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新規化学物質の生物蓄積性の類推等に基づく判定について（お知らせ） 

 

平成２５年９月２７日 

        厚生労働省医薬食品局審査管理課化学物質安全対策室 

        経済産業省製造産業局化学物質管理課化学物質安全室 

環境省総合環境政策局環境保健部企画課化学物質審査室 

 

新規化学物質の届出に係る法第４条第１項に基づく判定については、「新規化学

物質に係る試験並びに優先評価化学物質及び監視化学物質に係る有害性の調査の

項目等を定める省令」に定められた試験成績の他、すでに得られているその他の知

見に基づいて判定することとされています。 

新規化学物質の生物蓄積性については、これまでにおいても、構造が類似してい

て生物蓄積性が既知である化学物質からの類推等による判定も一部実施しており

ますが、試験に要する費用・期間の効率化の重要性や国際的な動物試験削減の要請

にかんがみ、類推等に基づく評価・判定をさらに促進していくことが重要であると

考えております。 

こうしたことから、今般、生物蓄積性の類推等に基づく判定の運用の考え方を整

理し、別添のとおり案としてとりまとめました。 

今後当面の間は、本案を相談案件の対応の目安として事前相談に対応することとし、

その経験を踏まえて引き続き検討を深め、生物蓄積性の類推等に基づく判定の運用

の合理化・明確化を進めてまいります。 
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（別添） 

 

生物蓄積性の類推等に基づく判定の運用について（案） 

 

 

１．構造類似を根拠とした類推による判定 

対象とする化学物質Ａが、生物蓄積性が十分低いことが既知である化学物質Ｂと

構造が類似しており、構造からＡの蓄積性はＢと同程度に低いかそれより低いと合

理的に推測される場合には、類推によりＡは高濃縮性でないと判定できることとす

る。 

その具体的な運用については、当面の間は以下を基準とすることとし、事例を積

み重ねつつ、より効率的な運用となるよう適宜見直しを図ることとする。 

［１］生物蓄積性が十分低いことが既知である化学物質Ｂ 

・ 原則としてＢＣＦの実測値が５００倍未満であるもの（※１） 

（ｌｏｇＰｏｗのみが実測されていてＢＣＦが実測されていない化学物質

Ｂをもとにした類推は当面行わないこととし、その合理性については、引き

つづき検討する。） 

［２］ＡとＢの構造が類似している 

・ Ａが蓄積性既知物質Ｂと異性体（幾何異性体等）の関係にある場合 

・ Ａが蓄積性既知物質Ｂと基本骨格が同じで一部分が変化した関係にある場

合（アルキル基等の炭素数が変化した場合を含む。） 

（ただし、極性が低下すると考えられる変化であって、ＡのＢＣＦが５００倍

を超えるおそれがあると考えられる場合は除く。） 

［３］構造からＡの蓄積性はＢと同程度に低いかそれより低いと合理的に推測され

る（①または②） 

① 化学物質ＡのＢＣＦのＱＳＡＲ推計値（※２）が化学物質Ｂの実測値及び

推計値と同程度か小さい場合（化学物質ＢのＢＣＦの実測値とＱＳＡＲ推

計値が著しく異ならない場合に限る。なお、化学物質ＢのＢＣＦの実測値

が極めて小さい場合は、化学物質ＡのＢＣＦの推計値が十分に小さくても

Ｂの実測値及び推計値を上回ることがあり得るが、このような場合も「Ａ

の蓄積性はＢと同程度に低い」と判断できることとする。） 
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② ＢＣＦの実測値が１００倍未満の構造類似物質が２つ以上ある場合。（化学

物質Ａと構造が類似し、蓄積性が化学物質Ａと同程度あるいは化学物質Ａ

の方が低いと考えられるものに限る。） 

 

（※１）ＢＣＦ５，０００倍以上が高濃縮性の判定基準とされているところ、１０倍

の安全係数をとって、ＢＣＦ＜５００であることを類推の対象物質の要件とする。 

 

（※２）化学物質Ａの届出を行う事業者は、Ａと構造類似でＢＣＦ既知の化学物質に

ついてできるだけ網羅的に調べ、それらを提出することとする。また、それら全て

についてＱＳＡＲによるＢＣＦ推計値を提出することとする。（上述［３］②に該

当する場合を除く。）ＱＳＡＲについては、ＮＩＴＥで信頼性が確認されている

BCFBAF（EPI SUITE）及び BCF base-line model（OASIS Catalogic）が推奨される。

それ以外のＱＳＡＲによる推計値ついては、当該ＱＳＡＲの信頼性の評価を行った

上で採用することとする。 

 

２．ＨＰＬＣによる親水性（極性）比較を根拠とした判定 

対象とする化学物質Ａが、生物蓄積性が既知である化学物質Ｂと構造が類似して

おり、Ａの親水性（極性）がＢよりも高いことが逆相ＨＰＬＣにより確認されてい

る場合、Ｂが高濃縮性でなくかつ親水性が一定以上であれば、Ａも高濃縮性でない

と評価できると考えられる。 

新規化学物質の届出にかかる費用や時間の効率化及び動物実験の削減の観点か

ら、こうした考え方に基づく蓄積性の判定についても、今後は積極的に実施するこ

ととする。 

当面、その具体的な取扱いは以下のとおりとする。 

・ 実際にはさまざまなケースがあると考えられるため、詳細なルールを現時点

で定めることはせず、事業者からの相談に応じて個別に判断することとし、

知見がある程度蓄積された段階でより詳細なルールの検討を行うこととす

る。ただし、化学物質Ｂが実測ＢＣＦ＜５００の場合には、原則として本考

え方により化学物質Ａは高濃縮性でないと判定できることとする。（ＢＣＦ

＜５００であっても、親油性が極めて高いもの（ｌｏｇＰｏｗ＞６．０であ

るようなもの）は除く。） 

・ 本考え方により、親物質→分解生成物（変化物）、分解生成物Ａ→分解生成

物Ｂ、分解生成物→親物質の推測も可能と考えられる。その際、対象物質の

化学構造については、マススペクトルなどによる推測等から基本骨格が類似
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していることが確認されていれば、本推測は可能であると考えられる。 

・ なお、ＨＰＬＣによる親水性（極性）の比較は、当面の間、界面活性のある

物質、有機金属化合物、純度の低い物質及び無機化合物には適用しない。ま

た、当面、「ＡとＢの構造が類似しており」の判断は、上述１．と同じ基準

で運用する。 

 

 

（注１）これまでの知見等を踏まえ化学物質Ａが高濃縮性であることが疑われる場

合には、上述１．及び２．のいずれかに当てはまる場合であっても、高濃縮性では

ないとの判定は行わず、試験の実施等を求めることがあり得ることとする。 

 

（注２）高分子化合物から分解度試験により生成する分解生成物については、単

離・同定が困難であり、ＨＰＬＣによる親水性（極性）の評価や濃縮度試験が困難

な場合がある。こうした場合における分解生成物の生物蓄積性については、合理的

に推測されたその化学構造から、１．に示した考え方に基づき、親化合物等の生物

蓄積性のデータに依拠する類推により判定を行うこともあり得ることとする。この

ようなケースなど、高分子化合物からの分解生成物については多様なケースがある

と考えられることから、本ルールを単純に適用するのではなく、本ルールの考え方

を踏まえつつ、事業者からの相談に応じて個別に判断することとする。 

 

（以上） 


