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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：カフェイン 
CAS 番号：58-08-2 
化審法官報公示整理番号：9-419 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：EV6475000 

分子式：C8H10N4O2 

分子量： 194.19 
換算係数：1 ppm = 7.94 mg/m3（気体、25℃） 
構造式： 

 

（2）物理化学的性状 

本物質は無色柱状晶である 1)。 

融点 236.1℃ 2)、238℃ 3) , 4)、236.8℃ 5)、235～239℃ 6) 

沸点 90℃ (101 kPa) (昇華) 2)、178℃ (昇華) 3) , 5) , 6) 

密度 1.23 g/cm3 (19℃) 2)、1.23 g/cm3 5)、1.23 g/cm3(18℃) 6) 

蒸気圧 4.7×10-6 Pa (25℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 

-0.07 (pH 不明) 4) , 5) , 7)、-0.16 (pH=7.4) 7)、 
-0.094 (pH=7.4、緩衝液) 8)、 
-0.0277 (pH=7.4、緩衝液) 9)、 
0.01 (pH 不明、37℃、緩衝液) 10)、 
-0.091 (pH 不明、23℃) 6) 

解離定数（pKa） 14.00 (25℃) 4) 

水溶性（水溶解度） 

2.17×104 mg/1,000g (25℃) 2)、 
2×104 mg/L 3)、2.10×104 mg/L (25℃) 4)、 
2.132×103～9.575×105 mg/L (25℃) 11)、 
1.316×104～1.440×104 mg/L (20℃) 11)、 
2.0×104 mg/L (20℃) 6) 

（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 

    易分解性との報告がある 12)。 
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化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：19×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 13)により推定） 

半減期：3.3 ～ 33 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 14)と仮定し推

定） 

 

加水分解性 

分解性スクリーニング試験の結果、5 日後の残存率は 108%（初期濃度：5.0 ng/mL、

pH = 7）15) 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)：3.2（BCFBAF 16)により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 741（砂質ローム（テキサス州）、有機炭素含有量 1.3 %）17) 

7,762（シルトローム（ネブラスカ州）、有機炭素含有量 2.5%）17) 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

カフェイン及びその塩としての輸出量、輸入量の推移を表 1.1 に示す 18)。 

 
表 1.1 カフェイン及びその塩の輸出量･輸入量の推移 a) 

年 2013 2014 2015 2016 2017 

輸出量（t） 2.6 2.5 2.3 1.2 1.1 

輸入量（t） 474.1 519.2 547.7 558.9 480.5 

年 2018 2019 2020 2021 2022 

輸出量（t） 1.3 1.2 0.98 1.2 2.1 

輸入量（t） 652.7 457.8 550.2 452.6 432.7 

注：a) 普通貿易統計[少額貨物(1 品目が 20 万円以下)、見本品等を除く]統計品別表より。 
 

カフェイン（抽出物）の日本国内の食品添加物製造所を対象とした食品添加物の生産流通

量調査に基づく製造量、輸入量を表 1.2 に示す 19),20),21)。 

 

表 1.2 食品添加物としての製造量・輸入量の推移 a) 

年度 2014 2017 2020 

製造量(t) 38.9 33.4 24.0 

輸入量(t) 117.4 118.2 153.9 

注：a) 日本国内の既存添加物等の製造・輸入の可能性のある事業者を対象と

した調査結果。 
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② 用 途 

本物質の主な用途は、食品添加物（コーヒー飲料、コーヒー含有飲料）、医薬とされている 22)。また、

化粧品成分（香料、皮膚コンディショニング剤（未分類））に用いられるとされている 23)。 

医薬品ではキサンチン系中枢興奮・強心・利尿剤に用いられ、効能・効果は眠気、倦怠感、血管

拡張性及び脳圧亢進性頭痛（片頭痛、高血圧性頭痛、カフェイン禁断性頭痛など）である 24)。 

動物用医薬品では他剤との合剤として神経系用薬（解熱鎮痛消炎剤）及び代謝性用薬（アレ

ルギー用剤（非特異性免疫原製剤を含む））に用いられている 25)。 

本物質はコーヒー豆、マテ茶を含む茶葉、カカオ豆、ガラナなどに天然に含まれている食品

成分の一つである 26)。 

コーヒーや茶葉から抽出されたカフェイン（抽出物）については、清涼飲料水などに苦味料

等の用途で食品添加物として使用されている 26)。食品中に含まれる本物質の濃度を表 1.3 に

示す 26)。 

 

表 1.3 食品中のカフェイン濃度 

食品名 カフェイン濃度 

コーヒー 60 mg/100mL a) 

インスタントコーヒー(顆粒製品) 57 mg/100mL a) 

玉露  160 mg/100mL a) 

紅茶 30 mg/100mLa) 

せん茶 20 mg/100mLa) 

ウーロン茶 20 mg/100mL a) 

エナジードリンク又は眠気覚まし用飲料

（清涼飲料水） 

32～300 mg/100mLb) 

注：a) 日本食品標準成分表 2015 年版（七訂）(2015) 
b) 市販 11 製品の成分表示等（2015 年 12 月 22 日、農林水産省調べ） 

 

（5）環境施策上の位置付け 

特になし。 
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２．曝露評価 

生態リスクの初期評価のため、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

とに基本的には水生生物の生息が可能な環境を保持すべき公共用水域における化学物質の曝露

を評価することとし、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 

本物質は化学物質排出把握管理促進法（化管法）の第一種指定化学物質ではないため、排出

量及び移動量は得られなかった。 

 

（2）媒体別分配割合の予測 

化管法に基づく排出量及び下水道への移動量が得られなかったため、Mackay-Type Level III 

Fugacity Model1)により媒体別分配割合の予測を行った。結果を表 2.1 に示す。 

 
表 2.1 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 0.0 0.0 0.0 0.0 

水 域 0.5 80.1 0.2 2.1 

土 壌 99.3 0.0 99.8 97.4 

底 質 0.1 19.9 0.0 0.5 

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2.2.1、表2.2.2

に示す。 
 

表 2.2.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

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 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 

            

公共用水域・淡水 µg/L 0.082 0.25 0.0074 2.4 0.0011 14/14 全国 2018 2) 

           

公共用水域・海水 µg/L 0.023 0.042 0.011 0.13 0.011 4/4 全国 2018 2) 

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g          

           

底質(公共用水域・海水) µg/g          

           

魚類(公共用水域・淡水) µg/g          
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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 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 

魚類(公共用水域・海水) µg/g          
           
貝類(公共用水域・淡水) µg/g          
           
貝類(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。 

 

表 2.2.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

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 

            

公共用水域・淡水 c) µg/L 0.13 0.14 0.078 0.21 － 5/5 東京都 2018 3) 

  0.14 0.18 0.066 0.29 －d) 2/2 秋田市 2016 4) 

  0.12 0.12 0.12 0.12 －d) 1/1 淀川 2014 5) 

  0.033 0.080 <0.005 0.33 0.005 7/8 和歌山県 2015 6) 

  －d) －d) －d) 0.46 －d) －/41 山口県 2014～
2015 

7) 

  <0.005 <0.005 <0.005 <0.005 0.005 0/1 和歌山県 2014 6) 

  0.060 0.15 <0.005 0.45 0.005 6/7 和歌山県 2013 6) 

  0.091 0.11 0.041 0.39 0.0010 31/31 福岡市 2013 8) 

           

公共用水域・海水 c) µg/L 0.22 0.22 0.20 0.23 － 5/5 東京都 2018 3) 

  0.021 0.023 0.012 0.033 0.0010 3/3 福岡市 2013 8) 

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g          

           

底質(公共用水域・海水) µg/g          

           

魚類(公共用水域・淡水) µg/g          

           

魚類(公共用水域・海水) µg/g          

           

貝類(公共用水域・淡水) µg/g          

           

貝類(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。 
c) 試料採取時期が通常とは異なる降雨の後に実施した水質調査において淡水域では最大2.6 μg/L（2018年6月）、海水

域では最大1.8 μg/L（2017年10月）の報告がある3)。 
d) 報告されていない。 

 

（4）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 2.3 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）を設定すると、公共用水域の淡水域は

2.4 μg/L 程度、海水域は概ね 0.13 μg/L となった。 
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なお、限られた地域を調査対象とした公共用水域・海水において最大で概ね 0.23 µg/L の報告

がある。 

 
表 2.3 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

 
淡 水 

 
海 水 

 
0.082 µg/L 程度(2018) 

 
概ね 0.023 µg/L(2018) 
[限られた地域で概ね 0.22 µg/L(2018)] 

 
2.4 µg/L 程度(2018) 

 
概ね 0.13 µg/L(2018) 
[限られた地域で概ね 0.23 µg/L(2018)] 

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．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 3.1 のとおりとなった。 

 
表 3.1 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  ○ 6,250 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 A A 
3)-1 

4) 

  ○ 67,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 2)-2019250 

  ○ 96,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC10   
GRO (RATE) 

2 B B 1)-180320 

 ○  >100,000 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 A A 
3)-1 

4) 

 ○  >150,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 B B 1)-173370 

 ○  349,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

2 B B 1)-180320 

甲殻類

等 
○  4.89*1 Daphnia magna オオミジンコ LC50 MOR 2 C C 2)-2023070 

  ○ <120 Daphnia magna オオミジンコ NOEC  REP 21 C C 1)-166300 

  ○ 35,000 Ceriodaphnia dubia 
ニセネコゼミジ

ンコ 
NOEC  REP 8 B B 2)-2019250 

 ○  52,730 Artemia salina アルテミア属 LC50 MOR 1 B C 1)-70574 

 ○  160,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 1 B B 1)-13669 

 ○  177,490 Daphnia magna オオミジンコ LC50 MOR 2 B B 1)-166300 

 ○  182,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 E C 4) 

魚 類   31,000 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ（胚） 
NOEC  
HAT / MOR 

9 B ― 2)-2019250 

 ○  87,000 Leuciscus idus コイ目 LC50 MOR 4 D C 
3)-2 

4) 
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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.  

 ○  95,900 
Astyanax 
altiparanae 

カラシン科 LC50 MOR 4 C C 
2)- 

2021196 

 ○  151,000 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッド

ミノー 
LC50 MOR 4 A A 1)-12859 

その他  ○ 50,000 Hydra attenuata ヒドラ属 NOEC  POP 4 B B 1)-102314 

  ○ 100,000 Plationus patulus ワムシ目 NOEC  POP 6 C C 1)-173576 

 ○  >100,000 Hydra attenuata ヒドラ属 LC50 MOR 4 B B 1)-102314 

  ○ 104,000 
Brachionus 
calyciflorus 

ツボワムシ EC50 POP 2 B ― 1)-173370 

 ○  190,000 Xenopus laevis 
アフリカツメガ

エル（胚） 
LC50 MOR 5 B B 1)-16432 

 ○  580,000 Plationus patulus ワムシ目 LC50 MOR 2 B B 1)-173576 

毒性値（太字）：PNEC 導出の際に参照した知見として本文で言及したもの 

毒性値（太字下線）：PNEC 導出の根拠として採用されたもの 

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、 
―：採用の可能性は判断しない 

エンドポイント 

EC10 (10% Effective Concentration)：10%影響濃度、EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、 

LC50 (Median Lethal Concentration)：半数致死濃度、NOEC (No Observed Effect Concentration)：無影響濃度 

影響内容 

GRO (Growth)：生長（植物）、HAT (Hatchability)：ふ化率、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality)：死亡、 

POP (Population Change)：個体群の変化（増殖）、REP (Reproduction)：繁殖、再生産 

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

*1 3 試験の毒性値の算術平均値 

 

評価の結果、採用可能とされた知見のうち、生物群ごとに急性毒性値及び慢性毒性値のそれ

ぞれについて最も小さい毒性値を予測無影響濃度 (PNEC) 導出のために採用した。その知見の

概要は以下のとおりである。 

 

1） 藻類等 

OECD テストガイドライン No. 201 に準拠して、緑藻類 Desmodesmus subspicatus（旧名 

Scenedesmus subspicatus）の生長阻害試験が、GLP 試験として実施された 3)-1。設定試験濃度は 0

（対照区）、6.25、12.5、25、50、100 mg/L（公比 2）であった。被験物質の実測濃度は、試験

開始時に設定濃度の 96.5～105.8%、試験終了時には設定濃度の 98.3～100.2%であった。最高濃
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度においても 50%以上の生長阻害が見られず、速度法による 72 時間半数影響濃度 (EC50) は、

設定濃度に基づき 100,000 µg/L 超とされた 4)。また、生長阻害に関する速度法による 72 時間無

影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 6,250 µg/L であった 4)。 

 

2） 甲殻類等 

 Calleja ら 1)-13669は OECD テストガイドライン No.202 (1984) に従って、オオミジンコ Daphnia 

magna の急性遊泳阻害試験を実施した。試験は止水式で行われた。遊泳阻害に関する 24 時間半

数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 160,000 µg/L であった。 

また、Tamura ら 2)-2019250は米国 EPA の試験方法 (WET Test Method 1002.0, 2002) 及びカナダ

環境省の試験方法 (2007) に準拠し、ニセネコゼミジンコ Ceriodaphnia dubia の繁殖試験を実施

した。設定試験濃度区は、対照区及び助剤対照区のほかに少なくとも 5 濃度区（公比 2）であっ

た。繁殖阻害（累積産仔数）に関する 8 日間無影響濃度 (NOEC) は、実測濃度に基づき 35,000 

µg/L であった。 

 

3） 魚 類 

Geiger ら 1)-12859は、ファットヘッドミノーPimephales promelas の急性毒性試験を実施した。試

験は流水式（14.4 倍容量換水／日）で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、54.1、83.2、128、

197、303 mg/L（公比 約 1.54）であった。試験用水には、硬度 44.1 mg/L (CaCO3換算) のスペリ

オル湖水又は脱塩素水道水が用いられた。分析時の回収率で補正した被験物質の実測濃度は、

<5.0（対照区）、59.9、90.8、120、185、303 mg/L であった。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、

実測濃度に基づき 151,000 µg/L であった。 

 

4） その他の生物 

Quinn ら 1)-102314は、ヒドラ属 Hydra attenuata の毒性試験を実施した。試験は止水式で行われ、

設定試験濃度は、0（対照区、助剤対照区）、0.1、1、5、10、25、50、100 mg/L であった。試

験溶液の調製には、助剤として 0.31%のエタノールが、試験用水として Hydra 培地が用いられ

た。最高濃度においても死亡は見られず、96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき

100,000 µg/L 超とされた。また、ヒドラポリプ数の減少に関して、96 時間無影響濃度 (NOEC) 

は、設定濃度に基づき 50,000 µg/L であった。 

 

（2）予測無影響濃度 (PNEC) の設定 

急性毒性及び慢性毒性のそれぞれについて、上記本文で示した毒性値に情報量に応じたアセ

スメント係数を適用し予測無影響濃度 (PNEC) を求めた。 
 

急性毒性値 

藻類等 Desmodesmus subspicatus 72 時間 EC50（生長阻害） 100,000 µg/L 超 

甲殻類等 Daphnia magna 24 時間 EC50（遊泳阻害） 160,000 µg/L 

魚 類 Pimephales promelas 96 時間 LC50 151,000 µg/L 

その他 Hydra attenuata 96 時間 LC50 100,000 µg/L 超 
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アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）及びその他の生物について信

頼できる知見が得られたため］ 

これらの毒性値のうち、その他の生物を除いて、最小値となる可能性のある藻類等の 100,000 

µg/L 超をアセスメント係数 100 で除することにより、急性毒性値に基づく PNEC 値は 1,000 

µg/L 超とされた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Desmodesmus subspicatus 72 時間 NOEC（生長阻害） 6,250 µg/L 

甲殻類等 Ceriodaphnia dubia 8 日間 NOEC（繁殖阻害） 35,000 µg/L 

その他 Hydra attenuata 96 時間 NOEC（増殖） 50,000 µg/L 

アセスメント係数：100［2 生物群（藻類等、甲殻類）及びその他の生物について信頼できる

知見が得られたため］ 

これらの毒性値のうち、その他の生物を除いた小さい方の値（藻類等の 6,250 µg/L）をアセス

メント係数 100 で除することにより、慢性毒性値に基づく PNEC 値 62 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては、藻類等の慢性毒性値から得られた 62 µg/L を採用する。 

 

（3）生態リスクの初期評価結果 

【PEC/PNEC 比による生態リスクの判定】 

本物質の公共用水域における濃度は、平均濃度で見ると淡水域で 0.082 µg/L 程度、海水域で

は概ね 0.023 µg/Lであった。安全側の評価値として設定された予測環境中濃度 (PEC) は、淡水

域で 2.4 µg/L 程度、海水域では概ね 0.13 µg/L であった。 

PEC と予測無影響濃度 (PNEC) の比は、淡水域で 0.04、海水域では 0.002 であった。 

生態リスクの判定としては、現時点では作業の必要はないと考えられる。
 

 

 

表 3.2 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 0.082 µg/L 程度 (2018) 2.4 µg/L 程度 (2018) 

62 

µg/L 

0.04 

公共用水域・海水 

概ね 0.023 µg/L (2018) 
[限られた地域で概ね 0.22 
µg/L (2018)] 

概ね 0.13 µg/L (2018) 
[限られた地域で概ね 0.23 
µg/L (2018)] 

0.002 

注：1) 水質中濃度の ( ) 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 

 

 

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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【総合的な判定】 

限られた地域のデータではあるが、海水域において最大で概ね 0.23 µg/L の報告があり、この

濃度と予測無影響濃度 (PNEC) の比は 0.004 となる。 

したがって、総合的な判定としても、現時点では作業の必要はないと考えられる。 
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