
11 2-メトキシ-5-メチルアニリン 

１．物質に関する基本的事項

（1）分子式・分子量・構造式

物質名：2-メトキシ-5-メチルアニリン 

（別の呼称：p-クレシジン、1-アミノ-2-メトキシ-5-メチルベンゼン、5-メチル-o-アニシ

ジン、6-メトキシ-m-トルイジン） 

CAS 番号：120-71-8 

化審法官報公示整理番号：3-614（メトキシトルイジン） 

化管法政令番号：1-451 

RTECS 番号：BZ6720000 

分子式：C8H11NO 

分子量：137.18 

換算係数：1ppm= 5.61 mg/m3(気体、25℃) 

構造式：

（2）物理化学的性状

本物質は、無色又は白色の固体である 1)。 

融点 53℃ 2)、52～54℃ 3) 、49.8℃ (約 760 mmHg) 4) 

沸点 235℃ (760 mmHg) 2) , 3) 

密度 1.04 g/cm3 (20℃) (計算値) 4) 

蒸気圧 0.011 mmHg (=1.4 Pa) (25℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(logKow) 1.74 3) 、1.65 (23℃、pH≒7) 4) 

解離定数（pKa）

水溶性（水溶解度） 3,000 mg/L (20℃、pH≒7) 4) 

（3）環境運命に関する基礎的事項

本物質の分解性及び濃縮性は次のとおりである。

生物分解性

好気的分解（分解性が良好でないと判断される物質 6) ） 

分解率：BOD 0.7%、TOC (-)*%、GC 0.7% 

（試験期間：2 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）7) 

（備考：*分解度が負の値になったため（－）と表記した。）7) 

化学分解性

［11］2-メトキシ-5-メチルアニリン
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11 2-メトキシ-5-メチルアニリン 

 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：200×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 8) により計算） 

半減期： 0.32～3.2 時間 （OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 9) と仮定し

計算） 

 

加水分解性 

 半減期：約 2.76 年（pH=7.01、水温 25℃）4) 

 

生物濃縮性（濃縮性がない又は低いと判断される物質 6) ） 

生物濃縮係数 (BCF)： 

<2.5～4.6（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：2,000 μg/L）10) 

   *～<2.5（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：200 μg/L）10) 

（備考：*検出せず。） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数 (Koc)：74（KOCWIN 11) により計算） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 生産量・輸入量等 

メトキシトルイジンの化審法に基づき公表された、一般化学物質としての製造・輸入数量の

推移を表 1.1 に示す 12)。 

 

表 1.1 メトキシトルイジンの製造・輸入数量の推移 

年度 2010  2011 2012 2013 2014 

製造・輸入数量(t) a) X b) X b) X b) X b) X b) 

年度 2015 2016 2017 2018  

製造・輸入数量(t) a) X b) X b) X b) X b)  

注：a) 製造数量は出荷量を意味し、同一事業者内での自家消費分を含まない値を示す。 
b) 届出事業者が 2 社以下のため、製造・輸入数量は公表されていない。 

 

本物質の 2003 年、2004 年の生産量はそれぞれ 500t（推定）13),14)である。 

また、本物質の化学物質排出把握管理促進法（化管法）における製造・輸入量区分は 1t 以上

100 t 未満である 15)。 

 

② 用 途 

本物質は、エオサミン B、コクシニン B やジアミノファストバイオレット BBN など各種染

料の原料として使われている 1)。 

本物質を容易に生成するアゾ染料を含む家庭用品（おしめ、おしめカバー、下着、寝衣、手
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11 2-メトキシ-5-メチルアニリン 

 

袋、くつした、中衣、外衣等の繊維製品、下着、手袋、中衣、外衣等の革製品）は、家庭用品

に含まれる物質の人健康影響の観点から、有害物質を含有する家庭用品の規制に関する法律に

より 2016 年 4 月より販売・授与が禁止されている 16)。なお、規制対象家庭用品の規制対象部

位は、通常の使用形態で直接肌に接触する部分のみ（例：コートの場合、襟元と袖口のみ）で

ある。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、化学物質排出把握管理促進法第一種指定化学物質（政令番号：451）に指定されて

いる。 

なお、本物質は旧化学物質審査規制法（平成 15 年改正法）において第二種監視化学物質（通

し番号:416）に指定されていた。アニシジン類（メトキシアニリン類）は、水環境保全に向けた

取組のための要調査項目に選定されていたが、平成26年3月改訂の要調査項目リストから除外さ

れた。 
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２．曝露評価 

環境リスクの初期評価のため、我が国の一般的な国民の健康や水生生物の生存・生育を確保

する観点から、実測データをもとに基本的には化学物質の環境からの曝露を中心に評価すること

とし、データの信頼性を確認した上で安全側に立った評価の観点から原則として最大濃度により

評価を行っている。 

 

（1）環境中への排出量 

本物質は化管法の第一種指定化学物質である。同法に基づき公表された 2018 年度の届出排出

量 1)、届出外排出量対象業種・非対象業種・家庭・移動体 2)から集計した排出量等を表 2.1に示す。

なお、届出外排出量対象業種・非対象業種・家庭・移動体の推計はなされていなかった。 

 

表 2.1 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の集計結果（2018 年度）  

 

 

本物質の 2018 年度における環境中への総排出量は 0 t であった。 

 

（2）媒体別分配割合の予測 

化管法に基づく排出量が得られなかったため、Mackay-Type Level III Fugacity Model 3)により媒

体別分配割合の予測を行った。予測結果を表 2.2 に示す。 

 

表 2.2 Level III Fugacity Model による媒体別分配割合（％） 

排出媒体 大 気 水 域 土 壌 大気/水域/土壌 

排出速度（kg/時間） 1,000 1,000 1,000 1,000（各々） 

大 気 11.3 0.0 0.0 0.1 

水 域 10.8 99.4 6.4 26.6 

土 壌 77.9 0.0 93.6 73.2 

底 質 0.1 0.5 0.0 0.1 

注：環境中で各媒体別に最終的に分配される割合を質量比として示したもの。 

 

（3）各媒体中の存在量の概要 

本物質の環境中等の濃度について情報の整理を行った。媒体ごとにデータの信頼性が確認さ

れた調査例のうち、より広範囲の地域で調査が実施されたものを抽出した結果を表 2.3 に示す。 

 

大気 公共用水域 土壌 埋立 下水道 廃棄物移動 対象業種 非対象業種 家庭 移動体

全排出・移動量 0 0 0 0 0 0 - - - - 0 - 0

２－メトキシ－５－メチルアニリン

業種等別排出量(割合) 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

届出 届出外

0% -

届出 届出外　　(国による推計) 総排出量　　(kg/年)

排出量　　(kg/年) 移動量　　(kg/年) 排出量　　(kg/年) 届出

排出量

届出外

排出量
合計

総排出量の構成比(%)

届出事業所無し
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表 2.3 各媒体中の存在状況 

媒 体 
幾何 

平均値 a) 

算術 

平均値 
最小値 最大値 a) 

検出 

下限値 b) 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3 <0.0014 <0.0014 <0.0014 <0.0014 0.0014 0/14 全国 2018 4) 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L <0.1 <0.1 <0.1 <0.1 0.1 0/18 大阪府 2018 5) 

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L <0.032 <0.032 <0.032 0.052 0.032 1/3 茨城県、 

愛知県、 

大阪府 

2005 6) 

  <0.6 <0.6 <0.6 <0.6 0.6 0/5 全国 1985 7) 

           

公共用水域・海水 µg/L <0.032 <0.032 <0.032 <0.032 0.032 0/5 福岡県、 

山口県 

2005 6) 

  <0.6 <0.6 <0.6 <0.6 0.6 0/4 東京都、 

広島県 

1985 7) 

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g <0.006 <0.006 <0.006 <0.006 0.006 0/2 大阪府、 

和歌山県 

2005 6) 

  <0.03 <0.03 <0.03 <0.03 0.03 0/5 全国 1985 7) 

                     

底質(公共用水域・海水) µg/g <0.006 <0.006 <0.006 <0.006 0.006 0/4 全国 2005 6) 

  <0.03 <0.03 <0.03 <0.03 0.03 0/4 東京都、 

広島県 

1985 7) 

           

魚類(公共用水域・淡水) µg/g          

           

魚類(公共用水域・海水) µg/g          

           

注：a) 最大値または幾何平均値の欄の太字で示した数字は、曝露の推定に用いた値を示す。下線を付した数字は、参

考値として曝露の推定に用いた値を示す。 

  b) 検出下限値の欄の斜体で示されている値は、定量下限値として報告されている値を示す。 
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（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

一般環境大気の実測値を用いて、人に対する曝露の推定を行った（表 2.4）。化学物質の人に

よる一日曝露量の算出に際しては、人の一日の呼吸量、飲水量及び食事量をそれぞれ 15 m3、2 L

及び 2,000 g と仮定し、体重を 50 kg と仮定している。 

 

表 2.4 各媒体中の濃度と一日曝露量 

 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

 大 気   

  一般環境大気 0.0014 µg/m3未満程度(2018) 0.00042 µg/kg/day 未満程度 

  室内空気 データは得られなかった データは得られなかった 

平    

 水 質   

  飲料水 限られた地域で 0.1 µg/L 未満程度(2018) 限られた地域で0.004 µg/kg/day未満程度 

  地下水 データは得られなかった データは得られなかった 

均  公共用水域・淡水 過去のデータではあるが概ね 0.032 µg/L

未満(2005) 

過去のデータではあるが概ね 0.0013 

µg/kg/day 未満 

    

 食 物 データは得られなかった データは得られなかった 

    

 土 壌 データは得られなかった データは得られなかった 

    

 大 気   

  一般環境大気 0.0014 µg/m3未満程度（2018） 0.00042 µg/kg/day 未満程度 

  室内空気 データは得られなかった データは得られなかった 

最     

 水 質   

大  飲料水 限られた地域で 0.1 µg/L 未満程度(2018) 限られた地域で0.004 µg/kg/day未満程度 

  地下水 データは得られなかった データは得られなかった 

値  公共用水域・淡水 過去のデータではあるが概ね 0.052 

µg/L(2005) 

過去のデータではあるが概ね 0.0021 

µg/kg/day 

    

 食 物 データは得られなかった データは得られなかった 

    

 土 壌 データは得られなかった データは得られなかった 

      

注：1)太字の数値は、リスク評価のために採用した曝露濃度（曝露量）を示す。 

 

吸入曝露については、表 2.4 に示すとおり一般環境大気の実測データから平均曝露濃度、予測

最大曝露濃度ともに 0.0014 µg/m3未満程度となった。 
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表 2.5 人の一日曝露量 

 媒 体  平均曝露量（μg/kg/day） 予測最大曝露量（μg/kg/day） 

大 気  
 一般環境大気 < 0.00042 < 0.00042 

 室内空気   

  飲料水   

   参考値 a) (< 0.004) (< 0.004) 

水 質  地下水   

  公共用水域・淡水   

   参考値 b) （< 0.0013） （0.0021） 

 食 物    

 土 壌    

注：1) 不等号（<）付した値は、曝露量の算出に用いた測定濃度が「検出下限値未満」とされたものであることを

示す 
2) 括弧内の値は、調査時期や調査地域の観点から参考値としたものを示す。 

a) 限られた地域を調査対象とした調査結果に基づく曝露量 
b) 過去（10 年以上前）の調査結果に基づく曝露量 

 

経口曝露については、表 2.5 に示すとおり飲料水、地下水、公共用水域・淡水、食物及び土壌

の実測データが得られていないため、平均曝露量、予測最大曝露量ともに設定できなかった。な

お、限られた地域を調査対象とした飲料水の実測データから算出した経口曝露量の参考値は 0.004 

µg/kg/day 未満程度となった。 

また、過去のデータではあるが、公共用水域・淡水の実測データから求めた予測最大曝露量は

概ね 0.0021 µg/kg/day となった。 

一方、化管法に基づく 2018 年度の公共用水域への届出排出量は 0 kg のため、公共用水域の水

質濃度は高くないと考えられる。 

本物質は濃縮性がない又は低いと判断されているため、本物質の環境媒体から食物経由の曝露

量は少ないと考えられる。 

 

（5）水生生物に対する曝露の推定（水質に係る予測環境中濃度：PEC） 

本物質の水生生物に対する曝露の推定の観点から、水質中濃度を表 2.6 のように整理した。水

質について安全側の評価値として予測環境中濃度（PEC）を設定できるデータは得られなかった。

なお、過去のデータではあるが公共用水域の淡水域では概ね 0.052 μg/L、同海水域では概ね 0.032 

μg/L 未満となった。 

一方、化管法に基づく 2018 年度の公共用水域への届出排出量は 0 kg のため、公共用水域の水

質濃度は高くないと考えられる。 
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表 2.6 公共用水域濃度 

水 域 平  均 最 大 値 

 
淡 水 

 
 

海 水 
 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが概ね 0.032 µg/L
未満 (2005)] 
 
データは得られなかった 
[過去のデータではあるが概ね 0.032 µg/L
未満 (2005)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが概ね 0.052 µg/L 
(2005)] 
 
データは得られなかった 
[過去のデータではあるが概ね 0.032 µg/L
未満 (2005)] 

注：1) 環境中濃度での（ ）内の数値は測定年度を示す。 
2) 公共用水域・淡水は、河川河口域を含む。 
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３．健康リスクの初期評価 

健康リスクの初期評価として、ヒトに対する化学物質の影響についてのリスク評価を行った。 

（1）体内動態、代謝 

本物質の体内動態、代謝に関して、知見は得られなかった。 

なお、本物質をラットの鼻腔上皮とともに培養するとホルムアルデヒドの生成がみられ 1)、そ

の生成量は肝臓ホモジネートとともに培養した時よりも 1.5 倍多かった 2) 。本物質の発がん性試

験では、鼻腔で腫瘍の発生が報告されているが 3) 、これは鼻腔で本物質から生成されたホルムア

ルデヒドによる影響であった可能性が考えられた 1, 2) 。 

 

（2）一般毒性及び生殖・発生毒性 

① 急性毒性 

表 3.1 急性毒性 

動物種 経路 致死量、中毒量等 

ラット 経口 LD50 1,450 mg/kg 4) 

ラット 吸入 LC50 220 mg/m3 (1hr) 5) 

ラット 吸入 LC50 380 mg/m3 (1hr) 5) 

注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質を吸入すると咳を生じ、眼に入ると発赤を生じる 6) 。 

吸入曝露によるラットの急性毒性試験では、嗜眠、呼吸困難、流涙、紅涙、鼻漏、暗色尿、

鎮静が曝露時にみられ、剖検では肺、胸腺からの出血があった 5) 。また、強制経口投与したマ

ウスでは、メトヘモグロビンの有意な増加がみられた 7) 。 

 

② 中・長期毒性 

ア）Fischer 344 ラット及び B6C3F1マウス雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、1、3％の濃度で餌に添加

して 8 週間投与して実施した予備試験の結果、雄ラットの 3％群を除く曝露群で死亡率の増

加がみられた 3) 。 

 

イ）Fischer 344 ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 104 週間投

与した結果、1％群の雄の体重は試験期間を通して一貫して低く、0.5％群の雄及び 0.5％以上

の群の雌の体重も 2 年目は一貫して低かった。1％群の雌雄で生存率の有意な低下を認め、投

与量と死亡率には有意な正の相関がみられた。雌雄の膀胱では、0.5％群で過形成と腫瘍の発

生率増加がみられ、1％群では腫瘍の発生率は大きく増加したが、過形成は 1～2 匹にみられ

る程度であった。また、1％群の雌雄の鼻腔で過形成の発生率に増加がみられた 3) 。なお、

投与量は雄で 0、198、396 mg/kg/day、雌で 0、245、491 mg/kg/day と見積もられた 8) 。この

結果から、LOAEL を 0.5％（雄 198 mg/kg/day、雌 245 mg/kg/day）とする。 

 

ウ）B6C3F1マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 104 週間投与を

9
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計画した試験では、1％群の雌雄で体重減少などの強い毒性がみられ、22 週から 0、0.15、0.3％

に減量して投与を継続したが、0.5→0.15％以上の群の雌雄の体重は試験期間を通して一貫し

て低く、投与量と死亡率には有意な正の関連がみられ、1→0.3％群の雄は 92 週で全数死亡し

た。0.5→0.15％以上の群の雌雄では膀胱腫瘍の発生率が有意に高く、腫瘍によって圧迫され

た尿管の閉塞を原因とした水腎症が多くみられた。一方、膀胱腫瘍の発生がなかったマウス

の膀胱では上皮過形成、核の濃染や不整を特徴とした異形成がみられた。この他に 0.5→

0.15％群の雌で骨髄線維症、脾臓萎縮の発生率増加がみられたが、用量依存性のない変化で

あった 3)。なお、投与濃度の時間加重平均は雄で 0、0.22、0.46％、雌で 0、0.22、0.44％であ

り 3)、投与量は雄で 0、260、552 mg/kg/day、雌で 0、281、563 mg/kg/day と見積もられた 8)。

この結果から、LOAEL を 0.5→0.15％（雄 260 mg/kg/day、雌 281 mg/kg/day）とする。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Fischer 344 ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 104 週間投

与した結果、1％群の雄で精細管変性の発生率に増加がみられた 3) 。 

 

イ）B6C3F1マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 21 週間投与し

た後に 22 週から 0、0.15、0.3％に減量して合計で 92～104 週間投与した結果、0.5→0.15％群

の雌の子宮で嚢胞性過形成の発生率に増加がみられたが、1→0.3％群の雌では 1 匹に認めた

だけであった 3) 。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）1970 年代にアメリカの産業界から寄せられた報告では、本物質を製造し、取り扱う工場の

労働者で、本物質の曝露に関連した健康影響はみられなかった 3) 。 

 

（3）発がん性 

① 主要な機関による発がんの可能性の分類 

国際的に主要な機関での評価に基づく本物質の発がんの可能性の分類については、表 3.2 に

示すとおりである。 
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表 3.2 主要な機関による発がんの可能性の分類 

機 関 (年) 分  類 

WHO IARC (1987) 2B ヒトに対して発がん性があるかもしれない 

EU EU (2008) 1B ヒトに対して発がん性があると推定される物質 

 EPA －  

USA ACGIH －  

 NTP (1981) 合理的にヒトに対して発がん性のあることが懸念される

物質 

日本 日本産業衛生学会 

(1991) 

第2 

群B 

ヒトに対しておそらく発がん性があると判断できる

物質のうち、証拠が比較的十分でない物質 

ドイツ DFG (1992) 2 ヒトに対して発がん性があると考えられる物質 

 

② 発がん性の知見 

○ 遺伝子傷害性に関する知見 

in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加又は無添加のネズミチフス菌で遺伝子突然変

異を誘発した報告 9, 10) がある一方で、S9 無添加では誘発しなかった報告 11) 、S9 添加の有無

にかかわらず誘発しなかった報告 12) もあり、大腸菌では明瞭な結果が得られなかった 9) 。

ラット肝細胞（初代培養）で不定期 DNA 合成を誘発しなかった 13, 14) が、S9 無添加のラッシ

ャー白血病ウイルスに感染させたラット胚細胞（2FR450）15) 、ウシパピローマウィルス DNA

を感染させたマウス胚細胞（C3H/10T1/2）16) で形質転換を誘発した。 

in vivo 試験系では、経口投与したマウスの膀胱で DNA 傷害を誘発したが、肝臓や肺、腎

臓、脳、骨髄、胃、大腸で誘発しなかった 17) 。経口投与、腹腔内投与したラットの肝臓、腎

臓、脾臓、膀胱で DNA 一本鎖切断を誘発しなかった 7) 。経口投与 7, 18) 、腹腔内投与 7) した

マウスの骨髄細胞で小核を誘発しなかった。 

 

○ 実験動物に関する発がん性の知見 

Fischer 344 ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 104 週間投

与した結果、0.5％以上の群の雌雄の膀胱で移行上皮の癌や乳頭腫を含む膀胱腫瘍、1％群の

雌雄の鼻腔で嗅神経芽細胞腫の発生率に有意な増加を認めた。なお、0.5％群の雄で肝臓腫瘍、

精巣間細胞腫、雌で子宮内膜間質部ポリープ、副腎皮質腺腫の発生率に有意な増加がみられ

たが、1％群の発生率に有意な変化はなかった 3) 。その後、鼻腔の腫瘍を形態学的に再検討

した結果、1％群の雄ではほぼすべてが腺癌、雌では腺癌が全体の 1/2、扁平上皮癌、腺腫又

は乳頭腫が各 1/4 の割合であり、腺癌の分化度は低かった。一部の腺癌及び扁平上皮癌は嗅

脳や大脳へ浸潤していた 19) 。なお、投与量は雄で 0、198、396 mg/kg/day、雌で 0、245、491 

mg/kg/day と見積もられた 8) 。 

B6C3F1マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で餌に添加して 104 週間の投与

を計画した試験では、1％群の雌雄で体重減少などの強い毒性がみられ、22 週から 0.15、0.3％

に減量して投与を継続したが、1→0.3％群の雄は 92 週で全数死亡した。0.5→0.15％以上の群

の雌雄の膀胱で移行上皮癌＋扁平上皮癌、雌で肝細胞癌、肝細胞癌+腺腫の発生率に有意な

11
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増加を認めた。また、鼻腔で嗅神経芽細胞腫の発生はなかったが、本物質投与群の雄 2 匹で

肉腫、1 匹で腺癌、雌 1 匹で扁平上皮癌がみられ 3) 、マウスの鼻腔腫瘍は極めてまれなこと

から、それらは投与に関連したものと考えられた。なお、投与量は雄で 0、260、552 mg/kg/day、

雌で 0、281、563 mg/kg/day と見積もられた 8) 。 

これらの結果から、NCI（1979）は、本物質は Fischer 344 ラット及び B6C3F1マウスに対

して発がん性を有すると結論した 3) 。 

A/St マウス雌雄各 10 匹を 1 群として 0、25、50、100 mg/kg を 8 週間（3 回/週）腹腔内投

与、A/J マウス雄 30 匹を 1 群として 0、120、300、600 mg/kg を 8 週間（3 回/週）腹腔内投与

し、その後 16 週間飼育して肺腫瘍の発生を調べた試験では、いずれも肺腫瘍の発生率に有意

な増加はなかった 20) 。 

カリフォルニア州 EPA（1992）は、雌の B6C3F1 マウスの膀胱腫瘍の発生状況をもとに、

スロープファクターを 0.15 (mg/kg/day)-1と算出した 21) 。 

 

○ ヒトに関する発がん性の知見 

ヒトでの発がん性に関して、知見は得られなかった。 

 

（4）健康リスクの評価 

① 評価に用いる指標の設定 

非発がん影響については一般毒性に関する知見が得られているが、生殖・発生毒性について

は十分な知見が得られていない。発がん性についてはヒトでは十分な知見が得られず、発がん

性の有無について判断できない。しかし、ラット及びマウスを用いた経口投与の発がん性試験

では、雌雄の膀胱で低用量群から用量依存的に腫瘍の発生を認めており、発がんリスクについ

てもリスク評価の対象とすることが必要と考えられたことから、発がんリスクについても検討

する。 

経口曝露の非発がん影響については、中・長期毒性イ）のラットの試験から得られた LOAEL 

198 mg/kg/day（体重増加の抑制、膀胱の上皮過形成）を LOAEL であるために 10 で除した 20 

mg/kg/day が信頼性のある最も低用量の知見と判断できる。発がん性について閾値の存在を示

唆した知見は得られなかったため、非発がん影響の 20 mg/kg/day を無毒性量等として設定する。 

発がん性については、閾値なしを前提にした場合のスロープファクターとして、雌マウスの

試験結果（膀胱腫瘍）から求めた 0.15 (mg/kg/day)-1を採用する。 

一方、吸入曝露については、無毒性量等やユニットリスクの設定ができなかった。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 
 

○ 経口曝露 

経口曝露については、曝露量が把握されていないため、健康リスクの判定はできなかった。 
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詳細な評価を行う
候補と考えられる。

現時点では作業は必要
ないと考えられる。

情報収集に努める必要
があると考えられる。

MOE＝10 MOE＝100［ 判定基準 ］

詳細な評価を行う
候補と考えられる。

現時点では作業は必要
ないと考えられる。

情報収集に努める必要
があると考えられる。

過剰発生率＝10-6 過剰発生率＝10-5［ 判定基準 ］

表 3.3 経口曝露による健康リスク（MOE の算定） 

曝露経路・媒体 平均曝露量 予測最大曝露量 無毒性量等 MOE 

経口 

飲料水 － － 

20 mg/kg/day ラット 

－ 

公共用水

域・淡水 
－ － － 

 
 
 

表 3.4 経口曝露による健康リスク（がん過剰発生率及び EPI の算定） 

曝露経路・媒体 予測最大曝露量 ｽﾛｰﾌﾟﾌｧｸﾀｰ 過剰発生率 TD05 EPI 

経口 

飲料水 － 

0.15 (mg/kg/day)-1 

－ 

－ 

－ 

公共用水

域・淡水 
－ － － 

 

 

 

 

 

 

 

 

しかし、限られた地域の飲料水のデータから算出した最大曝露量は 0.004 µg/kg/day 未満程度

であったが、参考としてこれと無毒性量等 20 mg/kg/day から、動物実験結果より設定された知

見であるために 10 で除し、発がん性を考慮して 5 で除して算出した MOE（Margin of Exposure）

は 100,000 超となり、スロープファクターの 0.15 (mg/kg/day)-1から算出したがん過剰発生率は

6.0×10-7未満となる。また、過去のデータ（2005 年）ではあるが、公共用水域・淡水のデータ

から算出した最大曝露量 0.0021 µg/kg/day から算出すると MOE は 190,000、がん過剰発生率は

3.2×10-7 となる。食物からの曝露量は得られていないが、環境媒体から食物経由で摂取される

曝露量は少ないと推定されることから、その曝露量を加えても MOE やがん過剰発生率が大き

く変化することはないと考えられる。 

したがって、総合的な判定としては、本物質の経口曝露については、健康リスクの評価に向

けて経口曝露の情報収集等を行う必要性は低いと考えられる。 

 

○ 吸入曝露 

吸入曝露については、無毒性量等やユニットリスクが設定できず、健康リスクの判定はでき

なかった。 
 

表 3.5 吸入曝露による健康リスク（MOE の算定） 

曝露経路・媒体 平均曝露濃度 予測最大曝露濃度 無毒性量等 MOE 

吸入 
環境大気 0.0014 µg/m3未満程度 0.0014 µg/m3未満程度 

－  
－ 

室内空気 － － － 
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詳細な評価を行う
候補と考えられる。

現時点では作業は必要
ないと考えられる。

情報収集に努める必要
があると考えられる。

MOE＝10 MOE＝100［ 判定基準 ］

詳細な評価を行う
候補と考えられる。

現時点では作業は必要
ないと考えられる。

情報収集に努める必要
があると考えられる。

過剰発生率＝10-6 過剰発生率＝10-5［ 判定基準 ］

 

表 3.6 吸入曝露による健康リスク（がん過剰発生率及び EPI の算定） 

曝露経路・媒体 予測最大曝露濃度 ﾕﾆｯﾄﾘｽｸ 過剰発生率 TC05 EPI 

吸入 
環境大気 0.0014 µg/m3未満程度 

－ 
－ 

－ 
－ 

室内空気 － － － 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

しかし、吸収率を 100％と仮定し、経口曝露の無毒性量等を吸入曝露の無毒性量等に換算す

ると 67 mg/m3となるが、参考としてこれと予測最大曝露濃度の 0.0014 µg/m3未満程度から、動

物実験結果より設定された知見であるために 10 で除し、さらに発がん性を考慮して 5 で除して

算出した MOE は 960,000 超となる。また、発がん性については、参考としてスロープファクタ

ーを吸入換算すると 4.5×10-5 (µg/m3)-1となり、予測最大曝露濃度に対するがん過剰発生率を算

出すると 6.3×10-8未満となる。 

したがって、総合的な判定としては、本物質の一般環境大気からの吸入曝露については、健

康リスクの評価に向けて吸入曝露の情報収集等を行う必要性は低いと考えられる。 
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４．生態リスクの初期評価 

水生生物の生態リスクに関する初期評価を行った。 

（1）水生生物に対する毒性値の概要 

本物質の水生生物に対する毒性値に関する知見を収集し、生物群（藻類等、甲殻類等、魚類及

びその他の生物）ごとに整理すると、表 4.1 のとおりとなった。 

 

表 4.1 水生生物に対する毒性値の概要 

生物群 
急

性 

慢 

性 

毒性値 

[µg/L] 
生物名 生物分類／和名 

エンドポイント

／影響内容 

曝露期間

[日] 

試験の 

信頼性 

採用の 

可能性 
文献 No. 

藻類等   － － － － － － － － 

甲殻類

等 
  － － － － － － － － 

魚 類 ○  12,270 Danio rerio 
ゼブラフィッ

シュ 
LC50  MOR 4 D C 2)-1 

 ○  170,000 Oryzias latipes メダカ TLm  MOR 2 D C 1)-2015001 

その他   － － － － － － － － 

試験の信頼性：本初期評価における信頼性ランク 

A：試験は信頼できる、B：試験は条件付きで信頼できる、C：試験の信頼性は低い、D：信頼性の判定不可 

E：信頼性は低くないと考えられるが、原著にあたって確認したものではない 

採用の可能性：PNEC 導出への採用の可能性ランク 

A：毒性値は採用できる、B：毒性値は条件付きで採用できる、C：毒性値は採用できない 

エンドポイント 

LC50 (Median Lethal Concentration)：半数致死濃度、TLm (Median Tolerance Limit)：半数生存限界濃度 

影響内容 

MOR (Mortality)：死亡 

 

 

 評価の結果、採用可能とされた知見は得られなかったため、参考として QSAR 予測値及び QSAR

クラスを構成する参照物質の毒性値について整理した。 

 

（2）QSAR 予測値等を用いた考察 

初期評価において、予測無影響濃度 (PNEC) の導出は、原則として生態毒性に関する試験等

によって得られた実験値を用いることとしており、QSAR（定量的構造活性相関）等による予測

値の活用については、当面専門家判断による総合的な判定への根拠の一つとし、評価事例を積み

重ねた後に、QSAR 等予測値の評価への扱いを再度検討することとしている。 

本物質については、4．(1) において藻類等、甲殻類等及び魚類のいずれにおいても実験値から

採用可能な知見が得られなかったため、藻類、甲殻類及び魚類について QSAR 等による毒性予測
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を行い、考察を加えて総合的な評価の参考にすることとした。 

 

1）QSAR 予測値 

QSAR モデルとして、国内外の規制部局等で用いられており、利用実績の多い ECOSAR3)-1, 3)-2、

KATE3)-3, 3)-4、TIMES3)-5を用いることとした。これら 3 つのモデルは化学物質の特徴的な部分構造

等に基づき複数の QSAR クラス（分類）を定義している。各 QSAR クラスには、部分構造等の定

義に当てはまり、かつ生態毒性試験の実験結果（実験値）を有する既存の化学物質が参照物質と

して割り当てられている。そして、各 QSAR クラスにおいて、参照物質のデータを用いて、毒性

値を被説明変数、主に log Kow を説明変数とした回帰分析による毒性予測を行っている。本検討

においては、各モデルにおいて、本物質の部分構造により分類され、かつ適用領域内であると判

定された QSAR クラスを考察の対象とした。 

本物質の毒性予測値については、回帰式の当てはまりの良さの指標としての決定係数 (R2) が

0.70 以上、かつ毒性試験データ数 (n) が 5 以上（以下、指標という。）の QSAR 式による予測値

（表 4.2）を参考にすることとした。 

 

表 4.2 QSAR を用いた毒性予測結果の概要 (KOWWIN による推定値 logKow=1.70 を用いた予測） 

生物群 
急 

性 

慢 

性 

QSAR 

予測値 

[µg/L] 

エンドポイント 

／影響内容 
QSAR モデル QSAR クラス 

統計値 
R2 

統計値 
n 

藻 類   ― ― ― ― ― ― 

甲殻類   ― ― ― ― ― ― 

魚 類 〇  31,436 LC50  MOR ECOSAR1.11 Anilines (Unhindered) 0.71 49 

 〇  59,000 LC50  MOR KATE2011 amines aromatic or phenols5 0.77 24 

 〇  91,000 LC50  MOR KATE2020 CNOS_X amine aromatic lesstoxic  0.78 19 

QSAR 予測値 

予測値を算出するための定量的構造活性相関 (QSAR) プログラムとして、国内外の規制部局等で用いられており、利用実績の

多い ECOSAR、KATE、TIMES を用いた。各 QSAR クラスの適用範囲外である場合や QSAR 式の R2が 0.70 未満の場合、n が

5 未満の場合、専門家判断により利用できないとされた場合には、それらの予測値は掲載していない。 

エンドポイント 

LC50 (Median Lethal Concentration)：半数致死濃度 

影響内容 

MOR (Mortality)：死亡 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数 

 

 

① 藻 類 

藻類について、指標を満足する QSAR 式は得られなかった（表 4.2）。 
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② 甲殻類 

甲殻類について、指標を満足する QSAR 式は得られなかった（表 4.2）。 

 

③ 魚 類 

魚類の急性毒性について、指標を満足する QSAR 式より、予測値として 31,436～91,000 µg/L が

得られた（表 4.2）。慢性毒性については、指標を満足する QSAR 式が得られなかった（表 4.2）。 

 

2）QSAR クラスを構成している参照物質とその毒性値 

藻類、甲殻類の急性毒性・慢性毒性、及び魚類の慢性毒性においては、指標を満足する QSAR

式が得られなかったため、さらに、本物質（2-メトキシ-5-メチルアニリン）と QSAR クラスを構

成する参照物質との類似性と毒性情報、及び類似物質に対するこれまで初期評価を行った毒性値

による考察を行った。 

本物質が分類された QSAR クラスを構成する参照物質のうち、本物質と化学構造的に類似性が

高いと考えられる、第 1 級アミン (-NH2)がベンゼン環に直接付加した構造を持ち、本物質との log 

Kow の差が１以内 (log Kow=0.7～2.7) である参照物質の毒性値（同じ参照物質に対して複数の毒

性試験結果がある場合はその最小値）、及び初期評価において予測無影響濃度 (PNEC) の算出時

に参照された毒性値を転載した（表 4.3～表 4.7）。これらの情報から、本物質の毒性の特徴につ

いて考察を行った。 

 

① 藻 類 

藻類の急性毒性について、QSAR クラスを構成している参照物質のうち、本物質と化学構造的

に類似性が高いと考えられる、第 1 級アミン (-NH2) がベンゼン環に直接付加した構造を持ち、

本物質と logKow の差が 1 以内の物質は 28 物質であった（表 4.3）。これら参照物質個々の毒性値

の信頼性が明らかでないことから、これまでの初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性

値、すなわち初期評価において信頼性評価を行った毒性値のみを用いることとした。上記 28 物質

のうち、初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性値を有する物質は 18 物質であった（表

4.3 太字箇所）。これら 18 物質の毒性値には非常に大きな幅があった(160～41,400 µg/L)。18 物質

のうち、本物質（2-メトキシ-5-メチルアニリン）とメトキシ基やメチル基がベンゼン環の同じ位

置に直接付加した構造を持ち構造類似性が比較的高い 2,5-ジメチルアニリンや o-アニシジンの毒

性値がそれぞれ 29,000、>30,000 µg/L と比較的大きい一方で、同じ QSAR クラスの中でも、アミ

ン以外の基が付加していない、あるいはハロゲン基が付加しているなど、構造的類似性が比較的

低いと考えられるアニリンや 2-ナフチルアミン、3,4-ジクロロアニリンの毒性値はそれぞれ 160、

500、450 µg/L と比較的小さかった。しかしながら、これらの構造類似性が低いと考えられた物質

群を別のクラスとして扱うための十分な根拠を得るためには、さらなる検討が必要と考えられた。

そこで、本物質に対する考察では 18 物質を同じ物質群として扱い、カテゴリーアプローチにおけ

るリードアクロス（類推）の手法を参考にして、不等号を除いた上で幾何平均値を求めたところ、

幾何平均値は 7,263 µg/L であった。 

藻類の慢性毒性について、QSAR クラスを構成している参照物質のうち、急性毒性の場合と同

様に本物質と化学構造的に類似性が高いと考えられる物質を選択すると 27 物質であった（表 4.4）。

その中で、初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性値を有する物質は 19 物質であった
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（表 4.4 太字箇所）。これら 19 物質の毒性値について、上記の急性毒性の場合と同様の理由から、

リードアクロスの手法を参考に、不等号を除いた上で幾何平均値（最小値～最大値）を求めると

2,146 µg/L (157～32,000 µg/L) であった。 

 

表 4.3 藻類の急性毒性 QSAR クラスの参照物質 (log Kow=0.7～2.7) とその毒性値 [µg/L] 

CAS 番号 物質名 logKow 

藻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2  
w/o-C 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

62-53-3 アニリン 1.1   110,000 160 (1 巻) 

 

104-94-9 
p-アニシジ

ン 
1.2   13,000 11,600 (3 巻) 

 

90-04-0 
o-アニシジ

ン 
1.2  21,000 >30,000 (19 巻) 

 

2243-62-1 
1,5-ジアミ

ノナフタレ

ン 
1.3   2,100 ― 

 

479-27-6 
1,8-ナフタ

レンジアミ

ン 
1.3   180 ― 

 

99-09-2 
m-ニトロア

ニリン 
1.3/ 
1.5 

  15,000 ― 

 

95-53-4 
o-トルイジ

ン 
1.4/ 
1.6 

120,000   3,900 (1 巻) 

 

108-44-1 
m-トルイジ

ン 
1.6   1,600 ― 

 

106-49-0 
p-トルイジ

ン 
1.6   10,000 23,900 (5 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

藻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2  
w/o-C 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

95-51-2 
o-クロロア

ニリン 
1.7   13,000 27,600 (9 巻) 

 

106-47-8 
p-クロロア

ニリン 
1.7   1,500 3830 (5 巻) 

 

108-42-9 
m-クロロア

ニリン 
1.7   10,000 16,900 (3 巻) 

 

95-78-3 
2,5-ジメチ

ルアニリン 
1.9/ 
2.2 

30,000   29,000 (8 巻) 

 

51963-82-7 

2,5-ジエト

キシ-4-(4-
モルホリニ

ル)アニリ

ン  

2   7,400 ― 

 

96-96-8 
4-メトキシ

-2-ニトロア

ニリン 
2.1   12,000 ― 

 

87-59-2 
2,3-ジメチ

ルアニリン 
2.2 41,000   41,400 (7 巻) 

 

101-80-4 
4,4'-ジアミ

ノジフェニ

ルエーテル  
2.2   28,000 21,700 (15 巻) 

 

95-64-7 
3,4-ジメチ

ルアニリン 
2.2   4,600 8,590 (7 巻) 

 

101-77-9 
4,4'-ジアミ

ノジフェニ

ルメタン 
2.2   12,000 11,600 (10 巻) 

 

108-69-0 
3,5-ジメチ

ルアニリン 
2.2   22,000 29,100 (7 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

藻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2  
w/o-C 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

91-59-8 
2-ナフチル

アミン 
2.3   430 500 (19 巻) 

 

95-81-8 
2-クロロ-5-
メチルアニ

リン  
2.3 4,900 2,200 ― 

 

554-00-7 
2,4-ジクロ

ロアニリン 
2.4  4,800 3,380 (14 巻) 

 

95-76-1 
3,4-ジクロ

ロアニリン  
2.4   2,700 450 (13 巻) 

 

95-82-9 
2,5-ジクロ

ロアニリン  
2.4   3,800 5,940 (14 巻) 

 

99-30-9 
2,6-ジクロ

ロ-4-ニトロ

アニリン  
2.4   1,300 ― 

 

99-88-7 
4-イソプロ

ピルアニリ

ン  
2.5   18,000 ― 

 

89-63-4 
4-クロロ-2-
ニトロアニ

リン  
2.7   8,500 ― 
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表 4.4 藻類の慢性毒性 QSAR クラスの参照物質 (log Kow=0.7～2.7) とその毒性値 [µg/L] 

CAS 番号 物質名 logKow 

藻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 

初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

ECOSAR v2.0 
Anilines 

(Unhindered) 

62-53-3 アニリン 1.1   8,000 500 (1 巻) 

 

104-94-9 
p-アニシジ

ン 
1.2   2,300 2,350 (3 巻) 

 

90-04-0 
o-アニシジ

ン 
1.2 7,500 7,500 7,500 (19 巻) 

 

2243-62-1 
1,5-ジアミ

ノナフタレ

ン 
1.3   340 ― 

 

99-09-2 
m-ニトロア

ニリン 
1.3/ 
1.5 

  6,300 ― 

 

95-53-4 
o-トルイジ

ン 
1.4/ 
1.6 

6,400   2,910 (1 巻) 

 

106-49-0 
p-トルイジ

ン 
1.6   3,100 3,120 (5 巻) 

 

95-51-2 
o-クロロア

ニリン 
1.7   3,200 3,200 (9 巻) 

 

106-47-8 
p-クロロア

ニリン 
1.7   320 320 (5 巻) 

 

108-42-9 
m-クロロア

ニリン 
1.7   1,000 1,000(3 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

藻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 

初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

ECOSAR v2.0 
Anilines 

(Unhindered) 

87-62-7 
2,6-ジメチ

ルアニリン 
1.8/ 
2.2 

32,000   32,000 (7 巻) 

 

95-78-3 
2,5-ジメチ

ルアニリン 
1.9/ 
2.2 

2,000   2,000 (8 巻) 

 

51963-82-7 

2,5-ジエト

キシ-4-(4-
モルホリニ

ル)アニリ

ン  

2   870 ― 

 

96-96-8 
4-メトキシ

-2-ニトロア

ニリン 
2.1   470 ― 

 

87-59-2 
2,3-ジメチ

ルアニリン 
2.2 4,300   4,320 (7 巻) 

 

101-80-4 
4,4'-ジアミ

ノジフェニ

ルエーテル  
2.2   3,900 <3,750 (15 巻) 

 

95-64-7 
3,4-ジメチ

ルアニリン 
2.2   2,900 2,940 (7 巻) 

 

101-77-9 
4,4'-ジアミ

ノジフェニ

ルメタン 
2.2   930 1,830 (10 巻) 

 

108-69-0 
3,5-ジメチ

ルアニリン 
2.2   5,800 5,800 (7 巻) 

 

91-59-8 
2-ナフチル

アミン 
2.3   98 157 (19 巻) 

 

NH2
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CAS 番号 物質名 logKow 

藻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 

初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

ECOSAR v2.0 
Anilines 

(Unhindered) 

95-81-8 
2-クロロ-5-
メチルアニ

リン  
2.3 500 500 ― 

 

554-00-7 
2,4-ジクロ

ロアニリン 
2.4 2,000 310 2,040 (14 巻) 

 

95-76-1 
3,4-ジクロ

ロアニリン  
2.4   630 1,250 (13 巻) 

 

95-82-9 
2,5-ジクロ

ロアニリン  
2.4   640 1,890 (14 巻) 

 

99-30-9 
2,6-ジクロ

ロ-4-ニトロ

アニリン  
2.4   120 ― 

 

99-88-7 
4-イソプロ

ピルアニリ

ン  
2.5   1,100 ― 

 

89-63-4 
4-クロロ-2-
ニトロアニ

リン  
2.7   2,100 ― 

 

 

 

② 甲殻類 

甲殻類の急性毒性について、QSAR クラスを構成している参照物質のうち、本物質と化学構造

的に類似性が高いと考えられる、第 1 級アミン (-NH2) がベンゼン環に直接付加した構造を持ち、

本物質と log Kow の差が 1 以内の物質は 39 物質であった（表 4.5）。これら参照物質個々の毒性値

の信頼性が明らかでないことから、これまで初期評価を行った毒性値のみを用いることとした。

上記 39 物質のうち、初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性値を有する物質は 21 物質

であった（表 4.5太字箇所）。これら 21物質の毒性値には非常に大きな幅があった(54～20,000 µg/L)。

21 物質のうち、本物質（2-メトキシ-5-メチルアニリン）との構造類似性が比較的高い 2,5-ジメチ
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ルアニリンや o-アニシジンの毒性値がそれぞれ 18,000、2,180 µg/L と比較的大きい一方で、同じ

QSAR クラスの中でも構造的類似性が比較的低いと考えられるアニリンや 2-ナフチルアミン、3,4-

ジクロロアニリンの毒性値はそれぞれ 80、835、54 µg/L と比較的小さかった。しかしながら、こ

れらの構造類似性が低いと考えられた物質群を別のクラスとして扱うための十分な根拠を得るた

めには、さらなる検討が必要と考えられた。そこで、本物質に対する考察では 21 物質を同じ物質

群として扱い、カテゴリーアプローチにおけるリードアクロスの手法を参考にして、不等号を除

いた上で幾何平均値を求めたところ、幾何平均値は 1,225 µg/L であった。 

甲殻類の慢性毒性について、QSAR クラスを構成している参照物質のうち、急性毒性の場合と

同様に本物質と化学構造的に類似性が高いと考えられる物質を選択すると 22 物質であった（表

4.6）。その中で、初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性値を有する物質は 18 物質であ

った（表 4.6 太字箇所）。これら 18 物質の毒性値も非常に大きな幅があった(2.5～2,230 µg/L)。急

性毒性と同様、本物質と構造類似性が高い 2,5-ジメチルアニリンや o-アニシジンの毒性値がそれ

ぞれ 96、250 µg/L と比較的大きい一方で、同じ QSAR クラスの中でも構造的類似性は低いと考え

られるアニリンや 2-ナフチルアミン、3,4-ジクロロアニリンの毒性値はそれぞれ 4、14、2.5 µg/L

（18 物質の最小値）と比較的小さかった。上記の急性毒性の場合と同様の理由から、リードアク

ロスの手法を参考にして、不等号を除いた上で幾何平均値を求めると 22 µg/L となった。 

 

表 4.5 甲殻類の急性毒性 QSAR クラスの参照物質 (log Kow=0.7～2.7) とその毒性値 [µg/L] 

CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2011 
Amines 

aromatic or 
phenols5 

KATE2020 
CN_X 
amine 

unreactive 
aromatic 
w/o NO2, 

SO2 w/o-C 

KATE2020 
CNOS_X 

amine 
aromatic 
lesstoxic 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

99-92-3 
4-アミノア

セトフェ

ノン 
0.8       5,000 ― 

 

62-53-3 アニリン 1.1       100 80 (1 巻) 

 

104-94-9 
p-アニシジ

ン 
1.2     4,100 1,900 180 (3 巻) 

 

90-04-0 
o-アニシジ

ン 
1.2 23,000 23,000 23,000 23,000 2,180 (19 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2011 
Amines 

aromatic or 
phenols5 

KATE2020 
CN_X 
amine 

unreactive 
aromatic 
w/o NO2, 

SO2 w/o-C 

KATE2020 
CNOS_X 

amine 
aromatic 
lesstoxic 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

2243-62-1 
1,5-ジアミ

ノナフタ

レン 
1.3       3,800 ― 

 

479-27-6 
1,8-ナフタ

レンジア

ミン 
1.3       170 ― 

 

99-09-2 
m-ニトロ

アニリン 
1.3/ 
1.5 

9,100     980 ― 

 

95-53-4 
o-トルイジ

ン 
1.4/ 
1.6 

16,000 16,000 16,000   15,600 (1 巻) 

 

108-44-1 
m-トルイ

ジン 
1.6       150 730 (5 巻) 

 

106-49-0 
p-トルイジ

ン 
1.6     1,300 1,300 1,260 (5 巻) 

 

95-51-2 
o-クロロア

ニリン 
1.7       1,800 450 (9 巻) 

 

108-42-9 
m-クロロ

アニリン 
1.7       350 350 (3 巻) 

 

106-47-8 
p-クロロア

ニリン 
1.7       310 314 (5 巻) 

 

87-62-7 
2,6-ジメチ

ルアニリ

ン 

1.8/ 
2.2 

20,000  20,000  20,000   20,000 (7 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2011 
Amines 

aromatic or 
phenols5 

KATE2020 
CN_X 
amine 

unreactive 
aromatic 
w/o NO2, 

SO2 w/o-C 

KATE2020 
CNOS_X 

amine 
aromatic 
lesstoxic 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

95-78-3 
2,5-ジメチ

ルアニリ

ン 

1.9/ 
2.2 

18,000 18,000 18,000   18,000 (8 巻) 

 

92-87-5 
ベンジジ

ン 
1.9       600 ― 

 

97-50-7 

5-クロロ

-2,4-ジメト

キシアニ

リン  

1.9       1,620 ― 

 

98-16-8 

3-アミノ-
ベンゾト

リフルオ

リド 

2       2,700 ― 

 

615-36-1 
o-ブロモア

ニリン 
2       3,000 ― 

 

51963-82-7 

2,5-ジエト

キシ-4-(4-
モルホリ

ニル)アニ

リン  

2     18,000 18,000 ― 

 

589-16-2 
p-エチルア

ニリン 
2.1       2,000 ― 

 

96-96-8 
4-メトキシ

-2-ニトロ

アニリン 
2.1     4,400 4,400 ― 

 

87-59-2 
2,3-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2   8,900 8,900   8,900 (7 巻) 

 

101-80-4 

4,4'-ジアミ

ノジフェ

ニルエー

テル  

2.2       990 920 (15 巻) 
 

95-64-7 
3,4-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2     1,100 1,100 1,090 (7 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2011 
Amines 

aromatic or 
phenols5 

KATE2020 
CN_X 
amine 

unreactive 
aromatic 
w/o NO2, 

SO2 w/o-C 

KATE2020 
CNOS_X 

amine 
aromatic 
lesstoxic 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

101-77-9 

4,4'-ジアミ

ノジフェ

ニルメタ

ン 

2.2       400 2,470 (10 巻) 
 

108-69-0 
3,5-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2     2,200 2,200 2,200 (7 巻) 

 

95-74-9 
3-クロロ

-4-メチル

アニリン  
2.3       620 ― 

 

91-59-8 
2-ナフチル

アミン 
2.3       840 835 (19 巻)  

95-81-8 
2-クロロ

-5-メチル

アニリン  
2.3   3,600 3,600 3,600 ― 

 

134-20-3 
2-アミノ安

息香酸メ

チル  
2.3      18,200 ― 

 

554-00-7 
2,4-ジクロ

ロアニリ

ン 
2.4    4,200   2,700 500 (14 巻) 

 

608-31-1 
2,6-ジクロ

ロアニリ

ン  
2.4       1,400 ― 

 

95-76-1 
3,4-ジクロ

ロアニリ

ン  
2.4       550 54 (13 巻) 

 

95-82-9 
2,5-ジクロ

ロアニリ

ン  
2.4       1,800 1,810 (14 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類急性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2011 
Amines 

aromatic or 
phenols5 

KATE2020 
CN_X 
amine 

unreactive 
aromatic 
w/o NO2, 

SO2 w/o-C 

KATE2020 
CNOS_X 

amine 
aromatic 
lesstoxic 

ECOSAR 
v.2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

99-30-9 

2,6-ジクロ

ロ-4-ニト

ロアニリ

ン  

2.4       2,100 ― 

 

119-93-7 o-トリジン 2.5 4,500       4,500 (17 巻) 

 

99-88-7 
4-イソプロ

ピルアニ

リン  
2.5     1,500 1,500 ― 

 

89-63-4 
4-クロロ

-2-ニトロ

アニリン  
2.7       4,200 ― 

 

 

 

表 4.6 甲殻類の慢性毒性 QSAR クラスの参照物質 (log Kow=0.7～2.7) とその毒性値 [µg/L] 

CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

KATE2020 
N_X amine 

aliphatic 
NH2=1 

ECOSAR 
v2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

62-53-3 アニリン 1.1     6.3 4 (1 巻) 

 

90-04-0 
o-アニシジ

ン 
1.2 250 250 250 250 (19 巻) 

 

104-94-9 
p-アニシジ

ン 
1.2   130 130 125 (3 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

KATE2020 
N_X amine 

aliphatic 
NH2=1 

ECOSAR 
v2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

99-09-2 
m-ニトロ

アニリン 
1.3/ 
1.5 

  120 120 ― 

 

95-53-4 
o-トルイジ

ン 
1.4/ 
1.6 

13 13   12.6 (1 巻) 

 

108-44-1 
m-トルイ

ジン 
1.6     10 ― 

 

106-49-0 
p-トルイジ

ン 
1.6   11 11 11.1 (5 巻) 

 

95-51-2 
o-クロロア

ニリン 
1.7     32 32 (9 巻) 

 

108-42-9 
m-クロロ

アニリン 
1.7     3.2 3.2 (3 巻) 

 

106-47-8 
p-クロロア

ニリン 
1.7     3.2 3.2 (5 巻) 

 

95-78-3 
2,5-ジメチ

ルアニリ

ン 

1.9/ 
2.2 

96 96   96 (8 巻) 

 

87-59-2 
2,3-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2 91 91   100 (7 巻) 

 

87-62-7 
2,6-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2 2,200 2,200   2,230 (7 巻) 

 

95-64-7 
3,4-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2   9.5 9.5 9.5 (7 巻) 
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CAS 番号 物質名 logKow 

甲殻類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 
『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CN_X amine 

unreactive 
aromatic w/o 

NO2, SO2 w/o-C 

KATE2020 
N_X amine 

aliphatic 
NH2=1 

ECOSAR 
v2.0 

Anilines 
(Unhindered) 

101-77-9 

4,4'-ジアミ

ノジフェ

ニルメタ

ン 

2.2     10 5.25 (10 巻) 
 

108-69-0 
3,5-ジメチ

ルアニリ

ン 
2.2   30 30 30 (7 巻) 

 

91-59-8 
2-ナフチル

アミン 
2.3     14 14 (19 巻) 

 

95-81-8 
2-クロロ

-5-メチル

アニリン  
2.3 3 3 3 ― 

 

554-00-7 
2,4-ジクロ

ロアニリ

ン 
2.4 16 16 16 5 (14 巻) 

 

95-76-1 
3,4-ジクロ

ロアニリ

ン  
2.4   5 5 2.5 (13 巻) 

 

95-82-9 
2,5-ジクロ

ロアニリ

ン  
2.4     32 32 (14 巻) 

 

99-88-7 
4-イソプロ

ピルアニ

リン  
2.5   5.1 7 ― 

 

 

 

③ 魚 類 

指標を満足する QSAR 式が得られなかった慢性毒性について、QSAR クラスを構成している参

照物質のうち、本物質と化学構造的に類似性が高いと考えられる、第 1 級アミン (-NH2) がベン

ゼン環に直接付加した構造を持ち、本物質と log Kow の差が 1 以内の物質は 8 物質であった（表

4.7）。これら参照物質個々の毒性値の信頼性が明らかでないことから、これまで初期評価を行っ

た毒性値のみを用いた。上記 8 物質のうち、初期評価において PNEC 算出時に参照された毒性値

を有する物質は 4 物質であった（表 4.7 太字箇所）。これら 4 物質の毒性値には非常に大きな幅が

あった (<2～1,900 µg/L)。藻類、甲殻類の場合とは異なり、魚類慢性においては本物質 (2-メトキ
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シ-5-メチルアニリン) との構造類似性が比較的高い 2,5-ジメチルアニリンや o-アニシジンのよう

な化学物質の毒性情報は得られなかった。一方、藻類、甲殻類の場合と同様、QSAR クラスの中

でも構造的類似性が比較的低いと考えられるアニリンや 3,4-ジクロロアニリンの毒性値はそれぞ

れ 430、<2 µg/L と比較的小さかった。しかしながら、これらの構造類似性が低いと考えられた物

質群を別のクラスとして扱うための十分な根拠を得るためには、さらなる検討が必要と考えられ

た。そこで、本物質に対する考察では 4 物質を同じ物質群として扱い、カテゴリーアプローチに

おけるリードアクロスの手法を参考にして、不等号を除いた上で幾何平均値を求めたところ、幾

何平均値は 201 µg/L であった。 
 
 

表 4.7 魚類の慢性毒性 QSAR クラスの参照物質 (log Kow=0.7～2.7) とその毒性値 [µg/L] 

CAS 番号 物質名 logKow 

魚類慢性毒性 

構造式 

QSAR クラス 『化学物質の 
環境リスク 
初期評価』で 
PNEC 算出時 
に参照された 

毒性値 
（掲載巻） 

KATE2020 
CNO_X 

unreactive (Fish 
chronic), excl. 

(CnosX w/o n+) 

ECOSAR v2.0 
Anilines 

(Unhindered) 

62-53-3 アニリン 1.1   569 430 (1 巻) 

 

104-94-9 
p-アニシジ

ン 
1.2 560 819 ― 

 

106-49-0 
p-トルイジ

ン 
1.6 600 848 ― 

 

95-51-2 
o-クロロア

ニリン 
1.7   2,700 1,900 (9 巻) 

 

108-42-9 
m-クロロア

ニリン 
1.7   1,000 1,000 (3 巻) 

 

106-47-8 
p-クロロア

ニリン 
1.7   141 ― 

 

95-76-1 
3,4-ジクロ

ロアニリン  
2.4   1.4 <2 (13 巻) 

 

626-43-7 
3,5-ジクロ

ロアニリン  
2.4   320 ― 

 

O

H2N
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（3）予測無影響濃度(PNEC)の設定 

本物質については、本初期評価に採用可能な有害性情報が得られず、予測無影響濃度(PNEC)

を設定できなかった。 

 

（4）生態リスクの初期評価結果 

本物質については、予測無影響濃度 (PNEC) を導出できず、予測環境中濃度 (PEC) も設定で

きなかったため、生態リスクの判定はできなかった。 

 

表 4.8 生態リスクの判定結果 

水 質 平均濃度 最大濃度(PEC) PNEC 
PEC/ 

PNEC 比 

公共用水域・淡水 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが、 
概ね0.032 µg/L未満 (2005)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 
概ね0.052 µg/L (2005)] 

― 

― 

公共用水域・海水 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが、 
概ね 0.032 µg/L 未満 (2005)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 
概ね 0.032 µg/L 未満 (2005)] 

― 

注：1) 水質中濃度の（  ）の数値は測定年度を示す  
   2) 公共用水域･淡水は､河川河口域を含む 

 

 

 

初期評価に利用可能な藻類等、甲殻類等及び魚類の実験値が得られなかったため、藻類、甲殻

類及び魚類に対する QSAR 等による毒性予測を、総合的判定への参考として試みた。 

 

QSAR を用いた予測として、参考にすることとした QSAR 式の指標（R2が 0.70 以上かつ n が 5

以上）を満足したのは魚類急性毒性のQSAR式のみであり、QSAR予測結果の最小値は 31,436 µg/L

であった。この値は、信頼性の判定不可とされた魚類の実験値（表 4.1）から得られた最小毒性値

12,270 µg/L と同程度であった。 

QSAR 予測値を、仮に実験値と代替可能とした場合、魚類急性毒性予測値 31,436 µg/L を 1 生物

群の信頼できる本物質の実験値が得られた場合と同じアセスメント係数 1,000で除すると 31 µg/L

となる。 

次に、参考にすることとした指標を満足する QSAR 式を得ることができなかった藻類（急性・

慢性）、甲殻類（急性・慢性）及び魚類（慢性）の毒性について、QSAR クラスを構成する参照物

詳細な評価を行う 
候補と考えられる。 

現時点では作業は必要 
ないと考えられる。 

情報収集に努める必要 
があると考えられる。 

PEC/PNEC＝0.1 PEC/PNEC＝1［ 判定基準 ］ 
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質の類似性と毒性情報をもとに考察を行った。 

3 生物群の QSAR クラスを構成する参照物質のうち、本物質と化学構造的に類似性が高いと考

えられる、第 1 級アミン (-NH2) がベンゼン環に直接付加した構造を持ち、本物質との log Kow

の差が 1 以内の物質を選定した。これら参照物質個々の毒性値の信頼性が明らかでないことから、

これまでの初期評価において信頼性評価を行った毒性値のみを用い、カテゴリーアプローチにお

けるリードアクロス（類推）の手法を参考に類似物質群の毒性の幾何平均値を求めた。その結果、

藻類と甲殻類の急性毒性はそれぞれ 7,263、1,225 µg/L、藻類、甲殻類、魚類の慢性毒性はそれぞ

れ、2,146、22、201 µg/L となり、甲殻類の慢性毒性値が最小値となることが推察された。甲殻類

慢性毒性値の幾何平均値 22 µg/L を仮に 3 生物群の信頼できる本物質の知見が得られた場合と同

じアセスメント係数 10 で除すると 2.2 µg/L となる。 

 

曝露評価によると、化管法に基づく 2018 年度の環境中への総排出量は 0 kg であり、公共用水

域の水質濃度は高くないと考えられる。また、過去のデータではあるが、淡水域で概ね 0.052 µg/L、

海水域で概ね 0.032 µg/L 未満という濃度が得られている。 

QSAR 予測値の最小値をアセスメント係数で除した 31 µg/L と過去の環境中濃度との比は、淡

水域で 0.002、海水域で 0.001 未満であった。 

また、QSAR クラスを構成する類似参照物質の幾何平均値の最小値である甲殻類慢性毒性値 22 

µg/L をアセスメント係数で除した 2.2 µg/L と、過去の環境中濃度との比は、淡水域で 0.02、海水

域で 0.01 未満であった。 

 

以上、QSAR 予測値等と過去の環境中濃度との比の試算は 0.1 未満であったものの、特に甲殻

類慢性毒性において、類似物質として参照した物質の一部に毒性の比較的高い物質も存在し、既

存の情報から総合的に PEC/PNEC 比が 0.1 以上となる可能性が十分に低いと判断することは難し

い。そのため、総合的な判定としては、情報収集に努める必要があると考えられる。 

なお、本評価においては、指標を満たす QSAR 式が得られなかった場合について、試行的に 

QSAR クラスに使用されている参照物質を用いて毒性の考察を行った。類似物質等を利用した毒

性値の推定手法については、QSAR 予測値を用いた推定手法とともに、今後さらに知見を重ねて

いく必要がある。 
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