle pourra se reporter à [14-

16]. Par ailleurs, parce que le rapport 1F Pl l �  (voir la Figure 2-1), cette partie privilégie une 
représentation 1D des transports et néglige les éventuels effets de courbure. Ces 
approximations sont acceptables pour les matériaux films et la majorité des corps creux. 
 

2.2.3.1 Equation de transport adimensionnée 
En supposant un transport monodimensionnel, une concentration initiale uniforme dans P, un 
coefficient de diffusion, DP, constant, une épaisseur et densité constantes (pas de gonflement 
ou de retrait), l’équation de transport adimensionnée s’écrit en coordonnées cartésiennes 
(faible rayon de courbure de l’emballage): 

�
2

2*
u u

Fo x
¶ ¶

=
¶ ¶

  (5) 

où ,

0

P t x

P t

C
u

C
=

= , *
P

x
x

l
= , 2

P

P

t D
Fo

l
×

=  sont respectivement la concentration du côté emballage, la 

position et le temps (nombre de Fourier) sans dimension. 
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La concentration moyenne dans l’emballage est définie par : *

1
*

,
0

x Fo
u u dx= ×� . En l’absence 

de contamination initiale de l’aliment, la concentration moyenne dans l’aliment est définie 

par: ( )1v L u= × - . 

2.2.3.2 Conditions limites adimensionnées 
 
La condition limite sans dimension correspondant aux résistances en série RD, RK et RH 
(Figure 2-1) est écrite à partir de la conservation du flux de part et d’autre de l’interface P-F 
(position x*=1),:  

( )* 1 *
* 1

*
* x x

x

u
j Bi K u u

x
-

-
= ®¥

=

¶
= - = × × -

¶
  (6) 

où 
0

* P

P P P t

l
j j

D Cr
=

=
× ×

 est le flux sans dimension, D F P

H P

R h l
Bi

R D
×

= =  est le nombre de Biot 

matière. h est le coefficient de transfert de masse à l’interface et a pour unité m·s-1. Dans le 
cadre de l’approximation de la couche limite, il est égal au rapport entre le coefficient de 
diffusion dans le liquide, DF, et l’épaisseur de la couche limite, �   (voir Figure 2-1). 
 
La condition d’équilibre thermodynamique local entre F et P impose :  

* 1 * 1x x
K u v- += =

× =   (7) 

où *,x Fo
v  est le champ de concentration sans dimension dans l’aliment. Dans l’équation (6), 

* *x x
K u v

®¥ ®¥
× =  représente l’équation loin de la concentration de l’interface. De manière 

pratique, la concentration loin de l’interface, *x
v

®¥ , est remplacée par la concentration 

moyenne dans F, notée Fo
v  : 

* * *

1/ 1
* *

0 , 0 , ,
0 00

1
L

F t
Fo Fo x Fo Fo x Fo x Fo

P t

C
v v L v dx v L u dx K u

C = = ®¥
=

� �
= = + × × = + × - × » ×� �

� 	
� �  (8) 

L’hypothèse introduite dans l’équation (8) est particulièrement réaliste pour les aliments 
liquides ou semi-liquides pour lesquels la concentration est homogène loin de l’interface. 
Dans le cas d’aliments solides, la concentration moyenne ou homogénéisée peut différer de la 
concentration loin de l’interface. 

Dans un code de calcul, *xu
®¥  , ou de manière équivalente *v , est avantageusement calculé à 

partir du flux cumulé ayant traversé l’interface : 

( ) ( )0 0

* * *
0 00

1 1 1
*

t Fo
Fo Fo

x x x
P F Ft

L
u u j d u j d

K C l K
t t t t

r
= =

® ¥ ® ¥ ® ¥
=

= + × × × × = + ×
× � �  (9) 

L’équation (6) combinée avec l’équation (9) conduisent à la forme pratique de la condition 
limite, écrite sous la forme d’un opérateur intégro-différentiel:  

( ) ( )0

* 1 *
* 1 0

* *
*

Fo
Fo

x x
x

u
j Bi K u u Bi L j d

x
t t=

= ®¥
=

¶
= - = × × - - × × ×

¶ � � ���	  

Deux simplifications sont déduites de l’équation (10) en supposant RH=0 ou RK=RH® 0. Le 
première simplification est obtenue en différenciant l’équation (10) par rapport au temps:  
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* 1

* 1

*
*

x

x

u L L u
j

Fo K K x
=

=

¶ ¶
= = -

¶ ¶
  (11) 

Par analogie avec les équations de propagation d’ondes, l’équation (11) est semblable à une 
condition limite de type réflexion, où la quantité de matière qui quitte l’interface F-P modifie 
en retour (i.e. après accumulation ou “réflexion”) la résistance au transfert à l’interface. Par 
analogie, K/L est la distance sans dimension avant réflexion et K joue le rôle d’un coefficient 
d’absorption ou de d’indice de réfraction. 
Le seconde simplification correspond à /K L®¥  (volume ou capacité infini) dans l’équation 

(11) et impose * 1 0x
u

Fo
=

¶
®

¶
. La condition limite obtenue est une condition de Dirichlet:  

0

* 1 * 1

Fo Fo

x x
u u

=

= =
=   (12) 

 
La condition limite à gauche (x*=0) est une condition d’imperméabilité:  

* 0

0
* x

u
x =

¶
=

¶
  (13) 

 

2.2.4 Cinétiques de contamination normalisées 
Les effets de transport et thermodynamiques sont intimement imbriqués via la condition 
limite (10). Leurs effets peuvent être partiellement découplés en identifiant une contribution, 
qui dépend du temps (phénomènes de transport et thermodynamiques) et une contribution qui 
dépend exclusivement du bilan de matière et de considérations thermodynamiques. En 
identifiant la contribution cinétique au rapport sans dimension * F F eq

v C C= , la 

contamination d’un aliment par les substances d’un matériau monocouche est écrite de 
manière pratique :  
 

 
=

-

=

� �= × + ×� �
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� �
  (14) 

 
En remarquant que £ £�� �� , la contribution temporelle ou cinétique apparaît négligeable 
quand �� ® 1. Une autre propriété remarquable peut être mise à profit pour calculer la 
contamination notamment en présence d’incertitude sur les paramètres d’entrée : les effets de 
K et L sont différents sur F eq

C  et �� . Les effets de K et L sur �� sont présentés sur la Figure 

2-2 pour différentes contributions cinétiques et des ratios des résistances au transport: 0 £ Fo 
£ 2 et Bi. On remarque ainsi que les valeurs de K>1 ne modifient pas l’évolution de ��  avec 
Fo quelles que soient les valeurs de L. L’effet des valeurs de K inférieures à 1 est significatif 
seulement pour les valeurs de L qui sont proches des valeurs maximales vraisemblables pour 
les applications alimentaires (1/20). Pour la majorité des applications, on a  L<1/20 (Tableau 
2-1) et l’effet de K sur �� peut être négligé. 
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Figure 2-2 Effets typiques de Bi, K, L et Fo sur =�
� � ��

� � �
 
: effets combinés de K et L sur la 

première ligne, effets de Bi et K sur la seconde ligne. Les cinétiques sont calculées à partir des équations 

(5), (10) et (13) pour la condition initiale
0 * 1

1
Fo

x
u

£ £
= . 

 

2.2.5 Solution semi-analytique et efficace pour cal culer la cinétique de 
contamination 

 
Une solution semi-analytique a été proposée dans [13] pour calculer efficacement  la cinétique 
de contamination des aliments emballés en fonction de Fo, Bi, K et L ou pour identifier ces 
mêmes paramètres en fonction de données cinétiques. L’équation (15) donne le flux à 
l’interface adimensionné, j* , en fonction de la concentration résiduelle dans l’emballage, u . 

La cinétique complète est obtenue en intégrant l’équation différentielle ordinaire *
u

j
Fo
¶

= -
¶

 

avec le temps adimensionné Fo. A la différence des solutions analytiques précédemment 
publiées [14,17], cette solution peut être aisément implémentée et adaptée pour des conditions 
variables au cours du temps. 
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( )

( )

( )

2* 4 si * 6 1
2

1
* sinon

1
1

3

3
1

2avec

u

u

u b
j b b c c j u

Fo
L L

u
u K Kj Bi K
Fo Bi K

b Bi K u

c Bi L u K L

¶� � = - = × - + × + ³ × -� � �¶�
� � �+ × -
 � �¶ � 	� = - = × ×
� ¶ + ×��

�
= × × -�



� = × × + -� � ��

 (15) 

 
Dans des cas plus généraux, les équations (5), (10) et (13) doivent être résolues 
numériquement par une méthode de type différences finies, éléments finis ou volumes finis. 
 

2.2.6 Le logiciel MONOLAYER 
 
Le logiciel en ligne MONOLAYER implémente les solutions complètes et approchées pour 
l’évaluation de la contamination des aliments emballés. La solution complète est discrétisée 
sur une base d’éléments finis de Lagrange de degré 2. Le nombre d’éléments peut être ajusté 
entre 50 et 200 et répartis de manière régulière ou en progression géométrique pour reproduire 
finement ce qui se passe pour des faibles nombres de Fourier. L’intégration temporelle est 
réalisée à partir d’une méthode semi-implicite d’ordre compris entre 1 ou 3 suivant la valeur 
du nombre de Biot. Le temps de calcul est généralement inférieur à 2 s. Le formulaire de 
saisie des paramètres est présenté sur la Figure 2-3. 

 
Figure 2-3. Interface html du logiciel en ligne MONOLAYER 3 pour la prédiction de la contamination par 
les substances des emballages thermoplastiques monocouches. 

 

2.3 Contamination par les matériaux multicouches 
Dans les cas des matériaux multicouches, il faut prendre en compte les affinités chimiques des 
contaminants pour chacune des couches. Une formulation continue est obtenue en remplaçant 
la concentration par un potentiel continu aux interfaces entre chacune des couches : potentiel 

                                                 
3 accessible via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL [18] 
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chimique, pression partielle. La relation entre la concentration et ce potentiel est déterminée 
pour chaque matériau à partir de l’isotherme de sorption/désorption du contaminant dans le 
matériau considéré. A l’interface entre chaque matériau, les flux de matière sont conservés. 

 
Figure 2-4. Indexation des n couches d’un matériau multicouche. 

Il n’existe pas de solution analytique à ce problème. La résolution numérique est possible 
mais raide en présence de couches de dimensions très variables ou présentant des rapports de 
propriétés très grands. Des formules compactes sont obtenues en notant j = 0 l’aliment et j = 
1.. n les couches du matériau d'emballage. La couche 1 est la couche en contact comme décrit 
dans la Figure 2-4. L'épaisseur de chaque couche est notée l j. l0 correspond à la dimension lF 
proposée pour les matériaux monocouches et est défini par l’équation (3).  

 

2.3.1 Equilibre thermodynamique  

2.3.1.1 Propriétés de sorption et de désorption  
L'équilibre de sorption et de désorption dans chaque couche est supposé réversible et obéir à 
la loi d'Henry. En conséquence, une pression de vapeur de la substance est définie en 
équilibre avec la quantité dispersée localement dans chaque couche j suivant : 
 ( )

	 	
( )

r -× ×

= ×
���

��� �� ���
� � �

� � �

�

�

� � � � �  (16) 

où �
��  et r � sont respectivement le coefficient d'Henry de la substance dans la couche j et r �  

la densité de la couche j. M est la masse moléculaire de la substance considérée. On note que 
�
��  (avec des unités J ×mol -1) est également l’inverse de la solubilité de la substance dans la 

couche j. 

2.3.1.2 Condition d’équilibre entre les couches j1 et j2 
Deux couches, notées j1 et j2, à une même température et non soumises à des contraintes 
mécaniques sont dites à l'équilibre thermodynamique quand les activités et par conséquent les 
pressions partielles en substances désorbables sont les mêmes : 

 = Û = =
�

�
� � � �
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� ���
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� �
� � �

��
  (17) 

où 
� � � ��  est le coefficient de partage de la substance considérée entre j1 et j2. �� ��

� et 
�� ��

�  

sont les concentrations à l'équilibre respectivement dans les couches j 1 et j 2. 

2.3.1.3 Bilans de matière 
En supposant que la substance considérée est initialement présente que dans le matériau 
d'emballage, le bilan de matière entre l’aliment et le matériau d'emballage s’écrit en l’absence 
de réactions ou de pertes:  
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En notant que l'état de l'équilibre impose{ } 0
1..

j eqeq j n
p p

=
= , la concentration à l'équilibre dans 

l’aliment est finalement donnée par :  
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  (19) 

 
La pression partielle correspondant à l'équilibre peut également être exprimée en fonction de 
la pression partielle initiale dans chaque couche : 
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  (20) 

 
Les équations (19) et (20) généralisent l'équation (4) aux matériaux multicouches sans 
condition d’équilibre initial entre les couches. Quand la concentration initiale n’est pas 
uniforme dans une des couches, l'équation (19) doit être remplacée par une intégration 

continue : 
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  (21) 

où m = 0, 1, 2 respectivement pour des systèmes de coordonnées cartésiennes, cylindriques et 

sphériques. 
=

= �
�

�
	

��
�

� � est l'épaisseur cumulée jusqu’à la couche j. 

 
Par convention et d’après l'équation (17), le choix de k0 = 1 conduit à identifier kj au 
coefficient de partage entre l’aliment et la couche j. 

2.3.2 Equations de transport 
 
L’équilibre thermodynamique local aux interfaces impose que la pression partielle soit 
continue au travers toutes les couches. Les équations de transport obtenues à partir de ce 
potentiel moteur des transferts sont aisément implémentables à l’aide d’une formulation forte 
dans les codes numériques commerciaux. La densité locale de flux de matière dans la couche j 
s’exprime en fonction du gradient de pression partielle :  
 

 	 	 	

r
r a

× × × ×

¶ × ¶ ¶
= - × × = - × = - ×

¶ ¶ ¶
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  (22) 
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Si Dj est uniforme dans la couche j>1, r
a d

×
= = ×� �

� � �
�

�
�

�
 est une nouvelle propriété de 

transport équivalente. Le bilan de matière local dans la couche pour j s’écrit pour un système 
de coordonnées généralisées :  

 ( )d a
¶ ¶ ¶ ¶� �× = - × = × ×� �¶ ¶ ¶ ¶� 	

� �� �
� � �� �

� �
� � �

 � � �� �
 pour j=1..n (23) 

Parce que des discontinuités très importantes entre les valeurs de { }a
=�!!� � �

 et de { }d
=�!!� � �

sont attendues, une formulation adimensionnée des équations de transport est préférable pour 
préserver la stabilité numérique du schéma de discrétisation. Par analogie avec la perméation, 
l’échelle de référence, l ref, est associée à l’épaisseur de la couche avec la résistance au 
transfert la plus grande, c’est-à-dire avec la plus faible valeur { }a

=�!!� � � �
� . Le nombre de 

Fourier, Fo, est défini par: 

 
a ×

=
�
����

���


��

�
 (24) 

L’équation de conservation locale de la masse s’écrit finalement: 

 
a

d
a
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 pour  j=1..n (25) 

avec =�
���

�
�

�
et =

�
�

��

�
�

�
. 

A l’interface P-F (entre j=1 et j=0), à la position x*=0, la condition limite s’écrit: 

 
r

a t= = =
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� �¶
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 (26) 

Le signe + devant le terme cumulé, t= ×� �
�



�� � , au lieu du signe –, qui apparait dans l’équation 

(10), est la conséquence de la projection du flux (vecteur) sur l’axe x , puisque 0x
J

= est compté 

négativement. 
 

En introduisant le flux sans dimension: 
a

a a= =
=

¶
= - × = × ×

¶

�
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, on obtient 

la condition limite adimensionnée: 
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où a×
= ���

���

 
��

�
 est le nombre de Biot et =

�

����
�

�
est le facteur de dilution. 

Une condition limite imperméable est retenue à la position =� �� :  

 
=

¶
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�

�

�
�

�

�
�

 (28) 

 
Des profils de concentration typiques pour des matériaux multicouches sont présentés sur la 
Figure 3-4 et discutés dans la partie 3.3. 
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2.3.3 Le logiciel en ligne MULTILAYER 
 
Le logiciel en ligne MULTILAYER implémente les équations précédentes à l’aide d’une 
interface simplifiée reproduite sur la Figure 2-5. Des rapports de ki, Di, l i grands rendent 
l’intégration numérique particulièrement raide et coûteuse en temps de calcul. La solution est 
basée sur une méthode éléments finis et des polynômes de Lagrange de degré 2. Elle sera 
remplacée prochainement par une formulation conservative de manière à assurer de manière 
plus rigoureuse, les contraintes de conservation de la masse même quand un maillage grossier 
est utilisé. 
 

 
Figure 2-5. Interface html du logiciel en ligne MULTILAYER 4 pour la prédiction de la contamination par 
les substances des emballages thermoplastiques multicouches. 

2.4 Autres cas de contamination 

2.4.1 Contamination non isotherme 
 
Lors de la mise en forme à haute température (voir 2.4.2), d’un stockage non isotherme de 
l’aliment emballé ou lors du réchauffage de l’aliment emballé, l’effet de la température doit 
être pris en compte. 
 

2.4.1.1 Loi d’activation de la diffusion 
 
Si l’échauffement du produit ne s’accompagne pas d’un franchissement de la température de 
transition vitreuse ou d’un passage à l’état fondu, l’activation de la diffusion avec la 
température obéit à la loi d’Arrhenius : 

 0

0 0 0

1 1

*

,

Ea
R T T

T T T T
D D e D D

� �
- -� �

� 	= × = ×  (29) 

où Ea est l’énergie d’activation en J×mol-1 et R = 8.315 J×mol-1×K-1 la constante des gaz 
parfaits. Toutes les températures sont exprimées ici en Kelvin.  

                                                 
4 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL: http://h29.univ-reims.fr/ 
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2.4.1.2 Cas de gradients de température négligeables 
Si la température varie au cours du temps, la variation du coefficient de diffusion peut être 
aisément prise en compte dans l’équation (5) en introduisant un nombre de Fourier généralisé 

: ( )
2

0

t

P PFo D d l
t

t= ×�  . Cette dernière représentation néglige les effets d'un gradient de 

température sur DP. Cette approximation est réaliste pour les matériaux minces tels que des 
matériaux d'emballage et des temps de contact supérieurs à une minute. 
 

2.4.1.3 Cas de gradients de température non-négligeables 
 

2.4.1.3.1 Représentation simplifiée 
Quand le gradient de température à l’intérieur du matériau d’emballage n’est pas négligeable, 
l’équation (5) doit être modifiée pour tenir compte de la dépendance du flux de matière à la 
diffusion : 
 

 
( )*,

*
* *

* *

x Fo

Q

u u
D

Fo x x

Le S
Fo x x

q

q q

� ¶ ¶ ¶� �= ×� �� ¶ ¶ ¶� � 	



¶ ¶ ¶� �� = × +� �� ¶ ¶ ¶� 	�

  (30) 

avec 0

2

T

P

D t
Fo

l

×
= , 

¥-
-

=
!!
!!

�

�q  et 
0

T

T

Le
D
a

= (nombre de Lewis) où aT est la diffusivité 

thermique du matériau. T0 est la température initiale ou une température de référence 
différente de T¥ . T¥  est la température de l’ambiance. SQ est le terme source adimensionné ; il 
est requis seulement en présence d’un échauffement volumique (ex. réchauffage au four 
microondes) 
 
L’équation (30) suppose que la densité du matériau reste inchangée (en particulier pas de 
dilatation ou de contraction) et que les propriétés thermiques restent également inchangées au 
cours de l’échauffement. Les éventuelles chaleurs latentes de changement d’état sont 
négligées. Pour la majorité des polymères, aT est proche de 1.6×10-7 m2×s-1. 
 
Pour un réchauffement ou un refroidissement par conduction et convection aux interfaces, la 
condition limite est : 

 ( )* * 0,1
* 0,1

1T x
x

Bi
x
q

q
=

=

¶
= × -

¶
 (31) 

où T P
T

T

h l
Bi

k
×

=  est le nombre de Biot associé au transfert de chaleur. hT et kT sont 

respectivement le coefficient de transfert de chaleur convectif (en W×m-2×K-1) et le coefficient 
de conduction thermique (en W×m-1×K-1). 
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Quand le rayonnement thermique n’est pas négligeable (ex. si 0T T¥� ), la condition limite 
(31) est également applicable en première approximation en remplaçant hT par hT’ tel que 
hT’>hT. Quand la linéarisation du flux radiatif n’est plus acceptable (écart de température trop 

grand), le flux de chaleur radiatif doit être pris proportionnel à 
4 4

0T T¥- . 

2.4.1.3.2 Le logiciel PROCESS 
Un logiciel en ligne PROCESS a été développé pour l’évaluation de la contamination des 
barrières fonctionnelles (voir 2.4.2) lors de la mise en forme à haute température (extrusion et 
calandrage). L’objectif repris dans un programme européen FAIR RECYCLABILITY [19] 
était de caractériser la contamination de la barrière fonctionnelle pour une molécule traceur, 
dont les propriétés de transport en fonction de la température ont été mesurées. La molécule 
choisie est la 2,5-dimethoxyacetophenone (CAS 1201-38-3) et représente un prototype de 
contaminant avec un coefficient de diffusion élevé. 
Afin de pouvoir identifier les conditions de mise en œuvre en temps réel (après quelques 
secondes de calcul seulement), PROCESS s’appuie sur une très importante base de données 
de résultats (approximativement 105 par polymère) précalculés pour un grand nombre de 
polymères et pour une gamme réaliste des valeurs des paramètres d’entrées. Le résultat est 
une projection 2D des courbes iso-concentrations moyennées dans l’épaisseur du matériau 
vierge pour plus de 5000 simulations. L’interface de saisie des paramètres d’entrée est 
présentée sur la Figure 2-6. A la fin du formulaire apparaît le champ, qui permet de projeter 
les résultats sur les deux variables opératoires ou de dimensionnement choisies. 
 

 
Figure 2-6. Interface html du logiciel PROCESS5 pour l’optimisation de la mise en forme par co-extrusion 
de matériaux recyclés à barrière fonctionnelle. Les propriétés de 14 polymères ont été implémentées. 

 

                                                 
5 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL[ 18]. 
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2.4.2 Contamination par les matériaux recyclés à ba rrières 
fonctionnelles 

 

2.4.2.1 Principe 
Il ne s’agit pas dans ce cas d’un vrai matériau multicouche mais d’un profil initial de 
concentration dans l’emballage non uniforme. Ce profil non uniforme est obtenu par 
coextrusion et vise généralement à inclure du matériau recyclé et donc potentiellement 
contaminé entre deux couches de résine vierge. Les éventuels polluants contenus dans la 
couche centrale peuvent contaminer les couches périphériques et finalement l’aliment au 
cours de la mise en forme, du stockage du matériau ou lors du contact du matériau avec 
l’aliment. Une analyse détaillée du risque de contamination par ce type de matériaux est 
donnée dans [20-22]. 
 
 
Figure 2-7 et Figure 2-8 présentent l’évolution d’un profil normalisé d’un polluant lors de la 
coextrusion. 

 
Figure 2-7. Profil de concentration d’un polluant lors de la coextrusion d’un matériau à barrière 
fonctionnelle (les matériaux sont de même nature, l’épaisseur totale est de 80µm). a) Evolution typique du 
profil concentration lors de son passage dans la filière, b) projection du profil précédent. Le profil de 
température correspondant est reproduit sur la Figure 2-8. 
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Figure 2-8. Profil de température lors du passage dans la filière. On remarque que le gradient de 
température est quasiment négligeable. 

2.4.2.1.1 Le logiciel STORAGE 
Le logiciel en ligne STORAGE évalue la contamination des aliments par les matériaux 
contenant une barrière fonctionnelle pour une gamme de contaminants. L’objectif est 
d’identifier la plage des coefficients de diffusion pour lesquels un effet barrière significatif 
peut être attendu durant la durée de vie du matériau. Comme le logiciel PROCESS (voir 
2.4.1.3.2), il permet de représenter les résultats sous la forme d’iso-contours en fonction de 
deux variables opératoires ou de dimensionnement. L’interface de saisie des paramètres est 
reproduite sur la Figure 2-9. 
 

 
Figure 2-9. Interface html du logiciel STORAGE6 pour l’optimisation du dimensionnement des matériaux 
recyclés à barrière fonctionnelle. 

 
Dans le cas particulier où les couches vierges dites « barrières fonctionnelles » ne sont pas de 
la même nature que la couche recyclée, l’approche proposée pour les matériaux multicouches 
doit être utilisée (voir la partie 2.3). 
                                                 
6 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL[ 18] 
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2.4.3 Contamination par les molécules volatiles 
 
Pour les contaminants volatiles, il faut tenir compte des transferts entre les différentes pièces 
de l’emballage (corps, bouchon, fond…), l’espace de tête et l’environnement de stockage. 
L’approximation 1D n’est plus justifiée et on doit recourir à des simulations 2D, 2D avec 
révolution ou 3D. Si la convection (naturelle, solutale ou thermique) dans l’aliment et l’espace 
de tête est négligée, des équations de transport analogues à celles utilisées pour les matériaux 
multicouches peuvent être utilisées (voir la partie 2.2.6) en imposant notamment un 
coefficient de diffusion élevé dans l’espace de tête. A l’interface avec l’ambiance de stockage, 
une condition limite perméable du type de l’équation (6) doit être introduite. 
 
Le logiciel en ligne AROMA, développé dans le cadre du programme national Conception 
Assistée des Nouveaux Aliments – Interactions Arôme Emballage, implémente les hypothèses 
précédentes. L’emballage est supposé constitué de trois pièces (fond, corps, couvercle), dont 
les propriétés peuvent être différentes. Les approximations géométriques sont reproduites sur 
la Figure 2-10. 

 
Figure 2-10. Principe de la décomposition de domaine (ici géométrie cylindrique de révolution) utilisée 
dans le logiciel AROMA7. Le champ de concentration est calculé à partir d’une méthode éléments finis. Le 
maillage est représenté ici de manière extrêmement grossière pour des raisons de lisibilité. Chaque 
compartiment est supposé avoir des propriétés uniformes. 

La géométrie de la Figure 2-10 est décomposée en 5 domaines (Figure 2-11). La condition 
limite avec l’ambiance extérieure permet d’évaluer à la fois la perméation d’arômes (de 
l’intérieur vers l’extérieur) et la perméation gazeuse (de l’extérieur vers l’intérieur). La 
contamination potentielle des aliments par des substances volatiles en provenance de 
l’ambiance ou du suremballage (ex. perméation des solvants des impressions offset du 
suremballage au travers un film plastique, cas des biscuits et gâteaux secs) est possible. 

 

                                                 
7 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL[ 18] 
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Figure 2-11. Interface html pour la spécification des paramètres de simulation pour chacun des 
compartiments utilisés dans AROMA. 

 
 
 

3 Approches pour la surestimation du risque de 
contamination 

Cette partie discute les approximations successives qui permettent d’évaluer le risque de 
contamination des aliments en partant des hypothèses les plus pessimistes. Cette démarche 
itérative complexifie progressivement le modèle en fonction du résultat obtenu à l’étape 
précédente (la contamination même surestimée est-elle acceptable ?) et des connaissances 
disponibles. On notera toutefois que la complexification ne garantit pas nécessairement une 
plus grande précision dans l’estimation finale de la contamination. En effet, un modèle 
complexe et plus réaliste sera beaucoup plus sensible à l’incertitude sur les paramètres 
initiaux. Il existe un optimum que l’on se propose de définir pour les matériaux monocouches 
et multicouches. 

3.1 Fonctions objectifs 
En prenant l’exemple des matériaux monocouches (partie 2), les fonctions objectifs décrites 

sont la prédiction de 
0, , , , P Fo

F Fo Bi K L C
C

=

ou de 
max

0P Fo
C

=
tel que max

0, , , , P Fo
F Fo Bi K L C

C SML
=

=  où SML 

est une limite de migration/contamination spécifique définie par la réglementation ou par 
d’autres considérations. Le choix de l’une ou l’autre des fonctions objectifs dépendra du 
contexte. L’industriel de l’emballage, qui aura une bonne connaissance de la formulation de 
son matériau, préfèrera évaluer 

0, , , , P Fo
F Fo Bi K L C

C
=

en fonction de l’application attendue : type de 

contact, temps de contact et d’une estimation précise de 0P Fo
C

= . L’objectif final sera de 

comparer la valeur estimée (possiblement surestimée) de 
0, , , , P Fo

F Fo Bi K L C
C

=

, notée 

0, , , ,

ˆ
P F o

F
F o B i K L C

C
=

, avec la SML. A contrario, l’industriel alimentaire, qui dispose de moins 

d’informations sur la matériau d’emballage, préfèrera obtenir une valeur estimée 

(possiblement sous-estimée) de 
max

0P Fo
C

=
, notée m ax

0

ˆ
P

F o
C

=
, en supposant que la contamination est 
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a priori égale à la SML. Dans ce dernier cas, l’objectif final consistera à obtenir une preuve 
objective que le fournisseur de matériau utilise la dite substance à une concentration inférieure 
à m ax

0

ˆ
P

F o
C

=
. 

 

3.2 Arbres de décision pour la prédiction de la con tamination par 
les matériaux monocouches 

3.2.1 Principe 
D’après la Figure 2-2 et l’équation (14), l’incertitude sur K agit principalement sur la 

concentration à l’équilibre plutôt que sur la contribution cinétique, =�
� � ��

� � � , de sorte 

que : »� �

� � � �� � � � � � � � � �
� � . Cette propriété est utilisée pour classifier la combinaison des 

valeurs des paramètres d'entrée (Fo, Bi, K, L), qui permettent d’affiner l'évaluation de FC  ou 
max

0P Fo
C

=
. 

Pour chaque paramètre p, deux valeurs sont possibles (elles peuvent être égales): une valeur 

probable, notée p , et une valeur « sûre », notée p� , qui surestime FC
 (ou de manière 

équivalente qui sous-estime 
max

0P Fo
C

=
). La principale différence entre p  et p�  est que seule la 

valeurp�  est supposée connue dans toutes les situations. En conclusions, un estimateur de FC  

ou de 
max

0P Fo
C

=
 est toujours accessible au calcul en supposant au pire que tous les paramètres 

d’entrée sont égaux à leurs valeurs sûres même si le résultat aura finalement une faible utilité. 
La principale difficulté consiste à trouver la substitution minimale des valeurs p�  par p  qui 

améliore au mieux l’estimation de FC  ou 
max

0P Fo
C

=
. En d'autres termes, la question est "de 

quelle information additionnelle ai-je besoin pour passer d’une évaluation grossière à une 
évaluation plus réaliste". 

3.2.2 Arbres de décision multi-attributs 
 
Les 4 nombres sans dimension Fo, Bi, K, L correspondent à 6 grandeurs indépendantes: D, t, 
h, lP, lF, K. Si l’intervalle sur chaque paramètre p est défini par ses bornesp  et p� , le nombre 
de scénarios possiblement dépendants est 26=64. En supposant que les géométries de 

l’aliment et de l’emballage sont bien caractérisées ( P Pl l» �  et F Fl l» � ) et que le scénario 

®� �� ne dépend pas des valeurs de Bi et Fo, le nombre de scénarios indépendants est 
finalement réduit à 24-23+2=10. Toutes les combinaisons sont reproduites sur la Figure 3-1 et 
les principaux groupes de scénarios, notés A, B, C et D, sont détaillés dans le Tableau 3-1. Les 
exemples pratiques sont détaillés dans la partie 3.4. 
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Groupe de scénarios 
 

nombre 
de 

scénarios 
Principales hypothèse(s) 

A 1 extraction totale (pas de partage et pas d’effet cinétique) 
B 1 effet de partage et pas d’effet cinétique 
C 4 pas d’effet de partage et effets cinétiques 
D 4 effet de partage et effets cinétiques  

Tableau 3-1. Groupes de scénarios pour l’évaluation de la contamination par les matériaux monocouches 

 

 
Figure 3-1. Arbre des scénarios pour l’évaluation de la contamination par les matériaux monocouches. 
Les encarts présentent un niveau supplémentaire du détail de l’arbre à décision multi-attributs. Un 
scénario est constitué par un chemin incluant de 1 à 3 étapes et  liant les valeurs des paramètres à chacun 
des niveaux d’analyse. 

 

La hiérarchisation des scénarios B et C est variable. En notant, �
B

FC et � C

FC les estimateurs de 
la contamination de F suivant les scénarios B et C respectivement, on obtient: 
 

 
�

�
=

-

=

× × � �= = + ×� �
� 	� �× +� �

� 	

�
��

�

�

�
� �

�


 �
�

�

 

� � �� �
�

�� �
� �

  (32) 

L’inégalité � �C B

F FC C>  est obtenue seulement quand>
+

� �
�

� �
. Ainsi, le scénario B 

conduit sûrement à une surestimation plus grande de FC  quand K > L (exemple : matériaux 
polyoléfines en contact avec un aliment gras). En revanche, le scénario C semble davantage 
approprié pour les polymères vitreux en contact avec les aliments aqueux. La seule condition 
est que le coefficient de diffusion doit être également surestimé.  
 

3.2.3 Application à l’estimation de 
max

0P Fo
C

=
 

Des surestimations trop grandes de FC  (ou d'une manière équivalente des sous-estimations 

trop grandes de
max

0P Fo
C

=
) sont seulement souhaitables pour des évaluations grossières. Dans ce 

contexte, les scénarios A et B sont particulièrement appropriés puisqu'ils sont définis par des 
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solutions analytiques. Pour les scénarios A, B et C et D, les marges de sécurité, définies 

par 
�

, , ,

k

F

F
k A B C D

C
C

=

� �� �

 �
� �� �

, sont données par : ×
+ �

��
� � �

, 
�

�
�

, 


×

+

�

�

� �
� � �

, 

 �

�

�
�

. 

3.2.3.1 Abaques 
En relation avec les résultats simulés présentés sur la Figure 2-2, la Figure 3-2 représente 

l’estimation de 
max

0P Fo
C

=
 en fonction de *1 v-  pour les scénarios A, B, C, D. Le complément de 

*v , *1 v- , est homogène à un degré d’avancement de réaction et est particulièrement adapté 
pour caractériser la contribution cinétique. L’effet de la contribution temporelle se lit ainsi de 

gauche à droite et une surestimation cinétique est obtenue en choisissant une valeur de 
� *1 v-  

à gauche de la valeur attendue de *1 v- . Les scénarios A et B conduisent à des lignes 
horizontales parce que leurs prédictions sont indépendantes des contributions cinétiques. Les 

valeurs estimées de 
max

0P Fo
C

=
 évaluées par les scénarios C et D augmentent par contre de 

gauche à droite. Les courbes prédites par les scénarios C sont toujours situées au-dessous de 
celles prédites par les scénarios D. Sur toutes les sous-figures de la première rangée de la 
Figure 3-2, les scénarios C sont donc représentés par une unique courbe très proche de celles 
prédites par les scénarios D quand K=5. Réciproquement, dans toutes les sous-figures de la 
seconde rangée de la Figure 3-2, les scénarios D apparaissent comme une seule et unique 
courbe au- dessus de toutes les autres et proches de celle prédite par le scénario C quand 
Bi=104. 

 

Figure 3-2. Valeurs prédites 
max

0P Fo
C

=
 par les scénarios A (lignes en pointillés), B (lignes en tirets), C 

(lignes en point-tiret), D (lignes continues). La première rangée de figures regroupe les effets combinés de 
K et L tandis que la seconde regroupe les effets de K et Bi. 
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3.2.3.2 Principe d’utilisation des abaques 
La Figure 3-2 permet d’auditer un fournisseur d’emballage avec l'objectif d’obtenir une 
confirmation qu'une substance donnée est employée dans des conditions, qui assurent une 
contamination de l’aliment inférieure à la SML ou à une valeur encore plus restrictive (ex. 
contamination attendue avec un produit concurrent). Dans la réglementation européenne 
actuelle, environ 400 des 2750 substances répertoriées[23] sont soumises à une SML.  
Lors d’une audit du fournisseur, on notera que l’objectif n’est pas de deviner la valeur “vraie” 

de 0P Fo
C

=  de la formulation industrielle (cette information est confidentielle) mais d’évaluer 

une valeur, � max

0P Fo
C

=
, confirmée par le fournisseur et vérifiant l’inégalité : 

� max max

0 0 0P P PFo Fo Fo
C C C

= = =
£ < . Le scénario A généralement trop pauvre en information conduit 

souvent à une inégalité sans valeur pratique : � max max

0 0
0

P P PFo Fo
Fo

C C C
= =

=

< < . Le processus de 

discussion vise à affiner cette évaluation en introduisant suffisamment d’informations 
complémentaires (masse moléculaire, polarité de la molécule …) jusqu’à obtenir: 
� max

0 0P PFo Fo
C C

= =
> . 

 
Afin d’automatiser l’utilisation des abaques et l’utilisation schéma de la Figure 3-1, un outil 
en ligne « Decision Tool for Compliance Testing »  a été développé pour générer une 
importante base de données des lois de contamination pour la géométrie attendue de 
l’emballage et l’aliment ainsi qu’en fonction de la durée de vie attendue du produit (Figure 
3-3). La base de scénarios peut être partagée en ligne avec le fournisseur ou l’industriel qui est 
à l’initiative de l’audit. Les calculs finaux sont réalisés en temps réel au fur et à mesure que de 
nouvelles informations sont introduites. Cette approche permet un échange entre le client et le 
fournisseur sur la base d’une méthodologie connue de toutes les parties et sans qu’il soit 
nécessaire d’échanger des informations confidentielles. Elle permet en particulier d’offrir une 
réponse à l’obligation de traçabilité introduite récemment dans le règlement cadre sur les 
matériaux au contact des aliments [24]. 
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Figure 3-3. Interface du logiciel « Decision Tool for Compliance Testing » 8. La base de données initiale est 
créée à partir des paramètres connus par l’industriel qui réclame l’audit (STEP 1/2), les paramètres 
faisant l’objet de discussion sont saisis avec l’interface STEP 2/2. La concentration maximale dans le 
matériau est mise en jour en temps réel. 

 

Si le fournisseur accepte a priori de donner une valeur de � max

0P Fo
C

=
, l’objectif alternatif 

consiste à obtenir la confirmation que les valeurs de K̂  et/ou de 
 *v  déduites de � max

0P Fo
C

=
 et 

des abaques précalculés sont des surestimateurs réalistes des valeurs de K  et/ou *v . 
 

3.3 Schémas pour la prédiction de la contamination par les 
matériaux multi couches  

3.3.1 Approximations physiques 
Pour les matériaux multicouches, l'énumération et la classification de toutes les combinaisons 
des intervalles sur les paramètres d'entrée est compliquée et non-exhaustive. Cette section se 
propose au contraire de montrer qu'une décomposition entre paramètres connus et paramètres 

mal connus est presque toujours possible et peut être employée pour estimer FC  (noté C0 pour 

les matériaux multicouches) ou 
max

0P Fo
C

=
. 

 
Ainsi, comme pour les matériaux monocouches (voir l'équation (14)), la contamination par les 
matériaux multicouches est décomposée en une contribution cinétique et une contribution ne 
dépendant pas du temps : 
 

                                                 
8 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL[ 18]. 
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{ } { } { } { } { }

	 { } { } { } { } { }

= = = = = =

= = = = = =

=

×
� � � � � � ��� � � � � � � ��

� !! � !! � !! � !! � � !!

� !! � !! � !! � !! � � !!

� � � � � �

�
� � � � � � �

� �  �� �� � � �� 
� � � � �  � �  � � �� � �� � � � � � �  � � �� � � ��  � � � � � � � ���

� � � � �� � � � � � � �  � �

� � � � �� � � � � � � �  � �

�   � � � �

� �   � � � �

�

� �

rrrr

rrrr

  (33) 

 
avec � ���  définie par l'équation (18) et *0 1v£ £ .  

Deux approximations sont particulièrement intéressantes: 
·  * 1v ®  (contamination indépendante du temps) 
·  * 1v £  (effet cinétique) 

3.3.2 Schéma pour la surestimation de la concentrat ion à l’équilibre: �
0 eq

C  

Si le problème physique ne dépend pas d’effets cinétiques, la contamination ne dépend pas de 
l'arrangement ou de l’ordre des couches et l'équation (18) peut être partitionnée entre les 
couches, qui présentent une affinité chimique plus élevée que l’aliment pour la substance qui 

migre (i.e. { } 00i i n
k k

< £
£ ), et les couches, qui présentent une affinité chimique plus faible (i.e. 

{ } 00i i n
k k

< £
> ). En appelant ces partitions H et L, un scénario pessimiste mais non irréaliste 

consiste à choisir: { } 0i i H
k k

Î
»  et { }i i L

k
Î

®¥ . Le surestimateur de l’équation (19) pour les 

matériaux multicouches s’exprime: 

 

�

r r

r r

rr r
rr r

= =
= =

ÎÎ Î

� � � �
× × × ×� � � �

� 	 � 	
= £

� � � � � �
+ ×+ × × + × ×� � � � � �� � � � � 	� 	 � 	

� �

�� �
���������

�

� �� � � �� �
�

� �

� �� � � �

��

��

� �
� � � �

� � 
� �

��
� �� � � �

� � � �� � � �

�

� �
� �

� �
�

�� �� �
�� � � �

  (34) 

Si la partition H est vide, le scénario défini par l'inégalité (30) correspond au scénario A 
introduit pour les matériaux monocouches. Autrement, l'inégalité (32) est intermédiaire entre 
les scénarios A et B. L’estimation peut être affinée en introduisant des sous-partitions de H ou 

de L avec des estimateurs plus réalistes de { } 0
.i i n

k
< £  

La surestimation définie par l’équation (30), en supposant * 1v ®  (en négligeant la 
contribution cinétique) est particulièrement adaptée pour évaluer la contribution maximale de 
la contamination de l’aliment par les résines de spécialité (adhésifs, colles, encres…) dont 
l’épaisseur est très faible (i.e. qui présente une résistance minimale à la diffusion). 

3.3.3 Schémas pour la surestimation de la contribut ion cinétique : � *v  

3.3.3.1 Effet de l'arrangement des couches  
L'évaluation *v  dépend fortement de l'arrangement des couches. Par rapport aux matériaux 
monocouches avec un contenu initial semblable et une même épaisseur totale, deux 
mécanismes peuvent retarder la cinétique de désorption :  

·  un effet barrière (une couche vierge est intercalée entre la couche formulée avec la 
substance d'intérêt et le produit alimentaire) ; 

·  un effet réservoir (la couche formulée avec la substance d'intérêt est située entre le 
produit alimentaire et une couche vierge). 
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Ces effets sont illustrés sur la Figure 3-4 pour des structures bicouches. Ces résultats sont 
utilisés par la suite pour définir des règles générales pour simuler le transfert de substances en 
provenance de matériaux multicouches en présence d’incertitude sur les coefficients de 
Henry: ki. 
 
Sur la Figure 3-4 , toutes les couches ont une même épaisseur et un même coefficient de 
diffusion. Le facteur de dilution entre le matériau d'emballage et l’aliment est de 1/25, k0 est 
fixé à 1 et Bi ® ¥ . Les différentes conditions testées sont détaillées dans le Tableau 3-2. La 
même quantité initiale est présente dans toutes les configurations et conduit à des valeurs très 
proches de 0 eq

C . Pour chaque configuration, *v  est calculé par le rapport 0F eq
C C . 

 

Code 1 0t
C

=  2 0t
C

=  k1 k2 Description 0 eq
C

 
équation (19)

 

[1 1]-[1 1] 1 1 1 1 matériau monocouche (référence) 0.0385 

[0 2]-[1 1] 0 2 1 1 
effet de barrière (sur la demi-épaisseur, pas 

de barrière de solubilité) 
0.0385 

[2 0]-[1 1] 2 0 1 1 
effet réservoir (sur la demi-épaisseur, pas de 

barrière de solubilité) 
0.0385 

[0 2]-[2 1] 0 2 2 1 effet de barrière (sur la demi-épaisseur, 
avec barrière de solubilité) 

0.0388 

[2 0]-[1 0.5] 2 0 1 
0.
5 

effet réservoir (sur la demi-épaisseur, avec 
effet d’affinité) 

0.0377 

Tableau 3-2. Détails des conditions testées sur la Figure 3-4. Les concentrations sont exprimées en unités 
arbitraires. On suppose que toutes les couches et l’aliment ont la même densité. 

L'effet « barrière » introduit un retard au début de la cinétique, qui ne dépend pas de l'affinité 
chimique de la substance pour la couche intercalée (effet de barrière de diffusion seul). Le 
flux à l'interface entre les couches 1 et 2 est affecté par l'affinité chimique et modifie le taux 
de désorption une fois l’effet retard passé (effet de barrière de solubilité). 
L'effet « réservoir » n’est significatif qu’après une durée correspondant au temps nécessaire 
pour « remplir » le réservoir puis pour le « vider ». Puisque le réservoir est situé loin de la 
surface d'échange, il agit en augmentant la dimension caractéristique du transfert. L’intensité 
de l’effet dépend fortement de l'épaisseur et de l'affinité de la substance pour la couche de 
réservoir.  
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Figure 3-4. Profils de concentration sans dimension (position supérieure), et cinétique de désorption 
(position inférieure, (CF et *v ) pour deux valeurs typiques de Fo et pour 5 structures typiques de 
bicouches détaillées dans le tableau 2. La configuration codée [ 1 1]-[1 1 ] est la configuration de référence 
et est équivalente à une structure de monocouche avec un contenu initial semblable. L'interface F-P est 
située à la position x * = 0.  

 

3.3.3.2 Approximations proposées pour surestimer la contribution cinétique 
*v  

La surestimation de la contamination en présence d’une incertitude importante sur les valeurs 

de { } 0i i n
k

< £  
s’appuie sur « dires d’expert » du type : 

- la substance a plus (ou moins) d’affinité avec la couche immédiatement en 
contact ; 

- la couche faisant l’objet d’une évaluation est à droite (ou à gauche) de la 
couche j (voir Figure 2-4). 

Les approximations sont basées sur une surestimation de la contribution individuelle de 
chaque couche j à partir d’une analyse des effets « barrière » – associés aux couches j-1, j-
2…  – et « réservoir » – associées couches à j+1, j+2... Le processus itératif est repris sur la 
Figure 3-5a. 
 
Parce que l’approximation de l’effet réservoir dépend du niveau de formulation des couches à 
droite, les approximations sont tout d’abord analysées pour des couches en contact supposées 
vierges. Le cas d’une couche réservoir (à droite) formulée est analysé séparément. On notera 
que l’effet barrière (à gauche) est minimisé de manière sûre en supposant que les couches à 
gauche sont vierges. 
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3.3.3.2.1 Cas d’une couche formulée au contact avec une couche vierge 
D’après les résultats simulés de la Figure 3-4, la contamination d’un matériau bicouche codé 
[0 1]-[>1 1] (barrière de diffusion et de solubilité) est surestimée en supposant indifféremment 
:  

- un matériau monocouche équivalent à [0.5 0.5]-[1 1]; 
- un matériau bicouche équivalent à [0 1]-[1 1]. 

La première approximation requiert des valeurs de D semblables pour les deux couches, elle 
n’est donc pas généralisable. La seconde approximation, qui supprime la "barrière de 
solubilité", est privilégiée. 
Le cas [0 1]-[<1 1] (barrière de diffusion mais pas de barrière de solubilité) nécessite toutefois 
un traitement adapté. Puisque k1 est supposé plus petit que k2, une hypothèse pessimiste 
consiste à prendre k1® 0 de manière à ce que a1®¥  (voir l’équation (22)). Cette description 
est équivalente à une couche 1 d’épaisseur et de capacité nulles (voir l'équation (23)). La 
configuration [0 1]-[<1 1] est donc surestimée en supposant que la couche 1 a été enlevée: [´  
1]-[´  1], où ́  code pour le couche supprimée. 
Les configurations, qui présentent un "effet de réservoir" avec des coefficients de Henry 
inconnus, sont approximées avec la même logique. Les configurations [1 0]-[1 <1] et [1 0]-[1 
>1] sont remplacées respectivement par [1 0]-[1 1] et [1 ́ ]-[1 ´ ]. 

 
Figure 3-5. a) Exemples de surestimateurs des effets de partage (classement dans l’ordre croissant des 
surestimations) ; b) règles de surestimation dans le cas d’une couche formulée encadrée par deux couches 
vierges. Les 4 conditions possibles de contact avec une couche vierge sont représentées. 

Les approximations proposées sont récapitulées sur la Figure 3-5b pour une couche intercalée 
entre deux couches vierges. Quand des effets de réservoir sont réduits au minimum, l’analyse 
indépendante de la contribution de chaque couche maximise le gradient de concentration et 
donc le taux de désorption. Il ne faut toutefois pas confondre ce raisonnement avec un 
principe de superposition, puisque que la somme des taux de désorption relatifs à chaque 
couche est supérieure ou égale au taux de désorption global. L’égalité n’est obtenue qu’à 
l'équilibre (voir l'équation (18)). 
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Le schéma d’évaluation proposé est récursif : la configuration [ 0 0 C 3 0… 0 ] peut être 
remplacée par [ 0 C '2 0 0… 0] et elle-même remplacée par [C "1 0 0 0… 0] (c.-à-d. la couche 
précédente 2 est enlevée). L'enlèvement "en cascade" des couches j-1 est systématique quand 
l’affinité chimique de la couche j-1 est attendue plus grande que celle de la couche j. 
Réciproquement, ce processus est également appliqué à toute couche j+1, dont l'affinité est 
inférieure à celle de la couche j. 
 

3.3.3.2.2 Cas d’une couche formulée en contact à droite avec une couche également 
formulée 

L’effet réservoir d’une couche j+1 formulée dépend de la différence 10 0j jFo Fo
p p += =

- . L’effet 

réservoir existe seulement si elle positive. D’après l’équation (15), la condition s’écrit : 

0 1
10 0

1 0

j Fo j
j jFo Fo

jj Fo

C k
p p

kC
= +

+= =
+ =

> Û >  (35) 

L’effet réservoir est surestimé de manière réaliste en supposant que la pression partielle dans 
la couche j+1 est en permanence supérieure à la pression initiale. Cette surestimation impose 
d’introduire une isotherme biaisée pour la couche j+1 au lieu de l’équation (15) : 

( )1 1 1 1 1 1 10 0 0 0 0j j j j j j jFo Fo Fo Fo Fo
p p k C k C C+ + + + + + +³ = ³ = ³

= + × = × +   (36) 

Dans la pratique, l’application des équations (35) et (36) est difficile car un ordre de grandeur 

du rapport 1j jk k+ est requis. En l’absence d’information, l’approximation 1j jk k+ ®+¥  

conduit à supprimer l’effet réservoir potentiel même si ce dernier est possible. 
 

3.3.3.2.3 Recommandations et extensions 
 
En l’absence d’information qualitative sur l’affinité chimique pour une couche donnée, une 
approche par homologie à partir des résultats connus pour d’autres substances est 
recommandée. Le coefficient de partage entre l’eau et l’octanol (logP),  dont plusieurs 
modèles prédictifs sont disponibles dans la littérature, permet un classement relatif rapide des 
substances en fonction de leur polarité. Au pire, une surestimation de *v  pourra toujours être 
calculée en supposant que toute la substance est contenue dans la couche 1 en contact avec F 
et en supprimant toutes les autres couches. 
Le principe des surestimations proposé peut être étendu à de nombreuses situations 
complexes, pour lesquelles la méconnaissance des propriétés de transport ou 
thermodynamiques ne permet pas la simulation directe : supports adhésifs, colles, couches 
liantes, encres, vernis, joints... Ces configurations sont idéalisées par une couche de faible 
épaisseur en contact avec des couches vierges plus épaisses. Dans les cas où les couches en 
contact contiendraient également la même substance, les approximations robustes suivantes 
sont à privilégier : 

- supposer que la couche j-1 ne contient pas initialement la dite substance ; 
- supprimer toutes les couches à droite de j susceptibles de contenir initialement 

la dite substance. 
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3.3.3.3 Un exemple détaillé de surestimations 
 
La méthodologie pour surestimer la contamination en provenance des matériaux multicouches 
est analysée pour un matériau tricouche modèle présenté dans le Tableau 3-3. L’exemple 
théorique a été défini pour illustrer les principes des calculs par approximations successives : 
surestimation d'un effet de barrière dû aux couches 1 et 2 (diffusion et solubilité), 
surestimation d'un effet de réservoir dû aux couches 2 et 3. Les configurations équivalentes 
pour surestimer la contribution individuelle de chaque couche à la contamination globale sont 
également détaillées et comparées aux contributions individuelles sans approximation. 
 

configuration Parameters 
couche 

1 2 3 

Référence 
1

n

j j
j

l l
=
�  0.2 0.5 0.3 

0j Fo
C

=
 1 1 1 

0jk k  3 0.8 2 

Surestimation de la 
contribution 

de la couche 1 

1

n

j j
j

l l
=
�  0.2   

0j Fo
C

=
 1   

0jk k  5   

Surestimation de la 
contribution 

de la couche 2 

1

n

j j
j

l l
=
�  0.2 0.5  

0j Fo
C

=
 0 1  

0jk k  5 5  

Surestimation de la 
contribution 

de la couche 3 

1

n

j j
j

l l
=
�  0.2 0.5  

0j Fo
C

=
 0 0.6  

0jk k  5 5  

Tableau 3-3. Conditions de référence et configurations idéalisées pour surestimer la contribution 
individuelle de chaque couche. Le coefficient de dilution global entre F et P est de 1 :25. L’aliment les 
différentes couches sont supposées à la même densité. Les autres hypothèses sont: I, un même coefficient 
de diffusion pour toutes les couches et Bi ® ¥ . Les couches supprimées dans les différentes 
approximations apparaissent en grisées. Toutes les concentrations sont exprimées avec des unités 
arbitraires. 

 
Un surestimateur des kj (avec k0 = 1) a été retenu (5) dans toutes les approximations pour 
décrire le partage entre P et F. Les résultats sont reproduits sur la figure 9 en supposant que 
les contaminations de chaque couche sont indépendantes et en cumulant toutes les 
surestimations individuelles. La contribution individuelle de chaque couche à valeur globale 
de *v a été calculée via le rapport : � �

F FFo eq
C C . Les poids ont été choisis égaux mais le 

résultat final peut éventuellement être pondéré par les quantités initialement présentes. Le 
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résultat du cumul est finalement comparé au résultat obtenu en simulant le transport de masse 
dans la structure complète du tricouche (Figure 3-6d, h et l). Les profils surestimés ont 
toujours une pente plus élevée à l’interface F- P que les profils de référence de sorte que les 
taux de migration sont toujours surestimés.  

 
Figure 3-6. Approximation de la contamination pour le matériau tricouche décrit dans le Tableau 3-3: a-
h) profils de concentration (pour Fo=10-2 et 0.2), i-l) cinétiques de désorption adimensionées. Les 3 
premières colonnes présentent la contribution de chaque couche (de 1 à 3) quand elle est simulée avec les 
paramètres de référence ou les paramètres de surestimation. La dernière colonne (d,h,l) compare les 
résultats obtenus en simulant le matériau complet de tricouche (référence) ou à parti du cumul des 
surestimations individuelles obtenues pour chaque couche. 

 

3.4 Recommandations pour l’application des scénario s A,B,C,D 

3.4.1 Scénario A : extraction totale des substances  de l’emballage 
La concentration maximale théorique dans l’aliment est bornée par la concentration par la 
quantité initialement présente dans l’emballage. La condition d’extraction totale est rarement 
rencontrée par des additifs, car elle implique une absence d’additifs dans le matériau et donc 
une absence d’effet technologique de la formulation du matériau. 
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La quantité prédite par le scénario A dépend de la concentration initiale dans l’emballage et 
du coefficient de dilution. Le Tableau 3-4 récapitule les concentrations typiques généralement 
rencontrées dans le matériau fini après mise en forme. Pour les additifs, des ordres de 
grandeur peuvent également être obtenus à partir des recommandations des fabricants 
d’additifs. 
 

classe d’additif type de polymère gamme de concentration 
dans le matériau fini 

Antioxydants 

polyoléfines, polystyrène, 
polyamides, polyéthylène 
téréphtalate, polyéthylène 
naphtalate 

100 – 5000 mg·kg-1 

Anti UV 
polyéthylène téréphtalate, 
polystyrène 100 à 500 mg·kg-1 

Plastifiants 
polychlorure de vinyle, 
polystyrène 1000 à 3·105 mg·kg-1 

Colorants polyéthylène téréphtalate, 
polyéthylène naphtalate 

100 à 2000 mg·kg-1 

Tableau 3-4: Gamme de concentrations initiales pour quelques additif et polymères typiques [25] 

 
Les situations, où le scénario A est particulièrement plausible, incluent : 

- une perte de substances volatiles par le matériau d’emballage (description 1D) 
- sorption très importante des constituants de l’aliment dans l’emballage. 

3.4.1.1 Contamination par des contaminants volatiles 
Cette situation est difficile à modéliser car l’espace gazeux n’est pas un espace fermé 
échangeant de la matière seulement avec l’emballage mais également avec l’aliment. Elle 
requiert une modélisation au moins 2D de manière à décrire l’arrangement entre les éléments 
de l’emballage, l’aliment et l’espace de tête (voir 2.4.3). 
Cette situation est peut être surestimée à partir d’un modèle 1D en supposant qu’il existe un 
tiers corps du côté aliment, l’espace de tête, qui est responsable du déplacement de l’équilibre 
en direction d’une extraction totale des constituants de l’emballage. Ce phénomène est 
surestimé en supposant K� ¥  en imposant une concentration nulle à l’interface dans 
l’équation (12). 
Une représentation alternative plus réaliste pourra également être obtenue en décomposant le 
flux de matière qui s’échappe du matériau d’emballage en 2 contributions : une liée à un 
contact direct de l’emballage avec l’aliment, une autre liée à un contact avec l’espace de tête. 
Sachant que les interactions entre compartiments sont négligées, il est indispensable de 
considérer K� ¥  pour les deux contacts. 
Du point de vue règlementaire [19, 24], l’ensemble des substances ayant quitté l’emballage 
doit être considérées pour évaluer la contamination globale de l’aliment, sans tenir compte du 
partage des substances entre l’aliment et l’espace de tête d’éventuelles pertes dans l’ambiance 
de stockage.  
 

3.4.1.2 Cas d’une interaction avec l’aliment 
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Cette partie détaille des affinements possibles par rapport au scénario A dans le cas d’une 
sorption significative (supérieure à 1% en masse) des constituants de l’aliment. La 
plastification du matériau par les constituants de l’aliment augmente la mobilité des chaînes 
du polymère et donc celle des contaminants potentiels. En première approximation, DP 
dépend de la concentration en espèces plastifiantes, notée Ca, suivant loi d’activation du type : 

100
exp ln10

a a

a
P PC C

a

C
D D

C=

� �
= × ×� �

� 	
 (37) 

où 
10
aC  est la concentration en plastifiant pour lequel le coefficient de diffusion est multiplié 

par 10. Elle est typiquement de l’ordre de quelques milliers de mg·kg-1 mais il n’existe pas de 
règle générale pour prédire cette concentration. Elle est varie très fortement entre les 
polymères caoutchoutiques et les polymères vitreux. 
L’équation de transport (5) est remplacée par : 

10exp ln10 a x

a

Cu u
Fo x C x

� � �¶ ¶ ¶
= × ×� �� �� �¶ ¶ ¶� �� 	� �

 (38) 

De la même manière, le nombre de Biot dans la condition limite emballage-aliment est 

remplacé par * 1
10exp ln10 a x

a

C
Bi

C
-=

� �
× ×� �� �

� 	
. Parce que cette représentation suppose que le 

coefficient de partage K est indépendant du niveau de plastification, il recommandé de 
prendre K>1 en présence de forts taux de plastification. 
 

Par ailleurs, la concentration en substances plastifiantes a x
C doit être de déterminée à partir 

d’une équation de transport ad-hoc, qui, en première approximation, peut être adaptée des 
équations (5), (6) et (13). Les niveaux de contamination probables sont toutefois encadrés par 
deux scénarios simplifiés : 

- La plastification est essentiellement superficielle et il n’existe pas de gradient 
de concentration en plastifiant dans le matériau. Dans ce cas, il suffit de 
résoudre l’équation (5) pour la condition limite (13) avec un nombre de Biot 

surestimé (par exemple : * 1
10exp ln10 a x

a

C
Bi

C
-=

� �
× ×� �� �

� 	
). 

- La plastification est homogène dans le matériau et égale à la valeur prédite par 

l’isotherme de sorption du plastifiant : * 1
10exp ln10 a x

a

C
Bi

C
-=

� �
× ×� �� �

� 	
 (l’équilibre 

chimique est atteint pour l’espèce plastifiante). Dans ce cas, il suffit de 
reprendre le scénario précédent en surestimant également le coefficient de 
diffusion suivant l’équation (37). De manière pratique, il s’agit de surestimer le 
nombre de Fourier du même facteur que le coefficient de diffusion. 

 
 

3.4.2 Scénario B : contamination contrôlée par l’éq uilibre 
thermodynamique emballage aliment 

Dans ce scénario, on suppose que l’aliment est à l’équilibre thermodynamique avec 
l’emballage. Il n’y a pas d’effet cinétique. Dans le cas d’une histoire non isotherme du 
produit, la température qui conduit à l’équilibre la plus grande contamination de l’aliment 
(généralement à la température la plus élevée) doit être supposée. 
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Le scénario B est particulièrement réaliste pour prédire la contamination des aliments par les 
substances des matériaux très perméables (HDPE, LDPE) lors de contact à température 
ambiante supérieur à quelques jours. 
 
Les coefficients de partage sont peu documentés dans la littérature et il n’existe pas 
aujourd’hui de modèle général pour les prédire. Le Tableau 3-5 récapitule les ordres de grands 
retenus dans le guide pratique pour l’application des directives européennes dites 
« plastiques » [25]. 
 

Type de polymère 

en contact avec 

Observations avec un 
produit 
aqueux 

avec un 
produit 

alcoolisé 

avec un 
produit gras 

Polyoléfines 10-3 1 � 1 voire +�  surestimateurs robustes 
Polychlorure de vinyle 10-3 1 � 1 surestimateurs réalistes 

Polyesters 1 1 � 1 données manquantes 
Polyamides 1 1 � 1 données manquantes 

 Tableau 3-5 : Surestimations de coefficients de partage recommandées pour l’évaluation de la conformité 
des matériaux d’emballage. 

 
Les coefficients de partage lors de contact avec des aliments aqueux (ex. eau) sont peu 
connus. Les principales valeurs expérimentales obtenues à partir de mélange eau – éthanol 
sont extrapolés à partir des concentrations faibles en éthanol. Elles ont conduit à proposer 

310K -=� pour les aliments aqueux.  
 

3.4.3 Scénarios C : contribution cinétique contrôlé e par la diffusion 
Pour les polymères vitreux, les utilisations à basse température ou pour des temps de contact 
brefs et les contaminants de forte masse, il est nécessaire de prendre en compte les effets 
cinétiques. 
 
Un surestimateur des valeurs de DP a été initialement proposé par Piringer [26] pour les 
matériaux polyoléfines a été étendu à d’autres polymères [25]. Le prototype est : 

( )
2 3

33
P P

87 10
log D    = A 0.135 10

Ea
M M

R T
t

- - × +
- × + × -

×
 (39) 

où DP est le coefficient de diffusion en m2·s-1, M est la masse moléculaire en g·mol-1, T est la 
température absolue en K. AP et Ea	  sont des paramètres dépendant du polymère, dont les 
valeurs recommandées sont reprises dans le Tableau 3-6. 
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Polymère AP Ea� (kJ·mol-1) 

LDPE 11 0 
LLDPE 11 0 
HDPE 14 13·103 

PP (homo et random) 13 13·103 
PP (rubber) 11 0 

PS 0 0 
HIPS 1 0 
PET 6 13·103 
PBT 6 13·103 
PEN 5 13·103 
PA 2 0 

PVC 0 0 

 Tableau 3-6 : Valeurs des coefficients du modèle de Piringer [26] pour différents polymères. 

 
Dans la majorité des cas, l’équation (39) conduit une surestimation du coefficient de diffusion 
vrai. La propriété de surestimation provient d’un ajustement du comportement aux molécules 
de faibles masses (<100 g·mol-1) et d’une forte sous-estimation de la dépendance à la masse 
moléculaire. Le modèle est toutefois trop simplifié – il ne dépend que de la masse moléculaire 
– pour assurer un facteur de surestimation contrôlé. Ce dernier  varie entre 1 et 103. Par 
ailleurs, l’énergie d’activation, qui varie entre 87 kJ·mol-1 et 100 kJ·mol-1, ne dépend que de la 
nature du polymère. 
Un modèle alternatif a été proposé [12] et validé pour produire des estimateurs réalistes de 

pD  et de sD (définis en détail dans la partie 0 « Evaluation probabiliste du risque de 

contamination ») pour une molécule ou une classe de molécules. Il n’est utilisable que pour 
les matrices polyoléfines et ne prend pas en compte l’activation par la température. Cette 
dernière peut être toutefois approximée en prenant l’énergie d’activation proposée par 
l’équation (39) et le Tableau 3-6 : 87 kJ·mol-1+Ea	 . 

3.4.4 Scénarios D : contribution cinétique finement  décrite 
 
Pour les aliments liquides et semi-liquides, la forte surestimation des coefficients de diffusion 
dans l’emballage impose également une surestimation du nombre de Biot matière. Si ce 
n’était pas le cas, il y a un risque que la cinétique de contamination soit principalement 
contrôlée par l’enlèvement de matière côté aliment plutôt que côté emballage. 
Pour les aliments solides, la condition Bi®¥  n’est pas réaliste. En effet, le coefficient de 
transfert de masse, hF, côté aliment est une propriété équivalente pour reproduire la cinétique 
de désorption dans l’emballage plastique. Par analogie avec les aliments liquides, il est choisi 

égal à : e F
F

F

A D
h

A l
= × où Ae est la surface efficace de l’aliment en contact avec l’emballage. 

Dans le contact d’un contact très irrégulier avec l’aliment (ex. aliment en morceaux), elle peut 
être significativement inférieure à la surface interne de l’emballage et exposée à l’aliment A. 
DF et lF sont respectivement le coefficient de diffusion dans l’aliment et la dimension 
caractéristique de l’aliment. 
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4 Evaluation probabiliste du risque de contaminatio n 
 

4.1 Notions d’analyse du risque 
 
Les scénarios pessimistes envisagent une combinaison de situations extrêmes (cas pires) sans 
pondérer chaque surestimation en fonction de sa fréquence de réalisation. La contamination 
est donc calculée avec une marge de sécurité que l’on croit généralement importante, mais qui 
reste inconnue. L’objectif de la modélisation probabiliste est d’évaluer le risque que la valeur 
« vraie » de la contamination dépasse la valeur prédite. Dans ce contexte, un surestimateur est 
un estimateur dont le risque de sous-estimer la valeur « vraie » est inférieur à 50%. Un sous-
estimateur présente par contre un risque supérieur à 50%.  
Le risque de contamination désigne la probabilité d’obtenir une valeur de la contamination 
d’un aliment supérieure à un certain seuil. Il est calculable quand les phénomènes physiques 
responsables de la contamination sont connus et quand les distributions des propriétés qui les 
contrôlent peuvent être approchées par des distributions continues. 
L’approche probabiliste affine les réponses obtenues par les approches par intervalles (voir 
partie 3) en quantifiant les effets combinés de l’incertitude (ex. sur les propriétés) et de la 
variabilité (ex. formulation, temps de contact entre P et F). La méthode décrite repose sur une 
technique pseudo-Monte Carlo initialement proposée par Vitrac et Hayert [27] pour les 
matériaux monocouches. Elle a conduit au développement de deux applications MIGRARISK 
et EXPORISK. Elles ont été utilisées pour évaluer respectivement la contamination de 12 
aliments emballés par des additifs ubiquitaires [28] et l’exposition du consommateur au 
styrène issu des pots de yaourt [29]. 
 

4.2 Principe 
 

4.2.1 Décomposition des grandeurs physiques 
Les grandeurs physiques indépendantes contrôlant la contamination, �� , (géométrie, temps de 
contact, propriétés physico-chimiques) sont décrites comme le produit d’une grandeur 
d’échelle, �� , et d’une grandeur aléatoire d’espérance unitaire, 

( )
*

qi
i s

q  : 

( )
*

qi
i i i s

q q q= ×
 

 (40) 

où 
iqs est le paramètre de forme de la distribution. 

 
Les lois de distribution des grandeurs aléatoire normalisées, 

( )
*

qi
i s

q , sont choisies parmi les lois 

continues les plus adaptées aux phénomènes décrits (dires d’experts) (Tableau 4-1).  
 
  



����� ��������	
��	������	
������������	���	���������	 ������������ �
 

 

�� �
� �
�� �

V
E

R
S

IO
N

2
: 

F
e

b
r

u
a

r
y

 8
, 

2
0

0
7

 

 
�����#������$%��&���� '�����������

log10(� 
 " )� Norm(0.sD) 
"# Weib(1.st) 
	 $"# Norm(1.sc0) 
�"# Norm(1.sl) 

� ���� # Gamma(aG,bG) 
�� # Beta(ab,bb) 

� � " � Gamma(aCF, bCF) 

Tableau 4-1 Distributions des quantités aléatoires
�
�� . Les lignes grisées représentent des grandeurs 

dépendantes. 

 
Les nombres sans dimension sont également décomposés en deux contributions : une 
grandeur d’échelle et une grandeur aléatoire normalisée. A titre d’exemple le nombre de 
Fourier s’écrit : 

( ) ( )

( )
( )

* *

*
,2 * 2

Dt

l

P ssP
a b

s

t Dt D
Fo Fo Fo

l l G G

××
= × = ×   (41) 

De manière pratique, il a été montré que la distribution de la racine carrée de ( )
*

,a bFo
G G

converge en loi vers une loi gamma dépendant seulement de deux paramètres : ,a b
G G

 au lieu de 

trois paramètres : , ,t D ls s s. 
 
Sur la base des propriétés du bilan de matière, il a été également montré que *v suit une loi 
Beta de paramètres : ab,bb. 

4.2.2 Procédure de calcul de 
�� �� ������ ����� bbGG  

 

Les valeurs des paramètres%#�G%#�G%#�b%#�b%#
FCa %#

FCb , sont tabulées en fonction des valeurs 

de ��  � , �  �� , &, &�, &�  et 
0P Fo

Cs
=

et calculées au sein du logiciel MIGRARISK d’après la 

Figure 4-1. La méthode de calcul décrite dans [27] est reprise ici brièvement. 
 
Les distributions de *Fo  et � � * sont calculés itérativement comme le produit des quantités 
indépendantes '( × . La distribution de ( )'( ×�����  est alors calculée comme le produit de la 

convolution des distributions marginales de ( )(�����  et ( )'����� . Comme ��  est une fonction 

régulière des paramètres d’entrée, notamment de# 1 2Fo , la distribution de �� � en fonction de 
1 2x Fo= , notée ( ) ( ))���)� � == �� , est calculée comme une transformation continue de la 

variable aléatoire 	�� ��) = . En remarquant que �� est une fonction strictement croissante et 
différentiable de 1 2Fo  pour �=== ���� &&&  (i.e. � , �  et ��  sont distribués suivant des lois 

delta), on déduit ( ))�� � �de la distribution de 1 2Fo , notée ( ) ( )��������� == � �
� � : 

 

( ) ( )[ ] ( )
)

)�
)��)�

��� ¶
¶

×= -
-

�
��

��� � �

 
 (42) 



� � ���	�
��������
����
���
�����  

 

�� �
� �
�� �

où �
�-�  est la transformation telle que : ( ))�� �

�-= . 
La loi conjointe obtenue pour différentes conditions limites (valeurs de Bi, K et L) est calculée 
à partir de la table de contingence des lois beta : 

����������
�����

����
����� &&&���&&&��� ���

�� ���������
� �� �� �� �

��


��
�

�
	
��

�
��

	
��

�
�

GGGG bbb . 

Pour des raisons d’efficacité, les paramètres 
�� �� ������ ����� bbGG  sont tabulés à partir 

d’approximations de moindres carrés des distributions calculées correspondantes. 
 

 

Figure 4-1. Algorithme pour le calcul a) de la distribution et des valeurs critiques �� ; b) de la distribution 
et des valeurs critiques de 				 ��� � ..  

 
 
Les lois de distribution des nombres sans dimension contrôlant les transferts sont obtenues à 
partir des propriétés des lois de produits et des rapports de variables aléatoires continues. 
Dans cette approche, les incertitudes et les variations des grandeurs physiques (exemples : 
concentration initiale dans le matériau, temps de contact, géométrie, propriétés physico-
chimiques) sont supposées indépendantes. 
 

4.2.3 Exemples 
 
Des distributions typiques de ��  sont représentées sur la Figure 4-2 et la Figure 4-3 quand 
l’incertitude est seulement associée au coefficient de diffusion DP. Cette condition conduit à 
une même distribution log-normale pour Fo* et DP* , tel que log10(Fo*) ait une moyenne nulle 
et un écart-type unitaire sD. Ce type de distribution reproduit généralement bien l’effet de 
l’incertitude sur DP comme elle est évaluée dans les bases de données [12].Une fluctuation de 
la température autour d’une température moyenne conduit d’après la relation d’Arrhenius 
également à une distribution log-normale DP.  
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La Figure 4-2 représente les distributions de Fo correspondant à sD=0.2 et à différentes 
valeurs de F o . Chaque valeur de la distribution de Fo conduit à une valeur sans dimension 
de la contamination �� avec un poids relatif contrôlé par sa probabilité d’occurrence. Le 
résultat final est une distribution de �� correspondant à une valeur de F o  et à une valeur de 
sD. L’incertitude sur Fo peut être également interprétée comme une enveloppe d’incertitude 
de la cinétique de désorption sans dimension ( )*v g Fo= , dont la valeur médiane (50ième 

percentile) est donnée par ( )g Fo . Il est important de noter que les contraintes du bilan de 

matière imposent que la transformation qui lie Fo à �� n’est pas affine pour des valeurs de 
F o  très supérieures à 1 et qu’en particulier une grande dispersion des valeurs de Fo 
n’entraînent pas une grande dispersion des valeurs de �� . 
La même approche est appliquée pour différentes valeurs de Bi  dans la Figure 4-3. Elle 
montre que la distribution de �� dépend de la pente de ��  avec Fo. Ces résultats ne peuvent 
toutefois pas être utilisés pour évaluer les effets combinés d’incertitude sur Fo et Bi. En effet, 
en cas de doute sur la valeur de Bi, la Figure 4-3 génère deux distributions distinctes de �� , 
par exemple pour une faible valeur de Bi  (ex. 10Bi = ) et pour une valeur élevée de Bi  (ex. 

1 0 0B i = ). Parce que les distributions de 10
*

Bi
v

= et 100
*

Bi
v

=  ont des poids égaux, 

l’amplitude entre les deux extrêmes prédictions sont maximisées et aucune analyse statistique 
n’est possible. La différence est d’autant plus grande que la région de recouvrement entre les 
distributions conditionnelles est petite. Le prochain paragraphe examine comment prendre en 
compte les deux sources d’incertitude de manière efficace.  
 

 

Figure 4-2. Effet de l’incertitude de *
( , , )t D ls s sFo Fo Fo= ×  sur *

F F eq
v C C= . Les courbes sont 

représentées pour [ ]0.1,0.5,1,1.5Fo=  et ( )* 0.1, 0, 0D t lFo s s s= = = . Les paramètres communs sont 

L=0.05, Bi®®®®¥¥¥¥ , K=1. Les distributions de probabilités sont normalisées de manière à ce que leurs 
maximums soient égaux. 
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Figure 4-3. Effet de Bi sur l’incertitude sur *v  pour 0 .5F o =  et ( )* 0.1, 0, 0D t lFo s s s= = = . Les 

autres paramètres sont L=0.05, Bi®®®®¥¥¥¥  et K=1. Les distributions sont normalisées de manière à avoir le 
même maximum . 

 

4.3 Estimation des effets d’une combinaison d’incer titude sur les 
propriétés de transport 

 
L’incertitude sur les propriétés de transport DP, K, et h est la conséquence des erreurs 
expérimentales, d’une erreur de prédiction, d’une variation incontrôlée de la température, de 
simplifications physiques, d’autres sources incontrôlées (ex. conditions de procédé, propriétés 
de l’aliment…). Quand les sources d’incertitude ne sont pas identifiées, il peut être approprié 
d’en inclure une dose contrôlée pour augmenter la robustesse de la prédiction. Cette partie 
détaille la méthodologie pour combiner les incertitudes sur Fo, Bi et K à partir de distributions 
arbitraires, du type de celles reproduites sur la Figure 4-4. 
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Figure 4-4. Distributions arbitraires de a) Fo, b) Bi et c) K. Les distributions sont normalisées de manière 
à que leur intégrale soit égale à 1. 

 
 

4.3.1 Effets combinés de s D et s h 
 

4.3.1.1 Intérêt 
L’introduction d’un facteur d’incertitude, sh, non nul est particulièrement utile pour pallier 
aux manques de données publiées sur hF et pour prendre en compte des effets non contrôlés 
(contact imparfait entre l’emballage et l’aliment, effet limitant de la texture de l’aliment, 
exsudation, séparation de phase). De manière pratique, l’addition d’une résistance au transfert 
à l’interface, RH, qui peut être artificielle, permet de prédire la quantité de contaminant qui 
quitte l’emballage sans recourir à une modélisation complexe du transfert dans l’aliment. 

4.3.1.2 Principe 
La formulation adimensionnée dans le paragraphe 2.2.3.2 n’utilise pas directement DP et hF 
mais les nombres sans dimension Fo et Bi. Du point de vue statistique, les deux descriptions 
ne sont pas équivalentes puisque DP et hF sont supposées être des quantités indépendantes 
quand les nombres et Fo et Bi ne le sont pas par définition (DP et hF apparaissent dans 
l’expression de Bi). Le modèle aléatoire correspondant pour Fo et Bi est: 

	 ( )

	
( )

* *
22

*

*
*

,*

*

D

D h

P P
P s

p Fop

F P P
s s

P PP

Bi

D t D t
Fo D Fo Fo

l l

h l h l h
Bi Bi Bi

D DD

� × ×
= = × = ×�

��

 × ×� = = × = ×
�
��

 (43) 
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Puisque ( )
*

DsFo  et ( )
*

,D hs sBi  ne sont pas distribués indépendamment, la distribution de la 

concentration sans dimension dans l’aliment, ( )* , , ,D hv Fo Bi s s est calculée itérativement (loi 

de mélange) à partir des distributions marginales 
( )* , D iv Fo s B

f : 

( ) ( )* , , , * ,0D h D
Biv Fo Bi s s v Fo s Bi

f f f dBi
+¥

= × ×�  (44) 

 
où 

( )* , Dv Fo s Bi
f  est la distribution de *v calculée pour une valeur de Bi donnée comme présenté 

sur la Figure 4-3. Bif est la distribution attendue de Bi. 
 

4.3.1.3 Exemple détaillé 
 
Les résultats présentés sur la Figure 4-3 ( 0 .5F o = , sD=0.1) et généralisés sur la Figure 4-5 
aux distributions Bi du type: 
 

( )( )0,
minmax , 10 BiNorm sBi Bi Bi ×�  (45) 

où le paramètre sBi tient compte de l’incertitude à la fois sur D et sur h. Il est préférable de 
choisir Bimin>1 de manière à assurer que la résistance au transfert soit plus grande dans P que 
dans F. 
 

Les valeurs de 
( )* , Dv Fo s Bi

f  en fonction de ( )* , Dv Fo s Bi  et Bi  sont présentées sur la Figure 4-5 à 

la fois en densité de probabilité et en probabilité cumulée pour 0.5Bi = , sBi=0.3 et min 5Bi = . 
La densité de probabilité bivariée est nulle en deçà de Bimin et les iso-valeurs sont orientées 
préférentiellement le long de la première bissectrice des axes. Cette orientation confirme que 
les valeurs *v augmentent avec les valeurs de Bi. Le maximum de probabilité est obtenu au 
voisinage de F o  et Bi . 
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Figure 4-5. Distribution marginale de

( )* 0.5, 0.1Dv Fo s Bi
f

= =
 quand les valeurs de Bi sont distribuées suivant 

l’équation (36). La surface grisée présente la densité de probabilité (pdf) 
( )* 0.5, 0.1Dv Fo s Bi

f
= =

 en fonction de 

( )* , Dv Fo s Bi  et de Bi . Les contours présentent les iso-valeurs de la probabilité de densité cumulée

( )

*

0.5, 0.1
0 0

D

v Bi

y Fo s x
f dx dy

= =
× ×� � . La projection sur l’axe *v  permet de calculer la distribution de 

( )* 0.5, 0.1, ,D Biv Fo Bi s s= =  définie par la distribution marginale. La projection sur l’axe Bi 

redonne la distribution de Bi correspondant à la distribution marginale ( )

*

0.5, 0.1
0

D

v

y Fo s Bi
f dy

= =
×� . Les autres 

paramètres sont L=0.05 et K=1. 

 
Les effets combinés de sD et sBi sur ( )* 0.5, 20, ,D hv Fo Bi s s= =  sont comparés sur la Figure 

4-6 en répétant l’analyse représentée sur la Figure 4-5 pour différentes valeurs de sBi et sD. Les 
distributions correspondantes sont données sur Figure 4-4. Les résultats montrent à la fois une 
légère translation vers la droite du maximum de probabilité et une augmentation de la 
dispersion des valeurs de *v . Le premier effet est dû à la troncature introduite dans la 

distribution de Bi Bi , qui conduit à un déplacement de la médiane vers des valeurs plus 
grande que 1 pour des valeurs élevées de sBi. Le second effet résulte du cumul des incertitudes 
sur Fo et Bi. On remarque que pour les conditions testées 0 .5F o =  et 20B i = , l’effet de 
l’incertitude sur D est plus grand que l’effet de l’incertitude sur Bi. 
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Figure 4-6. Distributions de ( )* 0.5, 20, ,D Biv Fo Bi s s= =  pour différentes valeurs de sD et sBi : a-c) 

densités de probabilité (pdf), d-f) probabilités cumulées (cdf). Les paramètres sont L=0.05 et K=1. Toutes 
les distributions sont normalisées de manière à ce que leur intégrale soit égale à 1. 

 

4.3.2 Effets combinés de s D et sK 
 
L’effet de K peut être testé de manière similaire en calculant la distribution de

( )

( )
1 1

1 * 1
* , , ,

K

D K

s

K L
v Fo K s s

K K L

- -

- -

+
×

× +
, où le préfacteur 

( )

1 1

1 * 1

Ks

K L

K K L

- -

- -

+

× +
 évalue la déviation à la 

valeur attendue à l’équilibre thermodynamique. Il est important de noter que sK affecte à la 
fois le préfacteur et *v . A titre d’illustration, la distribution de K est choisie du type: 

( )( )0,
maxmin , 10 KNorm sK K K ×�  (46) 
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Figure 4-7. Distributions de 

( )

( )
1

1 * 1
* 0.5, 0.1, ,

K

D K

s

K L
v Fo K s s

K K L

-

- -

+
× = =

× +
 pour différentes valeurs 

de sD et sK : a-c) densités de probabilité (pdf), d-f) probabilités cumulées (cdf). Les valeurs des autres 
paramètres sont L=0.05, Bi=20. Toutes les distributions sont normalisées de manière à avoir une intégrale 
égale à 1. 

 
Afin de s’assurer d’un effet de K significatif, des valeurs de K inférieures à 1 sont imposées 
en choisissant K  égal à 0.1 et Kmax égal à 1 (voir Figure 4-4). D’après l’équation (14), la 

distribution marginale de 
( )

( )
1 1

1 * 1
* , , ,

K

D K

s

K L
v Fo K s s

K K L

- -

- -

+
×

× +
 est calculée à partir des 

distributions conditionnelles pour des valeurs particulières de K et intégrées sur l’intervalle 
complet des valeurs de K. 
Les résultats correspondant à 0 .5F o = , L=0.05, Bi=20 et différentes gammes de valeurs de 
sD et sK sont présentées sur la Figure 4-7. L’effet de sK est ici plus significatif que l’effet de sD. 
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L’augmentation très importante de sK conduit à une augmentation très importante des valeurs 
de K jusqu’à tendre vers 1 (Figure 4-4Figure 4-4). Les distributions de

( )

( )
1 1

1 * 1
* , , ,

K

D K

s

K L
v Fo K s s

K K L

- -

- -

+
×

× +
obtenues pour des faibles valeurs de K  et des valeurs 

élevées de sK finissent par ressembler à celles obtenues pour K=1. 
 
L’approche proposée peut être étendue itérativement pour étudier les effets combines de sD, 
sBi et sK en replaçant la distribution conditionnelle 

( )* , Dv Fo s K
f  dans la présente approche par 

( )* , ,D Biv Fo s s K
f , où ce dernier est calculé à partir de l’équation (44). 

 

4.4 Recommandations pour l’application pratique de méthodes 
probabilistes 

4.4.1 Par type de matériau 
 
Les caractéristiques des matériaux polymères et leur aptitude au contact alimentaire imposent 
une pondération des sources d’incertitude. A titre d’exemple et à l’échelle de la durée de vie 
d’un produit alimentaire (de une à plusieurs semaines), les contaminants potentiels sont 
extrêmement mobiles dans les polymères caoutchoutiques (polyoléfines). Les scénarios A ou 
B sont donc prédominants et l’incertitude sur les paramètres cinétiques DP et Bi peut souvent 
être négligée (elle ne modifie pas les conclusions). Par contre dans les polymères vitreux, la 
diffusion contrôle la contamination des aliments et l’incertitude sur DP ne peut plus être 
négligée. De même, les faibles valeurs DP pour ce type de polymère imposent des valeurs 
élevées de Bi. Par ce que les valeurs élevées de Bi n’affectent pas la prédiction, l’incertitude 
sur ce paramètre peut raisonnablement être négligée. Les recommandations sont résumées sur 
le Tableau 4-2 par type de polymère. Les effets de sD et sK  sont analysés spécifiquement sur la 
Figure 4-7 
 

Paramètres 
Sources d’incertitude associées aux 
polymères 

caoutchoutiques polymères vitreux 

sD 0 0.5 
sBi 0 0 
sK >0.2 <0.2 

0
PC

s  1 à 5 1 à 5 

Tableau 4-2. Indices de dispersion et paramètres recommandés par type de polymère. 

 

4.4.2 Par classe de produits emballés 
 

Les paramètres réglant l’incertitude ou les sources de variabilité, 
iqs , peuvent également être 

choisis en fonction de l’objectif recherché ou de l’interprétation attendue. Ansi, sD >0 pourra 
être utilisé à la fois pour prédire la contamination par une substance, dont le coefficient de 
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diffusion est mal connu, ou pour prédire la contamination par une série de substances 
homologues. 
Trois classes typiques de problèmes sont suggérées en fonction de la nature des produits 
alimentaires ou des emballages : 

- classe 1 : contamination d’un aliment à durée de vie courte (ex. produits frais) 
par une ou des substance(s) en provenance d’un matériau d’emballage 
identifié ; 

- classe 2 : idem que classe 1 pour un produit à durée de vie longue (ex. bouteille 
d’huile) 

- classe 3 : contamination d’un aliment à durée de vie courte ou intermédiaire 
par une ou des substance(s) en provenance d’un matériau d’emballage non 
identifié ou variable. 

 
Dans les classes 1 et 2,  le matériau à l’origine de la contamination est identifié. La distinction 
entre matériaux à durée de vie « courte » et durée de vie longue a pour objet de donner une 
indication sur le temps de contact entre l’emballage et l’aliment. Il ne s’agit toutefois pas 
d’analyser l’effet de l’échelle de la durée de vie (contrôlée par t ) mais l’effet de la dispersion 
des temps de contact. Les produits à durée de vie courte sont généralement consommés très 
rapidement après achat et les temps de contact les plus faibles sont les plus probables 
(distribution dissymétrique). A contrario, les produits à durée de vie plus longue et plus 
particulièrement les produits consommés en plusieurs prises ont des distributions de temps de 
contact plus symétrique. 
La classe 3 est plus particulièrement adaptée à la veille sanitaire d’une ou quelques substances 
susceptibles d’être trouvée(s) dans plusieurs produits emballés sur le marché. Pour ce besoin 
spécifique, la variabilité associée à la géométrie du matériau est prise en compte. 
 
Des exemples de distributions continues et unimodales sont reproduits pour les trois classes 
de problème sur la Figure 4-8. Si les hypothèses proposées sont rédhibitoires pour prendre en 
compte notamment une variabilité discrète (ex. contamination en provenance de n<10 
emballages bien identifiés), il est préférable de simuler individuellement la contamination en 
provenance de chaque matériau d’emballage à partir de distributions continues. La 
distribution de la contamination pour les n emballages est finalement obtenue à partir d’une 
loi de mélange des n distributions de la contamination. Les coefficients de pondération sont 
imposés par la représentativité de chacun des matériaux. 
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Figure 4-8. Exemples de distributions pour les trois classes de problèmes suggérés. 

 

4.5 Logiciel MIGRARISK 

4.5.1 Description 
 
Le logiciel MIGRARISK étend dans le cadre probabiliste les prédictions du logiciel 
MONOLAYER (Figure 4-9). Parce qu’il s’appuie sur une base de données précalculées et 
adimensionnées [27], les prédictions sont généralement calculées presque aussi rapidement 
que celles réalisées par le logiciel MONOLAYER. La capacité à prédire dans un cadre 
probabiliste la contamination d’un très grand nombre d’aliments emballés (jusqu’à plusieurs 
millions) est mise à profit pour évaluer l’exposition du consommateur aux substances de 
l’emballage tout en prenant en compte les incertitudes sur les phénomènes physicochimiques 
qui contrôlent la contamination. 
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Figure 4-9. Interface html du logiciel MIGRARISK 9 qui généralise les prédictions du logiciel 
MONOLAYER au cas probabiliste. 

 

4.5.2 Exemples 
Les approches probabilistes sont particulièrement adaptées pour l’étude de la contamination 
des aliments par des additifs ubiquitaires ou aux résidus de polymérisation. La Figure 4-10 et 
la Figure 4-11 présentent la contamination d’un yaourt contenu dans un pot en polystyrène et 
de l’huile contenue dans une bouteille en polyéthylène haute densité par le styrène et un 
antioxydant primaire (le 2,6-di-tert-butyl-4-hydroxytoluène ou BHT) respectivement. Dans 
les deux situations, la substance est supposée présente avec une concentration initiale de

0 -1500mg kgPC = ×  avec une incertitude 0 0,15
PC

s = . Les temps de contact sont choisis, soient 

égaux aux temps de stockage moyens de ces produits (avec st=1,2 et 1.3 respectivement pour 
le yaourt et la bouteille d’huile), soient égaux à la durée de vie commerciale règlementaire de 
ces produits (st=0). Par ailleurs, le yaourt est considéré soit comme un solide gélifié ( 10Bi = ), 
soit comme un liquide mélangé (Bi = +¥ ). Pour l’huile 100Bi =  a été retenu. Les autres 

hypothèses communes sont : 1, 0.5, 0
pD K Bi lK s s s s= = = = = . 

 
Le cas du yaourt (Figure 4-10) illustre une situation, où la distribution de la contamination 
dépend à la fois de l’incertitude sur les paramètres cinétiques et sur la quantité initialement 
présente. L’huile (Figure 4-11) présente par contre une situation ou la valeur de la 
contamination dépend principalement de l’incertitude sur le seul bilan de matière. Dans ce 
dernier cas, la distribution tend à être symétrique et à reproduire la distribution Gaussienne de 
la concentration dans le matériau initial. 

                                                 
9 Accessible en ligne via le SAFE FOOD PACKAGING PORTAL[ 18] 
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Figure 4-10. Contamination d’un yaourt par le styrène en provenance du pot en polystyrène : a-b) yaourt 
solide (texture solide exagérée), c-d) yaourt liquide ; a-c) durée de stockage moyenne, b-d) durée de 
stockage égale à 28 jours. Le coefficient de dilution L est de 1/110. 

#

 
Figure 4-11. Contamination d’une huile par le BHT en provenance d’une bouteille en polyéthylène haute 
densité: a) durée de stockage moyenne, b) durée de stockage égale à 9 mois. Le coefficient de dilution est 
de 1/55. 

 

5 Contribution à l’évaluation de l’exposition du 
consommateur 

L’exposition chronique du consommateur évalue la quantité de substances ingérées par un 
consommateur pendant une longue période (ex. une année) représentative de la vie et ou des 
pratiques du consommateur. Pour un pays ou une zone géographique, elle fournit un 
instantané en fonction des produits sur le marché, des habitudes alimentaires, de la population 
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considérée, ainsi que des pratiques industrielles : type d’emballage, formulation du matériau 
d’emballage, mode de conservation de l’aliment, format de la portion, etc. 
En reprenant les principes formulés par le médecin et alchimiste Paracelse au 16e siècle, 
l’exposition peut directement être comparée à la dose nécessaire pour qu’un effet 
toxicologique soit détectable et ainsi analyser le danger liée à une contamination fortuite ou 
ubiquitaire des aliments. Dans le cas d’une campagne de veille sanitaire, l’exposition est 
comparée à la dose journalière tolérable ou une dose journalière admissible. Comme il existe 
des disparités de poids entre individus, notamment en fonction de l’âge ou du sexe, 
l’exposition est souvent ramenée à la masse corporelle soit en supposant un poids moyen de 
60 kg (55 kg pour la population asiatique, 15 kg pour les enfants), soit en introduisant la 
distribution de poids des individus. Cette dernière analyse ne sera pas effectuée ici et les 
données d’exposition seront exprimées en quantité ingérée quotidiennement par individu. 
 
Cette partie présente les principes de l’évaluation probabiliste de l’exposition du 
consommateur à partir de données de contamination simulées. La capacité à modéliser la 
contamination avec une granularité variable (d’une famille de produits alimentaires à l’unité 
portionnable consommée) est plus particulièrement mise en avant pour estimer la contribution 
d’un produit alimentaire, une pratique industrielle ou une pratique domestique. 

5.1 Principe de calcul 
L’exposition est analysée pour une catégorie d’aliments et ciblée éventuellement sur une 
population de consommateurs (ex. enfants). En première approximation, l’exposition 
moyenne à un contaminant pour une classe d’aliments est définie comme le produit de la 
consommation moyenne par sa contamination moyenne. Ce niveau d’analyse peut être 
suffisant pour discriminer les principales sources d’exposition ou évaluer les substances 
susceptibles de présenter un danger pour le consommateur. Il est toutefois très incomplet pour 
le gestionnaire du risque parce qu’il ne donne pas une borne supérieure de l’exposition du fait  
de la variabilité des consommations (différences entre forts et faibles consommateurs) et des 
sources d’incertitude (ex. erreurs d’échantillonnage, dépendance entre les variables, 
descriptions imprécises du schéma d’exposition, désaccords entre experts, incertitude sur les 
modèles utilisés, ignorance sur les autres facteurs…). 
 
L’analyse probabiliste permet de palier aux principales limites précédentes. Pour un individu 
i, la contribution d’un seul aliment k appartenant à une catégorie j est : 

, , Pi j k k k
e C m= ×  (47) 

où k
m est la quantité ingérée. 

Pour l’individu i, l’exposition cumulée durant une période � t dépend d’une nombre d’unités 
consommées Ni,j dans chaque catégorie j durant le même période : 

,

, , ,
, 1

1 1 i jN

Pi i j k k i k
j k j k

e e C m
t t =

= × = × ×
D D� ��  (48) 

Cette analyse doit être répétée pour chaque individu i intégré dans l’étude en considérant que 
tous les consommateurs ne mangent pas les mêmes produits et dans les mêmes quantités. On 

pourra également tenir compte du fait que la concentration de l’aliment P k
C  dépend aussi du 

temps de contact entre l’emballage et l’aliment et donc des pratiques de stockage du 

consommateur (durée, température). Dans ce dernier cas, P k
C  doit être remplacé par 

,P i k
C . 

Par ailleurs, suivant que 
,i k

m est mesuré (lors d’une étude de consommation) ou estimé à 
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partir des données d’achat des ménage, 
,i k

m pourra être remplacé par k
m en supposant que 

les portions sont toutes équivalentes (ex. 125 g pour les pots de yaourt). Les variations des 
niveaux de consommation entre individus sont pris en compte via le nombre d’unité 
consommées Ni,j. 
 
Une classification des niveaux d’analyse pour le calcul de l’exposition chronique est 
présentée sur le Tableau 5-1. Ces approches supposent qu’une base de données des aliments 
emballés est disponible (proportion d’aliments emballés en contact avec un type de matériau 
donné). Si les données de contamination sont simulées, la base doit également inclure les 
caractéristiques typiques des emballages (géométrie, composition) et des produits 
(température de stockage, durée de vie). 
 

niveau 
d’analyse modèle d’exposition limitations 

discrimination 
moy moy

1

catégoriesn

P j j
j

C m
=

×�  
ne donne pas d’information pour les forts 
consommateurs 

approche 
conservative 

max max

1

catégoriesn

P j j
j

C m
=

×�  

avec 
m ax

P j
C  généralement approche par 

une limite technologique ou règlementaire 

donne un surestimateur mais ne fournit pas 
d’information sur l’exposition réelle. Ne 
peut être appliqué qu’aux situations 
documentées. 

probabiliste 
« grossier » 

( )pr
i

i
E x£  

on suppose que P k
C est indépendant de 

l’individu i considéré 

peu réaliste pour les produits à durée de vie 
longue et dont la contamination est 
contrôlée par la diffusion. 

probabiliste 
« fin » 

( )pr
i

i
E x£  

P k
C est remplacé par 

,P i k
C  

disponibilité des données ou des scénarios. 

Tableau 5-1. Niveaux d’analyse pour le calcul de l’exposition chronique du consommateur aux substances 

des emballages. ( )pr
i

i
e x£ représente la distribution cumulée de l’exposition au sein de la population 

étudiée. 

 
La différence entre les schémas probabilistes d’analyse de l’exposition dit « grossier » et 
« fin » est illustrée sur la Figure 5-1 et la Figure 5-2. Dans le premier cas, les données de 
consommation et de contamination sont indépendantes. Les contaminations induites par le 
stockage domestique sont indifférenciées (i.e. les consommateurs mangent également les 
produits de leurs voisins). Dans le second cas, les produits achetés par un ménage sont 
mangés au sein de ce même ménage. Les consommations croisées entre ménages sont 
négligées. 
L’analyse probabiliste « grossière » est aujourd’hui partiellement remise en cause, parce 
qu’elle associe les personnes les plus exposées aux seuls forts consommateurs. Dans un 
schéma plus détaillé, les personnes, qui apparaissent les plus exposées, sont celles qui 
associent une consommation importante et des temps de stockage longs ou à des hautes 
températures. 
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Figure 5-1. Principe classique de l’analyse de l’exposition du consommateur : les données de 

consommation et de contamination sont considérées indépendantes. 

 

 
Figure 5-2. Principe de l’analyse détaillée de l’exposition du consommateur à l’échelle des ménages (pris 

en compte dans le logiciel EXPORISK). 

 

5.2 Données requises 
L’analyse de l’exposition requiert des données de consommation et de contamination. Dans le 
cas d’une analyse détaillée de l’exposition du consommateur, des données sur le type 
d’emballage, le format de l’aliment, le temps et la température de stockage avant 
consommation sont également nécessaires. 
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5.2.1 Données de consommation 
La consommation à l’échelle d’un pays de l’Union Européenne peut être évaluée, soit 
directement à partir d’enquêtes de consommation moyennes ou individuelles, soit 
indirectement à partir de données marketing. Les principales bases de données utilisées pour 
une évaluation de l’exposition du consommateur en Europe sont reprises sur le Tableau 5-2. 
Les résultats d’enquêtes individuelles sont parfois difficilement utilisables parce qu’elles ne 
concernent qu’une surveillance de la consommation sur une semaine et ne décrit pas si 
l’aliment consommé était emballé ou non. L’enquête INCA 2 (Enquête individuelle de 
consommation) palliera à ces manques et permettra d’obtenir également une information sur 
les temps de stockage domestiques entre l’emballage et l’aliment. 
 
 type de données période population cible données échantillonnées 

E
V

A
LU

A
T

IO
N

 D
IR

E
C

T
E

 
A

 P
A

R
T

IR
 D

E
S

 D
O

N
N

E
E

S
 D

E
 C

O
N

S
O

M
M

A
T

IO
N

 

Enquêtes internationales 
FAO/OMS 

annuelle non spécifiée 
Moyennes et écart-type après 
transformation logarithmique 

EU SCOOP 
autres données per capita 

Enquêtes nationales (liste non-exhaustive) 

ASPCC (France) 1994 

adultes et enfants 
 (>3 ans) 

distribution sur 7 jours 
(271 enfants et 1229 adultes) 

INCA 1 (France) 1999 
distributions sur 7 jours 

(3003 personnes) 

INCA 2 (France) 2006-2007 
distributions sur 7 jours 

(>6000 personnes) 

UK National Diet and 
Nutrition Surveys 

1986-1987 16 – 64 ans 
distributions sur 7 jours 

(2197 personnes) 

1992-1993 1.5 – 4.5 ans 
distributions sur 4 jours 

(1717 personnes) 

1994/5 >65 ans 
distributions sur 4 jours 

(1733 personnes) 

1997 4 – 18 ans distributions sur 7 jours 
(1701 personnes) 

Enquête de consommation 
en Allemagne de l’Ouest 

1985-1989 4 à +70 ans 
distributions sur 7 jours 

(24 632 personnes) 
Enquête de consommation 

pour l’ex Allemagne de 
l’Est 

1991-1992 18-79 ans 
questionnaires sur les habitudes 

alimentaires (1897) 

Enquête nationale de 
nutrition en Allemagne 

1998 18-79 ans 
questionnaire sur les habitudes 

alimentaires (4030) 

E
V

A
LU

A
T

IO
N

 
IN

D
IR

E
C

T
E

 

Données marketing (liste non-exhaustive) 
Données distributeurs 

(ex. de sociétés collectrices : 
Nielsen, Intercor, GFK) 

quotidienne 

non spécifiée données détaillées par fournisseur 

Données d’achats 
des ménages 

(ex. de sociétés collectrices : 
SECODIP, SOFRES) 

panel de ménage 
(très documenté) 

données détaillées par ménage 
(plusieurs milliers de ménages) 

autres analyses 
(ex. budget des ménages) 

variable variable 
données grossières de consommation, 
modes de consommation (restauration 

hors foyer, …) 

Tableau 5-2. Exemples de bases de données pouvant être utilisées pour évaluer directement ou 
indirectement la consommation à l’échelle d’un pays ou de l’Union Européenne.  
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5.2.2 Temps de contact emballage-aliment 
Parce que les temps de stockage domestiques ne sont généralement pas disponibles. Une 
méthodologie de reconstruction à partir des volumes et fréquences d’achats des ménages a été 
implémentée dans le logiciel EXPORISK. Les principes généraux sont repris ici brièvement et 
détaillés à partir d’un exemple. 

5.2.2.1 Principe 
La reconstruction des temps de contact s’appuie sur la comparaison entre la cinétique des 

achats cumulés, � �
���

�� � � �
��

�
, et la cinétique de la consommation correspondante � �

���
� �� � � �
��

�
, 

où �� , ��  et 
  sont respectivement la date d’achat, le nombre cumulé d’unités achetées et le 

nombre d’actes d’achat par ce même ménage. 
�� �  désigne le nombre cumulé d’unités 

consommées à la date d’achat à �� et est calculé à partir de d’hypothèses de consommation 
réalistes : 

·  Scénario 1 : 
�� �� ��

� �  (pas d’accumulation entre deux achats consécutifs) 
·  Scénario 2: 

�� �� ��
� �  (accumulation entre deux achats consécutifs). 

Afin d’obtenir des données de stockage vraisemblables, le nombre d’unités consommées entre 
les dates  et  ne peut dépasser le nombre d’unités achetées au temps  et toutes les 
unités sont consommées dans l’ordre « premier acheté» « premier consommé ». Pour les 
produits pour lesquels il existe une date limite de consommation règlementaire ou conseillé, 
une borne supérieure peut également être imposée. 

5.2.2.2 Exemple 
Un exemple d’application du scénario 1 pour la reconstruction des temps de stockage de 
yaourts natures acheté par un ménage pendant une année est illustré sur la Figure 5-3. Le 
ménage considéré a acheté 45 pots de yaourt. La courbe inférieure discontinue représente les 

données� �
���

�� � � �
��

�
 collectées et la courbe supérieure continue présente le nombre cumulé de 

pots consommés théoriquement en supposant une consommation régulière entre deux achats 
consécutifs. La distance entre les deux courbes représente le temps de contact, elle est bornée 
par la date limite de consommation (28 jours). La distribution des temps de contact calculée 
par cette méthodologie vérifie une loi de Weibull et est conforme aux hypothèses introduites 
dans l’approche probabiliste de la contamination détaillée dans le Tableau 4-1.  

 
On notera que le temps logistique nécessaire à la distribution et à la commercialisation du 
produit doit également être pris en compte. En l’absence d’information, un temps de contact 
minimal du fait de l’ordre de 10% de SD peut être proposé. 
 

�q ��q + ��q +
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Figure 5-3 : Illustration du principe de la reconstitution de temps de stockage domestique à partir du 
scénario H1 (sortie graphique du logiciel EXPORISK). 

 

5.2.3 Données de contamination 

5.2.3.1 Données disponibles 
Ces données sont rares et rapidement obsolètes du fait de l’évolution des produits alimentaires 
et des matériaux d’emballage. Par ailleurs, elles posent de nombreux problèmes : la 
représentativité est généralement limitée par le coût élevé des analyses, les techniques 
d’extraction peuvent induire un biais dans l’estimation, la distribution estimée peut être 
faussée par la surreprésentation des contaminations inférieures à la limite de détection. 
Au niveau international, la base de données la plus aboutie est la base gérée par 
l’Organisation Mondiale pour la Santé GEMS Food, qui collecte les données de 
contamination agrégées ou individuelles  [30]. Elle contient toutefois peu de données sur la 
contamination des aliments par les substances des emballages. 
Certains auteurs ont proposé de substituer les données de contamination rarement disponibles 
dans des aliments réels par les données de migration obtenues dans des simulants de l’aliment. 
Ce choix est discutable car les données ont généralement été obtenues dans un contexte 
règlementaire, qui visait à évaluer la migration (la quantité des substances désorbées) après un 
contact de 10 jours à 40°C avec le simulant. L’extrapolation à une autre durée de contact ou 
de température requiert un recours à la modélisation. 

5.2.3.2 Données simulées 
 
Parce que les données de migration des substances des emballages sont trop peu nombreuses 
au regard des données disponibles sur la consommation des aliments, il est préférable de 
simuler les données de contamination à partir des méthodes détaillées dans ce chapitre. Il 
s’agit ici non pas de rappeler les principes mais de donner les deux grands types d’hypothèses 
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qui peuvent être retenus pour l’évaluation de la contamination des aliments emballés dans une 
logique de veille sanitaire. 
Des exemples pratiques de données simulées sont analysés dans la partie 4.5.2. 

5.2.3.2.1 Evaluation standard : hypothèses conservatives mais réalistes 
Une évaluation simplifiée incluant une marge de sécurité significative est généralement 
suffisante pour une première discrimination ou comme première étape d’une analyse de 
l’exposition plus détaillée. Les données de contamination sont raisonnablement maximisées 
en supposant que le produit est consommé à la date limite de consommation (SD). 
 � � �� � �

�
� �

�

�
� � � �

	
� �  (52) 

La valeur de la contamination peut par ailleurs être maximisée en prenant un compte un 
facteur st ad hoc. 
 
Quand elle doit être répétée pour un grand nombre de produits, l’hypothèse d’un temps de 
contact égal à SD n’est toutefois pas satisfaisante pour le calcul de l’exposition chronique. Il 
est préférable de recourir à un temps de contact moyen et de choisir une valeur de st comprise 
entre 1.2 et 3 (voir Figure 4-8). 

5.2.3.2.2 En prenant en compte l’historique du produit avant consommation (ex. 
effet des pratiques des ménages) 

La simulation probabiliste ou déterministe de la contamination peut être réalisée jusqu’au 
grain le plus fin : l’unité de conditionnement. Cette approche reste aujourd’hui efficace même 
quand elle est appliquée à plusieurs millions d’unités. En effet, les temps de calcul avec le 
logiciel MIGRARISK varient de quelques centièmes de secondes à une ou deux secondes par 
unité (suivant la complexité des calculs probabilistes). 
Des gains de temps significatifs peuvent toutefois être réalisés en agrégeant les données 
indépendantes. L’effet du temps de contact peut être évalué en une étape à partir des valeurs 
de t  et st identifiées à partir des données d’achat (voir Figure 5-3). 

5.3 Recommandations 
 
L’évaluation de l’exposition du consommateur est un processus itératif de complexité 
croissante. En effet, si une analyse même grossière montre qu’il n’y a pas de danger pour le 
consommateur, il n’est peut être pas utile de complexifier l’analyse à moins que l’on souhaite 
effectuer une étude exhaustive (ex. cumuler l’exposition par la consommation alimentaire 
avec l’exposition par absorption cutanée et/ou par inhalation) ou à des fins méthodologiques. 
La Figure 5-4 présente un exemple de schéma itératif pour l’évaluation de l’exposition du 
consommateur. 
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Figure 5-4. Diagramme pour l’évaluation séquentielle de l’exposition du consommateur. 

 
Un affinement des estimations requiert presque toujours un nombre de données plus 
important. Ces données sont soient utilisées directement comme entrées des modèles 
prédictifs, soient pour générer des familles de scénarios. Les principales données requises 
pour une évaluation nationale ou européenne de l’exposition du consommateur sont 
récapitulées sur la Figure 5-5 

 
 

Figure 5-5. Diagramme pour l’identification des données requises pour une évaluation de l’exposition du 
consommateur à l’échelle nationale ou européenne. 
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5.4 Exemple: évaluation de l’exposition chronique a u styrène issu 
des pots de yaourt 

La méthode exposée dans le paragraphe précédent à l’échelle d’un ménage été appliquée à 
l’évaluation de l’exposition chronique au styrène issu des pots de yaourts [29].. Les principes 
mathématiques sont repris ici. 
L’exposition à l’échelle d’un ménage est déduite de la quantité de styrène ingérée pendant une 
année par le ménage et rapportée au nombre moyen de personnes dans le ménage. Pour le 
ménage 
 , de taille 
� , l’exposition du consommateur représentative du ménage, 
� , qui 
consomme 
�  yaourts en pots de masse � , est calculée efficacement en factorisant 
�  
comme une somme de variables indépendantes : 

 � 	
�

� � �
��	


���
�


 � �

 �

�
� � �� �� � �

�



�

� �
� �   (53) 

 

De manière pratique, la loi de distribution du terme cumulé, notée
1

kN

i
i

pdf v*

=

� 
� �
� �
� , est calculée 

dans le logiciel EXPORISK à partir du produit de convolution des lois { }
1 k

i i i N
V pdf v*

=

� = � �� ��
 

supposées indépendantes. La relation de récurrence est optimisée de manière à convoluer les 
lois avec des amplitudes similaires : 
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  (54) 

où Ä  est l’opérateur convolution, 1

1

1
kN

j k
j

P N
=

= ��  représente une partition qui optimise le 

produit de convolution discret (avec des amplitudes similaires).  
 
Les résultats obtenus pour les deux scénarios extrêmes « yaourt gélifié et stockage domestique 
suivant le scénario 1 » et « yaourt liquide et stockage domestique suivant le scénario 2 » sont 
reproduits sur la Figure 5-6 et notés H1 et H2. Les courbes de contamination correspondantes 
sont données sur la Figure 4-10.  
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Figure 5-6. Exposition au styrène issu des pots de yaourt (données de 4400 ménages, 2 millions de pots de 
yaourts) à l’aide de l’outil EXPORISK. 

 

6 Extensions et verrous actuels 
Les matériaux d’emballage évoluent rapidement. Sans être exhaustif, les principales 
évolutions comprennent : 

·  Les matériaux réutilisés ou recyclés 
·  Les emballages actifs et intelligents 
·  Les matériaux barrière multicouches 
·  Les matériaux biodégradables et/ou les biomatériaux 
·  Les nanomatériaux. 

 
Les méthodes proposées déterministes ou probabilistes d’évaluation de la contamination ont 
été développées principalement pour des matériaux monocouches supposés homogènes. Des 
extensions aux matériaux multicouches sont présentées. Comme ces matériaux présentent une 
complexité beaucoup plus grande, seule une approche déterministe par intervalle est proposée 
pour analyser l’effet de l’incertitude sur la contamination des aliments. Cette approche est 
généralement suffisante pour la conception d’emballages sûrs même en présence d’incertitude 
sur les paramètres physico-chimiques ou les données de contamination. Par ailleurs, il est 
souligné que cette approche peut également être utilisée pour les colles, les adhésifs ou les 
vernis qui peuvent être assimilés à une couche mince. La généralisation des approches 
probabilistes pour les matériaux multicouches présente toutefois aujourd’hui un enjeu pour 
l’évaluation de l’exposition du consommateur. Celle-ci est en cours. La généralisation de ces 
approches aux substances non intentionnellement ajoutées (ex. composés néoformés issus de 
réactions secondaires, contaminations fortuites, etc.) à la formulation des matériaux 
d’emballage n’est, par contre, pas mature du fait de connaissances scientifiques aujourd’hui 
très incomplètes. 
 
Outre les verrous méthodologiques liés à la représentation déterministe ou stochastique des 
mécanismes de transport responsables de la contamination des aliments emballés, un 
important effort de recherche est attendu pour la collection et la prédiction de propriétés 
physicochimiques peu caractérisées : coefficients de partage, énergies d’activation des 
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coefficients de diffusion et de partage. Pour finir, un appui des associations professionnelles 
de l’emballage et des industries alimentaires est souhaitable pour la création de bases de 
données actualisées sur l’utilisation des matériaux d’emballage : matériau, formulation type, 
format, type de produit au contact, durée de contact emballage-aliment… 
 
Les outils de calculs détaillés dans ce chapitre ainsi que les données de physico-chimiques 
nécessaires à l’évaluation de l’exposition du consommateur sont disponibles sur le site dédié 
de l’Institut National de la Recherche Agronomique : SAFE FOOD PACKAGING PORTAL 
[18]. Ce site de recherche géré par l’Institut National de Recherche Agronomique (INRA) met 
à disposition gracieusement et après authentification les derniers développements pour  
prédiction du risque de contamination des aliments emballés. Les codes déposés par l’INRA 
sont: MONOLAYER, MULTILAYER, DECISION TOOL FOR COMPLIANCE TESTING, 
MIGRARISK, EXPORISK, STORAGE, PROCESS. Ces mêmes approches sont également 
en cours de transfert en direction des centres ACTIA (Association de Coordination Technique 
pour l’Industrie Agro-alimentaire). Il s’agit en particulier d’intégrer une assistance technique 
et règlementaire aux outils d’aide à la décision déjà développés. 
 
La réglementation européenne et les recommandations pratiques pour l’utilisation des 
approches prédictives dans une logique règlementaire sont détaillées sur le site officiel de la 
Direction Générale pour la Protection et Santé du Consommateur de la Commission 
Européenne  [31]. 
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