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第１編 化学物質の環境リスク初期評価等（第22次取りまとめ） 

Ⅰ．化学物質の環境リスク初期評価ガイドライン（令和５年11月版） ꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏ 3 

Ⅱ．化学物質の環境リスク初期評価（第22次取りまとめ）結果 

    （Ⅰ）化学物質の環境リスク初期評価（９物質）の結果
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    （Ⅱ）化学物質の生態リスク初期評価（４物質：追加実施分）の結果
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第２編 化学物質の環境リスク評価関連の調査研究等

Ⅰ．生態リスク初期評価における定量的構造活性相関（QSAR）等による検討の詳細 

［1］  2-(ジエチルアミノ)エタノール ꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏ 317 
［2］  シス-1,2-ジクロロエチレン ꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏ 323
［3］  トリブチルアミン ꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏꞏ 337

注 1 生態リスクの初期評価を再度行った物質 
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Ⅰ 化学物質の環境リスク初期評価ガイドライン（令和５年11月版） 

 

 本ガイドラインは、化学物質の人の健康及び環境中の生物に対する環境リスクの初期評価

を行うための指針として、評価作業の手順等を整理したものであり、曝露評価、健康リスク

初期評価及び生態リスク初期評価の３部より構成される。 

 なお、本ガイドラインの記述は、環境リスクに係る評価手法の国際的動向等を踏まえ、適

宜改定等を行うものとする。 

 

１．曝露評価 

 化学物質の健康リスク及び生態リスクのそれぞれに係る初期評価において必要となる曝

露量の評価を行うものである。 

 

２．健康リスク初期評価 

 化学物質の人の健康に対する有害性の評価を行った上で、その物質の環境に由来する曝

露が人の健康に及ぼすリスクについてスクリーニング的な評価を行うものである。 

 

３．生態リスク初期評価 

 化学物質の水生生物に対する生態毒性の評価を行った上で、その物質の水からの曝露が

環境中の生物に及ぼすリスクについてスクリーニング的な評価を行うものである。 
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［１］曝露評価 

 

１．評価の方法の概要 

 

 環境中等における化学物質濃度の実測データや環境への排出量から推計した大気中及び

公共用水域濃度をもとに、化学物質の健康リスク及び生態リスクのそれぞれに係る初期評

価において必要となる曝露量の評価を行うものである。 

 

 (1) 健康リスク初期評価のための曝露量の評価 

 化学物質の健康リスク初期評価においては、我が国の一般的な国民が受ける曝露量を

問題として、基本的には人が日常的に生活を送る場における化学物質の環境からの曝露

を中心に評価することとし、安全側に立った評価の観点からその大部分がカバーされる

高濃度側のデータによって人の曝露量の評価を行う。人に対する化学物質の曝露の総量

を把握する観点から、食事等についても評価対象とする。発生源近傍の測定データにつ

いては、周辺の居住実態等を踏まえて評価を行う。 

 

(2) 生態リスク初期評価のための予測環境中濃度（PEC：Predicted Environmental 

Concentration）の評価 

 化学物質の生態リスク初期評価においては、水生生物の生存・生育を確保する観点か

ら、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曝露につ

いて評価することとし、安全側に立った評価の観点からその大部分がカバーされる高濃

度側のデータによって予測環境中濃度の評価を行う。発生源近傍の測定データについて

は、周辺の水環境の状況を踏まえて評価を行う。 

 

２．評価作業の具体的手順 

 2.1 物質に関する基本的事項 

 （1）掲載すべき項目 

   ① 分子式・分子量・構造式 

・物質名（別の呼称） 

・CAS番号、化学物質審査規制法（化審法）官報公示整理番号、化学物質排出把握管

理促進法（化管法）管理番号、RTECS番号 

・分子式、分子量、換算係数、構造式 

   ② 物理化学的性状 

・融点、沸点、密度または比重、蒸気圧 

・分配係数（1-オクタノール／水）（log Kow）、解離定数（pKa）、水溶性（水溶解

度） 

   ③ 環境運命に関する基礎的事項 

・水中に存在する化学形態（pH7付近の化学形態が解離状態の場合）と存在率（pKa7.0

±5.0の場合） 

・生物分解性：好気的分解（化審法の判断を含む）、嫌気的分解 
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・化学分解性：OHラジカルとの反応性（大気中）、オゾンとの反応性（大気中）、

硝酸ラジカルとの反応性（大気中）、加水分解性 

・生物濃縮性：生物濃縮係数（BCF） 

・土壌吸着性：土壌吸着定数（Koc） 

   ④ 製造輸入量等及び用途 

・製造輸入量等 

・用途 

   ⑤ 環境施策上の位置付け 

 環境基本法に基づく環境基準のほか、化審法に基づく監視化学物質や優先評価化

学物質、化管法に基づく指定化学物質、有害大気汚染物質優先取組物質、有害大気

汚染物質に該当する可能性がある物質、水質汚濁に係る要監視項目、水環境保全に

向けた取組のための要調査項目、水生生物保全に係る水質目標を優先的に検討すべ

き物質等、環境施策上の位置付けについて明示する。 

 

 （2）参照する情報源と知見の採用方法 

   ①ハンドブック等書籍 

ア. 長年にわたり広く活用されていること、複数の報告値について信頼性を評価し

ていること等を考慮しつつ、以下の順でハンドブック等の情報を参照する。 

     (ｱ) 物理化学的性状及び環境運命 

      ・CRC Handbook of Chemistry and Physics 

      ・The Merck Index 

      ・Exploring QSAR Hydrophobic, Electronic, and Steric Constants 

      ・Handbook of Physical Properties of Organic Chemicals 

      ・Handbook of Environmental Data on Organic Chemicals 

      ・Handbook of Aqueous Solubility Data 

      ・Handbook of Environmental Degradation Rates     等 

     (ｲ)  製造輸入量及び用途 

      ・化審法の一般化学物質等の製造・輸入数量 

      ・化学工業統計年報 

      ・化学物質の製造・輸入量に関する実態調査 

      ・化学物質ファクトシート 等 

イ. 物性値等については、これらに記載されている原著論文等を可能な限り入手し、

信頼性の確認を行った上で最も信頼できると考えられるものを採用する。信頼性

の確認を行った場合は、その原著論文等を引用文献とする。原著論文が確認でき

ず物性値を１つに絞りきれなかった場合は、複数の値を併記する。 

   ② モデル計算による推定値 

 物性の実測値が得られない場合は、モデル計算により推定した値を検討する。計

算値を採用した際には、用いたモデル名を引用する。外国政府機関等において環境

政策等の場面で活用されているモデルや、市販されており広く利用されているモデ

ルとしては、例えば以下のものが挙げられる。 
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・EPI Suite（Estimation Programs Interface Suite）（USEPA）：米国EPAの Office of 

Pollution Prevention and Toxics (OPPT)が提供している物理化学的性質及び環境動

態を予測するためのWindowsプログラムの集合であり、KOWWIN（1-オクタノー

ル／水分配係数）、AOPWIN（大気中でのOHラジカル及びオゾンとの反応速度）、

BCFBAF（生物濃縮係数）等のサブプログラムからなる。 

   ③ データベース 

 物性値等については、Hazardous Substances Data Bank等のデータベースを参照し、

これらに記載されている原著論文等を可能な限り入手して信頼性等を確認する。信

頼性の確認ができた場合は、その原著論文等を引用文献とする。値の信頼性の確認

が困難なものは、他の情報源による情報よりも優先順位を下げる。 

 

 2.2 曝露評価 

 (1) 化学物質の排出量の把握 

① 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については、同法に

基づき公表された直近のPRTRデータにより排出量及び移動量を把握する。 

② PRTR公表データにおいて媒体別の集計が行われていない届出外排出量については、

「PRTR届出外排出量の推計方法等の詳細」（経済産業省及び環境省）を参照して媒体

別に配分した上で、対象物質の環境中への推定排出量を媒体別に求める。 

 

 (2) 媒体別分配割合の予測 

① 2.1 (1)で収集・整理した物性情報をパラメータとし、Mackay Level IIIタイプの多媒

体モデルを用いて、対象物質の媒体別の分配を予測する。モデルの精度を考慮し、大

気、水質等の環境媒体に最終的に分配される重量比を求める。 

② PRTRデータが得られる化管法第一種指定化学物質については、2.2 (1)において整理

した対象物質の環境中への排出量を用いて媒体別分配割合の予測を行う。多媒体モデ

ルの内環境（予測対象地域）はPRTR 排出量が最も多い都道府県、及び各媒体への排

出量が最も多い都道府県を設定し、外環境は日本全国から内環境をさし引いた部分と

設定する。 

③ PRTRデータが得られない場合は、環境中への排出量については、大気、水域及び土

壌に個々に1,000kg/hr排出された場合、並びにこの３媒体それぞれに1,000kg/hrずつ同

時に排出された場合の計４ケースについて予測を行う。 

 

 (3) 各媒体中の存在量の概要 

  1) 環境実測データ等の収集 

  ① 行政機関による調査 

   ア．データソース 

    (ｱ) 環境省 

     ・化学物質環境実態調査（化学物質と環境） 

     ・内分泌攪乱化学物質環境実態調査 

     ・水質調査（地下水を含む） 
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      ・公共用水域水質調査結果（環境基準項目） 

      ・要監視項目調査結果（要監視項目） 

      ・水環境中の要調査項目存在状況調査（要調査項目） 

     ・大気調査 

      ・有害大気汚染物質モニタリング調査            等 

    (ｲ) その他の機関 

     ・厚生労働省：水道統計 水質編 

     ・国土交通省：微量化学物質（ダイオキシン類・内分泌かく乱化学物質）調査 

     ・地方公共団体が独自で実測したデータ             等 

   イ．収集条件 

 過去10年以内の実測データを収集することとし、これにより得られない場合は逐

次それ以前の実測データを収集する。なお経年的に調査が行われている場合は、直

近３年間の実測データを採用する。 

  ② 既存知見 

   ア．データソース 

・文献データベース：JDreamIII 

    ・インターネット検索                     等 

   イ．収集条件 

 過去10年以内に公表された国内文献を優先的に収集することとし、これが得られ

ない場合は逐次それ以前の国内文献を収集するとともに、海外の知見の収集を検討

する。 

  2) 信頼性の確認 

 得られた実測データについては、調査地点、測定方法、分析方法等を精査し、曝露

評価への利用も含めて信頼性の確認を行う。 

  3) 各環境媒体中の存在状況の整理 

 各対象物質について媒体別の濃度情報を整理して濃度調査表を作成し、これをもとに

各媒体中の存在状況を一覧表にまとめる。表に記載する環境中濃度（最小値、最大値、

算術平均値、幾何平均値等）は地点別データから算出する。 

① 地点別データの設定 

 ア．測定が年間１回のみの地点 

・年間の測定回数が１回の場合は、その実測データを地点別データ（同一地点で複数

の試料を採取している場合には各実測データの算術平均値）とする。ただし、農薬

等排出される時期が限られている物質については、測定時期を考慮して採用を決め

る。 

   イ．測定が年間複数回（２回以上）行われている地点 

・同一地点で１年間に複数回の測定が行われている場合は、検出下限値未満のデータ

は検出下限値の1/2として、各実測データを算術平均し、算術平均値を地点別データ

とする。 

・地点別データが検出下限値未満の場合は、不検出として扱う。 

② 各媒体中の存在状況 
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 ア．検出限界値の取扱い 

・同一の調査で統一検出限界値が設定されている場合、地点別データが統一検出限界

値未満の場合は不検出データとして扱う。ただし、統一検出下限値未満であるが検

出されている地点別データは欄外に記載する。 

   イ．最小値の選定方法 

・全ての地点で検出データが得られているときには、最も小さい値を最小値とする。 

・不検出データと検出データが混在する場合には、最も低い検出下限値の不検出デー

タと検出データの最低値を比較し、小さい方を最小値とする。 

・検出データが全く得られないときには、最も低い検出下限値の不検出データを最小

値とする。 

   ウ．最大値の選定方法 

・全ての地点で検出データが得られているときには、最も大きい値を最大値とする。 

・不検出データと検出データが混在する場合は、原則として検出データのうち最も大

きい値を最大値とする。ただし、不検出データの検出下限値が最大検出濃度を上回

っている地点において、特定の発生源の存在などにより最大検出濃度以上の濃度が

存在する可能性がある場合には、最大値はその検出下限値未満とする。 

・検出データが全く得られないときには、最も大きい検出下限値の不検出データを最

大値とする。 

・最大濃度の検出原因が通常でない活動（事故等）により生じた場合、もしくはその

蓋然性が高いと見なされる場合には採用しない。 

   エ．算術平均値・幾何平均値の算定 

・不検出データを検出下限値の1/2として、全ての地点別データから算術平均値及び幾

何平均値を求める。 

・算術平均値または幾何平均値が最も大きい検出下限値を下回る場合には、平均値は

検出下限値未満とする。 

・検出データが全く得られないときには、平均値は最も大きい検出下限値の不検出デ

ータを用いる。 

・2.2 (3) 3)②ウ．において採用しない環境濃度は、算術平均値及び幾何平均値の算出に

用いない。 

 

 (4) 濃度・曝露量の推定 

  1)記載方法 

 収集できる地点別データが限られることから、それを考慮して記載する。 

① データ数による記載 

   ・データ数が100以上の場合：数値そのものを記載 

・データ数が6～100の場合：「～程度」と記載 

・データ数が3～5の場合：「概ね～」と記載 

・データ数が1～2の場合：「評価に耐えるデータは得られなかった」又は「～の報告が

ある」と記載 

・データがない場合：「データは得られなかった」と記載 
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② 空間的な偏り 

・全国的な地点別データがある場合：数値そのものを記載 

・限られた地域のデータのみの場合：「限られた地域で～」と記載 

・発生源周辺あるいは諸外国でのデータは、事例紹介として「～工場周辺では～の報

告がある」、「～国では～の報告がある」などと記載する。 

③ 測定時期 

・10年以上前のデータしかなく、化学物質の排出状況等は現在とあまり変わらない状

況と判断できる場合：「過去のデータではあるが～」と記載 

・10年以上前のデータしかなく、当時と現在では化学物質の排出状況等が異なると考

えられる場合：「過去のデータとして～」と記載 

・10年以上前のデータしかなく、化学物質の排出状況等の情報が乏しく、当時と現在

との比較ができない場合：「評価に耐えるデータは得られなかった」と記載 

  2)人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

 人に対する一日曝露量の推定を行う。 

  ①各媒体中濃度の設定 

 実測値をもとに設定する。安全側に立った評価の観点から高濃度側のデータによる

評価を行うため、当面はデータの信頼性を確認した上で得られた最大濃度を評価に用

いることとする。平均値と最大値として整理する。 

  ②一日曝露量の算出 

 上記濃度をもとに、一日曝露量を算出する。 

   ア． １日曝露量の算出媒体：大気、飲料水または地下水、土壌及び食事とする。ただ

し、地下水のデータが得られない場合や地下水よりも公共用水域・淡水で高濃度で

の検出がある場合には、公共用水域・淡水を算出媒体に加える。 

   イ． １日曝露量の算出式 

     ・大気からの曝露量 

      （濃度 µg/m3）×（１日呼吸量：15m3/day）÷（体重：50kg） 

     ・飲料水からの曝露量 

      （濃度 µg/L）×（１日飲水量：2L/day）÷（体重：50kg） 

     ・土壌からの曝露量 

      （濃度 µg/g）×（１日摂取量：0.11g/day）÷（体重：50kg） 

     ・食事からの曝露量 

      （濃度 µg/g）×（１日食事量：2,000g/day）÷（体重：50kg） 

 ここで用いている大気の１日呼吸量及び飲料水の１日飲水量は、我が国の各種

行政推計において通常用いられている値として採用する。土壌の１日摂取量

0.11g/dayは、「土壌中のダイオキシン類に関する検討会第一次報告」（平成11年7

月）に示された大人と子供の１日土壌摂食量を基に算出した生涯平均値として設

定されたものであり、食事の１日食事量2,000g/dayは、食事の際の飲料水等も加え

た陰膳調査試料の重量の実績に基づいて設定したものである。 

  ③曝露量の評価 

 PRTRデータが得られる場合は、モデル等（別添1）で大気中および公共用水域濃度
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を推定する。実測データに基づく曝露量が算出できないあるいは信頼できる値が得

られない場合は、物性や媒体別分配割合などを考慮して曝露量を評価する。 

 また、実測データが得られていなくても入手できた情報から曝露量の推定が可能

と考えられる場合は、これをもとに曝露量を試算する。例えば、食物中濃度の情報が

得られていない場合は、魚介類中濃度の実測値または推定値を用いて、魚介類の１

日摂取量をもとに魚介類摂取による経口曝露量を推定する。魚介類中濃度の実測値

が得られない場合は、水質中濃度と生物濃縮係数から魚介類中濃度を推定する。 

 評価にあたっては、自然由来の可能性や用途等に留意する。 

  3)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） 

  ①各媒体中濃度の設定 

 実測値をもとに設定する。設定の考え方は2.2 (4) 2）①に同じ。 

  ②予測環境中濃度の評価 

 予測環境中濃度は全国的な分布を把握した上で設定することとし、データ数が少な

い、地域的な偏りがある場合などについては2.2 (4) 1）の記載方法に準じて記述する。 

PRTRデータが得られる場合は、モデル等（別添1）で公共用水域濃度を推定する。 

評価にあたっては、自然由来の可能性や用途等に留意する。無機系物質では人為的

な影響を検討し、予測環境中濃度を設定する（別添2）。 

 

 (5)実測に関する検討 

① 実測の必要性の検討 

 文献調査等からは対象物質の濃度・曝露量に関する情報が得られなかった場合は、

以下の点を考慮して測定の必要性を検討する。 

・環境中の化学物質が蓄積される可能性（対象物質の性状、媒体間分配予測の結果等

に基づき推測） 

・化学物質の製造輸入量、排出量等 

・哺乳類に対する経口曝露実験から得られる無毒性量（NOAEL）等の値の1／1,000に

相当する濃度の把握に十分な検出下限値の達成可能性 

・水生生物に対する毒性試験から得られた予測無影響濃度（PNEC）の1／10に相当す

る濃度の把握に十分な検出下限値の達成可能性 

  ② 判断後の対応 

   ア．濃度測定が必要と判断した場合 

 測定・分析方法の妥当性を検討する。 

   イ．濃度測定が不要と判断した場合 

 不要とした根拠を明確にする。 

 

 

10



 

［２］健康リスク初期評価 

 

１．評価の方法の概要 

 

(1) 健康リスクの初期評価は、ヒトの健康に対する化学物質のリスク評価をスクリーニン

グとして行うものであり、国際的にも信頼できる主要な評価文書等を有効に活用して実

施する。 

 

(2) 化学物質の有害性として、一般毒性及び生殖・発生毒性等の非発がん影響並びに発が

ん性（良性腫瘍の情報も含む。）を対象とし、その有害性に閾値があると考えられる場合

と閾値がないと考えられる場合の両方についてそれぞれ初期評価に用いる指標を設定す

る。 

 

(3) 閾値があると考えられる有害性については、NOAEL（無毒性量）、LOAEL（最小毒性

量）、NOEL（無影響量）及びLOEL（最小影響量）の情報のうち、信頼性のある最小値

から評価に用いる指標として「無毒性量等」を設定し、これを曝露評価の結果から得られ

た「予測最大曝露量」あるいは「予測最大曝露濃度」で除してMOE（Margin of Exposure）

を算出する。 

 

(4) 閾値がないと考えられる有害性については、「予測最大曝露量」あるいは「予測最大曝

露濃度」に相当するがんの過剰発生率等を算出する。 

 

(5) 上記により求めた結果を総合的に検討し、今後、環境に由来する化学物質の健康リス

クについて詳細な評価を行う候補等を選定する。 

 

２．評価の上での留意点 

 

(1) 化学物質の発がん性については一般的に閾値がないと考えられているが、物質によっ

ては閾値があるものの存在も知られている。しかし、同じ化学物質であっても評価機関

によって発がん性の閾値についての判断が異なる場合が多く、単一の評価に統一されて

いる状況にはない。また、発がん性の定量的なリスク評価についても、国際的に統一さ

れた標準的な手法が確立されている状況にはない。このため、定量的な発がんリスク評

価については、スクリーニングという本評価の目的を踏まえ、幅広く情報収集を行った

上で評価を行うこととする。 

 

(2) 定量的な発がんリスク評価は、ヒトで発がん作用があると考えられる化学物質を対象

に実施する。なお、実験動物で発がん性が認められるものの、ヒトでの証拠が限定され

たものや不十分なものなど、ヒトでの発がん性が不確実な物質については、遺伝子傷害
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性等の情報を十分に検討した上で定量的な発がんリスク評価の必要性を判断するが、得

られた結果については不確実性の大きなものであることに留意する。 

 

３．有害性等の情報の収集・整理 

 

評価対象化学物質について既存の評価文書等がある場合には、それらを有効に活用し

て文献調査を省力化し、作業のスピード化、効率化を図るとともに、それらの評価以降

の文献についてはデータベースの検索等を実施して情報収集を図る。なお、国際機関等

が設定した耐容1日摂取量（TDI）及び許容1日摂取量（ADI）の根拠になったNOAEL

（LOAEL）等、あるいは発がん性の定量的なリスク評価のために設定されたスロープフ

ァクター等の情報については、それらを有効に活用する。 

 

(1) 利用する評価文書等 

・世界保健機関 (WHO)：Guidelines for Drinking-Water Quality 

・世界保健機関 (WHO)：Guidelines for Air Quality 

・国際がん研究機関 (IARC)：IARC Monographs on the Evaluation of Carcinogenic Risks to Humans 

・国際化学物質安全性計画 (IPCS)：Environmental Health Criteria (EHC) 

・国際化学物質安全性計画 (IPCS)：Concise International Chemical Assessment Document 

(CICAD) 

・FAO/WHO合同残留農薬会議 (JMPR)：FAO Meeting Report ; Evaluation of the toxicity of pesticide 

residues in food 

・FAO/WHO合同食品添加物専門家会議 (JECFA)：FAO Nutrition Meetings Report Series ;  

Toxicological evaluation of some antimicrobials, antioxidants, emulsifiers, stabilizers, flour-

treatment agents, acids and bases 

・経済協力開発機構 (OECD)：SIDS Initial Assessment Report 

・米国環境保護庁 (USEPA)：Integrated Risk Information System (IRIS) 

・米国産業衛生専門家会議 (ACGIH)：Documentation of the Threshold Limit Values and Biological 

Exposure Indices 

・日本産業衛生学会 (JOH)：許容濃度提案理由書 

・その他、国内外のリスク評価、許容濃度、ADI等の設定に係る文書類等 

 

(2) 評価文書等の引用文献以外の文献 

 評価文書等の引用文献以外のものについては、下記の要領で検索を実施する。 

○検索対象データーベース 

 JST、MEDLINE、J-MEDLINE及びTOXLINE 

○検索キーワードの検討 

・中・長期毒性 

 化学物質名／CASNo. 

 亜急性毒性／亜慢性毒性／慢性毒性／免疫毒性／神経毒性 
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・発生・生殖毒性 

 化学物質名／CASNo. 

 発生毒性／生殖毒性／催奇形性／繁殖毒性 

・発がん性 

 化学物質名／CASNo. 

 発がん性／がん原性／催腫瘍性／変異原性／遺伝（子）毒性 

○文献検索遡及年 

 1985年以降発行の学術雑誌(評価文書等の策定時期に応じて設定) 

○評価対象物質の情報収集項目 

 物性情報と有害性情報を収集する。 

・物性情報 

 分子量、化学式、融点（℃）、沸点（℃）、比重、水への溶解度（g/100g）、蒸気

圧（mmHg）、分配係数（1-オクタノール/水）、分解性、生物濃縮係数、生産量（t/

年）、用途、情報の出典 等 

・有害性情報 

 体内動態・代謝、急性毒性、中・長期毒性、生殖・発生毒性、ヒトへの影響（疫学

調査等）、発がん性、その他の有害性情報 等 

 

(3) 有害性情報の整理 

 有害性情報を整理し、次の項目に沿って別添の形でとりまとめる。 

① 体内動態・代謝 

 体内動態、代謝等の概要を記す。 

② 一般毒性及び生殖・発生毒性 

ア．急性毒性 

 半数致死量等の急性毒性試験、ヒトでの主な急性症状等の概要を記す。 

イ．中・長期毒性 

 適当なNOAEL（LOAEL）等が得られる文献の試験の概要等を記す。 

ウ．生殖・発生毒性 

 適当なNOAEL（LOAEL）等が得られる文献の試験の概要等を記す。 

エ．ヒトへの影響 

 疫学調査等の概要を記す。NOAEL（LOAEL）等が得られた場合は、それを記す。 

③ 発がん性 

ア．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による発がんの可能性の分類について記す。 

イ．発がん性の知見 

(ｱ) 遺伝子傷害性に関する知見 

 発がんに関与する遺伝子傷害性の情報の概要を記す。また、発がんメカニズム等

が既知の場合にはその概要を示す。 
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(ｲ) 実験動物に関する発がん性の知見 

 実験動物での発がん性に関する主要な文献の概要を記す。また、スロープファク

ターやユニットリスク等の知見が得られた場合には、その概要を記す。 

(ｳ) ヒトに関する発がん性の知見 

 ヒトでの発がん性に関する主要な文献の概要を記す。また、スロープファクター

やユニットリスク等の知見が得られた場合には、その概要を記す。 

 

(4) 有害性情報を整理する上での留意点 

① 非発がん影響におけるNOAEL（LOAEL）等の取り扱い 

 同じ実験結果であっても評価機関によってNOAEL（LOAEL）等の評価が異なる場合

が少なくない。このため、元論文の表記を踏まえ、専門家による評価を行って、NOAEL

（LOAEL）等の値を決定することとする。 

 NOAELとNOEL、LOAELとLOELについても同様の扱いとする。 

② 閾値があると考えられる発がん性の取り扱い 

 閾値があると考えられる発がん性については、評価文書等で具体的に閾値が示され

ている場合にその値をNOAELとして採用する。発がん試験や遺伝子傷害性等の知見か

ら、その発がん性には閾値があると考えられるものの、閾値が示されていない場合に

は、その旨を記載する。 

③ 曝露状況によるNOAEL（LOAEL）等の補正 

 曝露状況に応じてNOAEL（LOAEL）等の補正を行い、連続曝露を受けた場合の値に

換算する。例えば、動物実験条件が6時間/日、5日/週の吸入試験では、以下の換算式に

より、1日24時間、1週7日間に平均化した値に補正する。 

））等（（
日

日

時間

時間
）＝補正値（  3 3 mg/mLOAELNOAEL  

 7

 5
  

 24

 6
mg/m   

 また、動物実験条件が6日/週の経口試験では、以下の換算式により、1週7日間に平均

化した値に補正する。 

））等（（
日

日
）＝補正値（ mg/kg/dayLOAELNOAEL  

 7

 6
 mg/kg/day   

 ただし、ヒトの場合には、8時間/日、5日/週の労働条件を仮定すると補正係数は×1/4.2

となるが、祝祭日や有給休暇の取得、曝露状況把握の不確かさ等を考慮し、安全を見込

んで原則として×1/5を採用する。また、発がんリスク評価における平均生涯曝露等に

ついては、原則として元論文あるいは評価文書の値を採用する。 

 

４．健康リスクの評価 

 

 (1) 評価に用いる指標の設定 

 健康リスクの初期評価は、化学物質の有害性に閾値があると考えられる場合と閾値が

ないと考えられる場合に分けて、初期評価のための指標を設定して実施する。 
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① 有害性に閾値がある場合の評価 

 有害性に閾値がある場合は、一般毒性及び生殖・発生毒性等の非発がん影響と発がん

性に閾値があると考えられる場合が該当する。これらについては、評価に用いる指標と

して無毒性量等を下記の手順で設定する。 

ア．無毒性量等の設定のためのNOAEL（LOAEL）等の評価 

非発がん影響及び発がん性の知見から得られたNOAEL（LOAEL）等の情報の中か

ら、曝露状況による補正を行い、経口曝露及び吸入曝露について、それぞれ信頼性の

ある最も低用量、あるいは低濃度での知見を採用する。 

イ．無毒性量等の設定 

上記で選定した知見をもとに、無毒性量等を設定する。 

ただし、LOAELあるいはLOELの知見を採用した場合と長期間曝露以外の知見を採

用した場合には、それぞれ下記による補正を行って無毒性量等とする。 

(ｱ) 非発がん影響においてLOAELを採用した場合には、これをNOAELに変換する必要

があるが、初期評価であることを踏まえ、安全サイドに立ってLOAELを10で除し、

NOAEL相当の値とする（LOELからNOELを求める場合についても同様の取り扱い

とする。）。 

(ｲ) 一般毒性において長期間にわたる曝露以外の知見を採用した場合には、原則として

その値を10で除して長期間曝露に相当する値として取り扱う。 

② 有害性に閾値がない場合の評価 

 発がん性に閾値がないと考えられる場合が該当する。 

ア．量－反応関係の設定 

経口曝露については曝露量（mg/kg/day）とがんの過剰発生率との量－反応関係を示

すスロープファクターを、吸入曝露については曝露濃度（µg/m3）とがんの過剰発生率

との量－反応関係を示すユニットリスクを初期評価に用いる指標とする。この際、複

数のスロープファクターやユニットリスクの値が得られた場合には、初期評価である

ことを踏まえ、安全サイドに立った値を採用する。なお、既存の値が得られなかった

場合には、低用量・濃度域での発がんに関する量－反応関係を検討し、定量的な発が

んリスクの評価が必要と判断されれば、スロープファクターやユニットリスクを独自

に算出して評価に使用する（別添3）。 

イ．その他の量－反応関係（参考） 

その他の定量的な評価手法として、カナダ厚生省により開発された

Exposure/Potency Indexを用いる手法（ヒトの曝露量、曝露濃度とがんの生涯過剰発生

率が5%になる曝露量TD05、曝露濃度TC05（ともに95％信頼限界の下限値ではない。）

を比較する手法）があり、がんの生涯過剰発生率として1％を用いる場合などもある。

このため、この手法に関する情報が得られた場合には、参考として有効に活用する。

なお、複数の情報が得られた場合には、初期評価であることを踏まえ、安全サイドに

立った値を採用する。 
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(2) ヒトの曝露量及び曝露濃度 

○曝露評価の結果求められた予測最大曝露量あるいは予測最大曝露濃度を利用する。 

○経口曝露については、飲料水と食物及び土壌からの曝露量の合計と、井戸水（地下水）

と食物及び土壌からの曝露量の合計をそれぞれ利用する。なお、地下水のデータが得ら

れず、淡水（公共用水域）のデータしか利用できない場合、地下水のデータよりも淡水

のデータの方が高濃度の場合には、淡水のデータを利用する。 

○吸入曝露については、一般環境大気及び室内空気のそれぞれとする。 

○限られた地域のデータや過去のデータ、PRTRデータによる環境中濃度の推定値、魚介

類中濃度データ等が得られた場合には、それらを参考として活用する。 

○経口曝露量と吸入曝露濃度の相互変換等 

原則として、曝露経路間の補正は実施しないが、経口曝露量から吸入曝露濃度へ、あ

るいは吸入曝露濃度から経口曝露量へ変換する必要が生じた場合には、ヒトの1日当り

の呼吸量15 m3、体重50 kgを仮定して以下の換算式により計算するものとする。 

経口曝露量（mg/kg/day）＝吸入曝露濃度（mg/m3）×15 m3/day÷50kg 

この場合、評価に用いる指標（無毒性量等やスロープファクター、ユニットリスク、

TD05、TC05）を経路換算しても同じリスク指標の値が得られることから、評価に用いる

指標を経路換算した値を参考として活用する。 

 

(3) 健康リスクの初期評価結果 

① リスク指標の算出等 

ア．有害性に閾値があると考えられる場合 

無毒性量等を予測最大曝露量、あるいは予測最大曝露濃度で除してmargin of 

exposure（以下「MOE」という。）を求め、これによる評価を行う場合には、判定基

準として下表の区分を用いる。 

なお、MOEの算出においては、下記の点に留意する。 

(ｱ) MOEの算出にはヒトに対する無毒性量等を用いるが、無毒性量等が動物実験結果よ

り設定された場合には、ヒトに適用するために10で除して算出する。 

(ｲ) 無毒性量等を非発がん影響から設定した場合であっても、ヒトへの発がん作用が懸

念される場合には、さらに最大10で除して算出する。 

(ｳ) 無毒性量等を発がん性から設定した場合には、その影響の重大性を踏まえてさらに

原則10（場合により1～10）で除して算出する。 
 

MOE 判 定 

10 未満 詳細な評価を行う候補と考えられる。 

10 以上 100 未満 情報収集に努める必要があると考えられる。 

100 以上 現時点では作業は必要ないと考えられる。 

算出不能 現時点ではリスクの判定ができない。 
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イ．有害性に閾値がないと考えられる場合 

(ｱ) 過剰発生率による評価 

予測最大曝露量におけるがんの過剰発生率をスロープファクターから、あるいは予

測最大曝露濃度におけるがんの過剰発生率をユニットリスクから求め、これによる評

価を行う場合には、判定基準として下表の区分を用いる。 
 

過剰発生率 判 定 

10-5 以上 詳細な評価を行う候補と考えられる。 

10-6 以上 10-5 未満 情報収集に努める必要があると考えられる。 

10-6 未満 現時点では作業は必要ないと考えられる。 

算出不能 現時点ではリスクの判定ができない。 
 
(ｲ) EPIによる評価（参考） 

参考としてカナダのExposure/Potency Index手法を用いる場合には、予測最大曝露量

をTD05で、予測最大曝露濃度をTC05で除した値（EPI）を求め、これによる評価を行う

場合には、判定基準として下表の区分を用いる。 
 

EPI 判 定 

2.0×10-4 以上 詳細な評価を行う候補と考えられる。 

2.0×10-5 以上2.0×10-4 未満 情報収集に努める必要があると考えられる。 

2.0×10-5 未満 現時点では作業は必要ないと考えられる。 

算出不能 現時点ではリスクの判定ができない。 
 

注：カナダでのリスクレベルの取り扱い及びTD05・TC05の算出方法等を考慮し、2.0×10-6を

2.0×10-5に修正して用いることとする。 
なお、1％のがんの生涯過剰発生率（TD01、TC01）を用いる場合には、5％時のEPI 区分

をそれぞれ5倍した10-3以上、10-4以上10-3未満、10-4未満となる。 
 

② 健康リスクの初期評価の総合的な判定及び評価 

 上記ア及びイにより算出されたMOE及びがんの過剰発生率、EPIを検討し、曝露経路

毎に判定及び評価を示す。この際、評価に用いる指標を経路換算した値、限られた地域

や過去のデータ、PRTRデータによる環境中濃度の推定値や環境中への総排出量、魚介

類中濃度等を用いた場合には原則として情報収集等を行う必要性の有無を判定する。 

 

５．評価に用いた指標及び評価結果の利用上の注意 

  本評価は基本的に安全サイドに立ったスクリーニングとして行うものであり、そのた

めに参考として算出した値による評価も行っている。 

  評価に用いた指標（無毒性量等、スロープファクター・ユニットリスク、TD05・TC05）

はこの目的のために設定、あるいは採用したものであり、ヒトや実験動物等から得られ

た多様な知見を考慮しているが、これらの情報の質、量は化学物質によって大きく異な

る。このため、基準値を設定する際や、化学物質間の相対的な毒性強度を比較するよう

な場合には、評価に用いた指標を単純に使用するのではなく、更なる詳細な検討を行う

ことが必要とされる。 
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（別添様式）健康リスクの初期評価 

 

(１) 体内動態・代謝 

(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 

   

   

 

② 中・長期毒性  

③ 生殖・発生毒性 

④ ヒトへの影響 

(３) 発がん性 

①主要な機関による発がんの可能性の分類 
 

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   

EU EU   

USA 

EPA   

ACGIH   

NTP   

日本 日本産業衛生学会   

ドイツ DFG   
 

② 発がん性の知見 

○ 遺伝子傷害性に関する知見 

○ 実験動物に関する発がん性の知見 

○ ヒトに関する発がん性の知見 

(４) 健康リスクの評価 

① 評価に用いる指標の設定 

② 健康リスクの初期評価結果 
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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・食物・土壌   

 ＊ 
 

地下水・食物・土壌    

注：＊には、無毒性量等の設定根拠となった知見において用いられた動物種を記載する。 

 

 

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・食物・土壌  
 

 
 

 

地下水・食物・土壌    

 

 

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   

 ＊ 
 

室内空気    

注：＊には、無毒性量等の設定根拠となった知見において用いられた動物種を記載する。 

 

 

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  
 

 
 

 

室内空気    

 

 

(５) 引用文献 
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化学物質の健康リスク初期評価
対象化学物質

総合的に検討し、曝露経路
毎に判定及び評価を示す

★ 参考値（限られた地域や過去のデータ、化管法に基づく予測値、魚介類中濃度、曝露経路間換算値等）を用いた場合には、原則として情報収集等を行う必要性の有無を検討する。

Ⅰ．体内動態・代謝の情報

Ⅱ．一般毒性等の情報

ア．急性毒性

イ．中・長期毒性

ウ．生殖・発生毒性

エ．ヒトへの影響

Ⅲ．発がん性の情報

ア．主要な機関による評価

イ．遺伝子傷害性の知見

ウ．動物の知見

エ．ヒトの知見

Ⅳ．健康リスクの評価

ア．非発がん影響の観点からの評価 イ．発がん性の観点からの評価

ＭＯＥの算出

無毒性量等/予測最大曝露（×1/10）

【×1/10 ： 動物からの知見の場合】

閾値あり

閾値なし

過剰発生率、ＥＰＩ の算出

実施せず

Ⅳ．(1) 評価に用いる指標の設定

Ⅳ．(2) 初期評価結果

第１巻 一般毒性・生殖発生毒性
　　　　（発がんリスクは対象とせず）

第２巻 一般毒性・生殖発生毒性とは別に、
発がんリスク評価を別個に試行実施

ヒトでの発がん性

量－反応関係の設定

（スロープファクター・ユニットリスク、 ＴＤ05 ・ＴＣ05 ）

安全サイドに立って最もリスクが大きくなる値を採用

発がん影響の重大性を踏ま

えて原則10 （場合により1～

10）で除す。

NOAEL（LOAEL）等の評価

非発がん影響及び発がん性の情報の中から、

信頼性のある最も低用量、低濃度の知見を採用

不明・なし
★有害性に閾値がある場合の評価

無毒性量等を非発

がん影響から設定

無毒性量等を

発がん性から設定

ヒトで発がん性が不明・なし

リスクの判定（非発がん影響、閾値ありの発がん性）

MOE 10 100

詳細評価 ｌ　　　情報収集　　ｌ　　　必要なし

リスクの判定（閾値なしの発がん性）

過剰発生率 10-5 10-6

EPI                  2×10-4 2×10-5

詳細評価 ｌ　　　情報収集　　ｌ　　　必要なし

無毒性量等の設定

・ ＬＯＡＥＬ → ＮＯＡＥＬ： 1/10

・ 長期間曝露でない ： 1/10

ヒトへの発がん作用が懸念

される場合には、最大10で

除す。

★有害性に閾値がない場合の評価

経口曝露：予測最大曝露量

・飲料水+食物+土壌

・地下水（又は淡水）+食物+土壌

吸入曝露：予測最大曝露濃度

・一般環境大気

・室内空気

曝
露
情
報

（
曝
露
評
価
参
照
）

（参考 １） 曝露状況による補正

・動物実験 Xhr/24hr×Yday/7day

・職業曝露 8hr/24hr×5day/7day＝1/4.2≒1/5

（参考 ２） ＭＯＥを求めるための係数

・LOAEL → NOAELの場合に10で除す。

・長期間の曝露でない場合に10で除す。

・無毒性量等を動物の知見から設定した場合には10で除す。

・無毒性量等を非発がん影響から設定したが、ヒトへの発が

ん作用が懸念される場合には、最大１０で除す。

・無毒性量等を発がん影響から設定した場合には、発がん

影響の重大性を踏まえて原則10（場合により1～10）で除す。

リスクの判定

リスクの判定

★ EPIは当面参考手法の扱いとする。

定量評価の
必要性判断
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［３］生態リスク初期評価 

 

１．評価の方法の概要 

 

(1) ここで行う生態リスクの初期評価は、OECDの評価方法に準じて化学物質の水生生物

に対するスクリーニング的なリスク評価を行うものであり、既存のデータベース、評価

文書等より得られる知見を活用して効率的に実施する。 

 

(2) 化学物質の水生生物に対する生態毒性に関する知見に基づき、化学物質が環境中の生

物に対して有害な影響を及ぼさないと予想される濃度として設定される予測無影響濃度

（PNEC：Predicted No Effect Concentration）を導く。ここでは原則として生態毒性に関す

る試験を通じて得られた実験値を用いることとする。なお、定量的構造活性相関

（QSAR：Quantitative Structure-Activity Relationship）による予測や類似物質によるリード

アクロス（類推）の活用については、当面、専門家判断の根拠の一つとし、評価事例を積

み重ねた後に評価への扱いを再度検討する。 

 

(3) 曝露評価の結果求められた予測環境中濃度（ PEC ： Predicted Environmental 

Concentration）と (2) により設定された予測無影響濃度（PNEC）の比較を行うことによ

り、詳細な評価を行う候補物質等を選定する。 

 

２．評価作業の具体的手順 

 

(1) 生態毒性に関する知見の整理 

① 対象とする試験生物 

ア．対象とする生物群 

 藻類等注１、甲殻類等注２、魚類及びその他の生物の４生物群とする。 

注１：藻類及びウキクサ類（原則としてウキクサ亜科） 

注２：甲殻類及びユスリカ類（原則としてユスリカ科） 

イ．対象とする生物の生息域 

 生息域は日本国内の淡水域及び海域に限定せず、全ての生物を対象とする。 

② 化学物質の生態毒性に関する知見の収集・整理 

ア．生態毒性に関する知見の収集 

 以下の情報源を参照して、評価対象物質の生態毒性に関する知見注３を抽出する。 

(ｱ) 参照する情報源 

・環境省（庁）生態影響試験結果 

・ECOTOX（ECOTOXicology database : U.S. EPA） 

・SIAR（SIDS Initial Assessment Report: OECD） 

・EU RAR（European Union Risk Assessment Report） 
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・ECHA（European Chemical Agency）のInformation on Registered Substances 

・IUCLID（International Uniform Chemical Information Database: European Commission） 

・EHC（Environmental Health Criteria: IPCS） 

・CICAD（Concise International Chemical Assessment Document: IPCS） 

・諸外国における水質目標値策定関連資料 

・各種学会誌（日本環境毒性学会、日本水環境学会、The Society of Environmental 

Toxicology and Chemistry等）等 

(ｲ) 確認すべき情報 

・対象生物：生物群／学名／一般名／生長（成長）段階 等 

・試験内容：エンドポイント／影響／曝露方法／曝露期間(日) 等 

・試験条件：試験場所／試験用水／水温／硬度／アルカリ度／溶存酸素量／ 

      pH／塩分 等 

・毒 性 値：濃度 

・出  典：引用文献 

注３：当面は、収集する生態毒性に関する知見は、水生生物の水からの曝露に関するものに限ることと

する。 

 

イ．知見の整理 

(ｱ) 一覧表の作成 

 収集した情報から、対象生物を藻類等、甲殻類等、魚類及びその他の生物の４

生物群に分けて一覧表を作成する。 

(ｲ) 毒性情報シートの作成 

   評価において参照すべき知見の原論文、原報告等は原則として入手することと

し、これをもとに以下の項目を盛り込んだ「毒性情報シート」を作成する。 

・被験物質：物質名、製造元、純度、物理化学的性状 

・試験の概要：試験目的、試験、ガイドライン等、GLP、実施年度 

・供試生物：分類、生物種名、年齢、体長、体重、馴化、給餌、供試数 等 

・試験溶液等：助剤（含 使用量）、試験用水、調製方法 

・試験濃度：試験濃度（公比）、実測方法、測定頻度 等 

・試験条件：試験場所、試験方法、試験環境（水温、pH、硬度、DO等） 

・曝露期間 

・エンドポイント、影響内容 

・試験結果：解析方法、算出方法、毒性値 

・コントロールにおける影響 

・供試生物の状況 

・出典 
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ウ．試験方法及びデータの信頼性の検討 

(ｱ) 試験方法の確認における留意事項 

 試験方法については、実測／設定濃度、対照群の反応、試験生物の感受性、水

質、濃度を考慮する。死亡、成長、繁殖のようなエンドポイントは、その他のエ

ンドポイント（例：生化学パラメータ）よりも重点をおき、死亡・成長・繁殖、

全ての毒性データが揃っている場合は、原則として、これらの毒性データの中か

ら無影響濃度（NOEC：No Observed Effect Concentration）を選定する。また、急性

毒性で最も感受性の高い種の慢性毒性データがない場合等については、試験結果

に明記する。なお、生化学パラメータ等その他のエンドポイントに関して、個体

群の変化と明瞭な関連性が認められている場合はその試験結果も考慮する。 

(ｲ) 試験の信頼性及び採用の可能性の検討 

 試験の信頼性は、国内外で認められたテストガイドラインやそれに準じた方法

への準拠、試験条件、試験生物、対象物質の物理化学的性状等を踏まえて検討し、

４段階（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）に分類する。また、原著の入手が困難な場合で

あっても、参照した情報源において試験内容の記載が十分に詳細であれば、その

情報をもとに信頼性を分類することができる。 

このほか、非公表の報告書など原著の入手が困難で試験の信頼性が確認できな

い知見であっても、試験の信頼性について本初期評価と同等に検討していると考

えられるリスク評価書等において信頼できるとして採用されているものについて

は、信頼性を「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）と分類した上で、参考値として毒性値の一覧表に記載する。ただ

し、参照したリスク評価書等（本初期評価と同等に信頼性を検討していると考え

られるものに限る）でKlimisch code（1. 信頼性あり、2. 信頼性あり（制限付き）、

3. 信頼性なし、4. 評価不能）を用いて分類されている場合は、その結果を引用す

ることができる。 

採用の可能性は、曝露期間、エンドポイント、影響内容等を踏まえて毒性値の

採用の適否を検討し、３段階（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）に分類する。ただし、原著を入手できな

い場合でも、一定の信頼性を有すると考えられ、参照したリスク評価書等の記載

内容が十分に詳細であるならば採用の可能性を判断し、本初期評価に利用できる。 

エ．生態毒性データのとりまとめにおける留意事項 

 生態毒性データは、以下の事項に留意してとりまとめる。 

(ｱ) 複数データの取り扱い 

 同一生物群で複数の毒性データが得られる場合には、次の考え方で整理する。 

・エンドポイント及び曝露期間が同一の場合は、毒性値の小さいものを採用す

る。 

・エンドポイントや曝露期間が異なる場合は、これらのエンドポイント等の重
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大性等を考慮する。 

(ｲ) 最小影響濃度（LOEC：Lowest Observed Effect Concentration）のみが得られてい

る場合の無影響濃度（NOEC）算出方法 

 最小影響濃度（LOEC）とされている実験濃度の１段階低い実験濃度を無影響濃

度（NOEC）とする。ただし、各濃度区の幅が大きく、LOECとNOECの差が3.2倍

を超える場合は、最大許容濃度（ MATC ： Maximum Acceptable Toxicant 

Concentration、LOECとNOECの幾何平均値）の採用も考慮する。 

例）試験濃度が0、3.7、7.9、13、23、52µg/Lであり、LOECが23 µg/Lの場合は、

NOECは13 µg/Lとなる。試験濃度の公比が1.5でLOECが23 µg/Lの場合は、

NOECは15 µg/Lとなる。 

(ｳ) 藻類等に対する急性毒性と慢性毒性の取り扱いについて 

 藻類等については、国内外で認められたテストガイドラインやそれに準じた方

法において定められた試験期間でNOECが算出されている場合、慢性毒性値とし

て扱うことができる。 

(ｴ) 藻類等のエンドポイントについて 

 藻類等については、原則として生長速度から求める方法（速度法）により算出

された毒性値を用いる。 

(ｵ) 藻類等毒性試験での不安定な物質等の取扱いについて 

 濃度変化の著しい不安定な物質（設定濃度の±20%超）において、分解や揮散

による減少と考えられる場合は各試験時の実測濃度の幾何平均値等を用いること

とし、吸着と考えられる場合や判断が困難なものについては、その旨明記した上

で初期実測濃度等を用いることとする。 

(ｶ) 水溶解度を超える毒性値の取扱いについて 

 明らかに水溶解度を超えて算出されている毒性値は、信頼性が低いものと判断

する。 

 

(2) 予測無影響濃度（PNEC）の設定 

① アセスメント係数の設定の考え方 

 限られた試験データをもとに化学物質の予測無影響濃度（PNEC）を求めるため、得

られた毒性値をOECDにおける検討を参考として設定した次表のアセスメント係数で

除する。 
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表１ 予測無影響濃度（PNEC）の設定に使用されるアセスメント係数 

分類 アセスメント係数 

藻類等、甲殻類等及び魚類のうち、1～2の生物群について信頼性のある急

性毒性値がある。 
1,000 

藻類等、甲殻類等及び魚類の3つの生物群全てについて信頼性のある急性

毒性値がある。 
100 

藻類等、甲殻類等及び魚類のうち、1～2の生物群について信頼性のある慢

性毒性値がある 
100 

藻類等、甲殻類等及び魚類の3つの生物群全てについて信頼性のある慢性

毒性値がある。 
10 

 

 これは、次の各段階を外挿するという考え方で設定されている。 

・急性毒性値（EC50、LC50等）から慢性毒性値（NOEC）への外挿：アセスメント係数10 

・感受性の種間差（藻類等、甲殻類等及び魚類の3生物群のうち、知見の得られたものが

1又は2生物群のみの場合から、3生物群全てについて知見が得られた場合への外挿）：

アセスメント係数10 

・最も低い慢性毒性値（3生物群の知見が揃った場合）から野外の状況への外挿：アセス

メント係数10 

② 予測無影響濃度（PNEC）の導出 

ア．導出の方法 

 急性毒性値及び慢性毒性値のそれぞれについて、信頼できる知見のうち生物群（藻

類等、甲殻類等、魚類及びその他の生物）ごとに値の最も小さいものを整理し、その

うちその他の生物以外の最も小さい値に対して情報量に応じたアセスメント係数を

適用することにより、予測無影響濃度（PNEC）を求める。これにより得られた２つ

のPNECのうち小さい方の値を、当該物質のPNECとして採用する。 

イ．慢性データの入手が可能な場合のPNEC値の算出例 

 次の点を考慮し、10～100のアセスメント係数を最も小さい無影響濃度に適用す

る。 

(ｱ) 魚類、甲殻類等及び藻類等のうち1又は2生物群についての慢性毒性値（NOEC）

が得られた場合は、アセスメント係数100を最も小さいNOECに適用することによ

りPNECを求める。これを最も小さい急性データより得られたPNECと比較し、低

い方のPNECを採用する。 

(ｲ) 魚類、甲殻類等及び藻類等の3生物群全てについての慢性毒性値（NOEC）が得

られた場合は、アセスメント係数10を最も小さいNOECに適用する。魚類、甲殻

類等及び藻類等のうち2生物群についてのみNOECが得られた場合であっても、最

も感受性が高い種の知見が得られたという確信があれば、アセスメント係数とし

て100でなく10を適用することが可能である。 
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 (3) 生態リスクの判定 

① 判定の考え方 

ア．生態リスクの判定は、安全側の評価を行う観点から高濃度側の実測値に基づき設定

された予測環境中濃度（PEC）と、予測無影響濃度（PNEC）との比較により行うこ

とを原則とする。 

イ．限られたデータに基づくスクリーニングとしての初期評価であることを踏まえ、次

の3段階で判定を行う。 

 

評価の分類 

PEC／PNEC＜0.1 現時点では作業は必要ないと考えられる。 

0.1≦PEC／PNEC＜1 情報収集に努める必要があると考えられる。 

1≦PEC／PNEC 詳細な評価を行う候補と考えられる。 

（情報が不十分な場合） 現時点ではリスクの判定はできない。 

 

ウ．生態リスクの総合的な判定は、PEC/PNEC比のほか、水生生物に対する有害性、PRTR

データを用いた公共用水域濃度の推定によりリスクが高くなることが予測されるこ

と、生産量が多いこと、開放系用途に用いられていること、水環境中に高い比率で分

配され容易には分解されないと予測されること等を総合的に勘案して行う。水生生

物に対するリスクが高くなる可能性が見込まれる場合には、原則として情報収集に

努める必要性の有無を判定する。各項目の評価の視点は次項のとおり。 

 

② 各項目の評価の視点 

ア．水生生物に対する有害性（生態毒性）：国際的に認められている生態毒性のランク、

又は化学物質排出把握管理促進法、化学物質審査規制法等国内法での生態影響の判

断基準等を考慮して、PNEC値が10～100 µg/L程度以下の物質に着目する。 

イ．PRTRデータから推定した公共用水域濃度と予測無影響濃度（PNEC）の比が0.1以

上である物質に着目する。 

ウ．生産量：OECDでの高生産量（年間生産量1,000 t以上）あるいは米国TSCAでの毒性

試験実施条件（106ポンド（450 t））を考慮して、年間100～1,000 t程度以上の物質に

着目する。 

エ．開放系用途：環境中に放出される可能性が高いものとして、界面活性剤等のような

開放系用途に用いられる物質に着目する。 

オ．水環境中への分配等：水質中の分配率が高く、著しい分解性を示さない物質に着目

する。また、生物に対する蓄積性が高い物質についても留意する。 
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（別添様式）生態リスクの初期評価 

(1) 水生生物に対する毒性値の概要 

 

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           

その他           

毒性値（太字）：PNEC算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算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 

影響内容 

 

1）藻類等 

2）甲殻類等 

3）魚類 

4）その他の生物 

 

(2) 予測無影響濃度（PNEC）の設定 

 

(3) 生態リスクの初期評価結果 

 

表4.2 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     

 公共用水域・海水     

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 

 

 (4) 引用文献等 
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別添１ 

 

化管法に基づく排出量データを用いた環境中濃度の推定について 

 

化学物質排出把握管理促進法（化管法）に基づく届出排出量を用いて我が国における高

濃度側の大気及び公共用水域・淡水（河川）中の化学物質濃度を推定し、実測データに基

づく曝露評価に活用した。大気及び公共用水域・淡水（河川）中濃度の推定方法は次のと

おり。 

１ 大気濃度の推定方法 

大気濃度は、経済産業省－低煙源工場拡散モデル (Ministry of Economy , Trade and 

Industry － Low rise Industrial Source dispersion Model) METI-LIS モデルを用いて推定す

る。環境中への排出量は、化管法に基づく大気への届出排出量を用い、高排出事業所近傍

の濃度を推定する。気象条件は、排出事業所近傍のアメダス測定局観測結果を用いる。 

排出事業所近傍の高濃度推定では、排出事業所より 1km 以内の除外を基本とする。予

測モデルの諸条件を以下に示す。 

 

(諸条件) 

・予測の範囲：事業所近傍約10km四方(100×100の計算点を設定) 

・予測期間：1年間の平均値（1時間毎に予測を行った上で平均） 

・予測濃度高さ：1.5m 

・事業所煙源高さ：10m 

・事業所稼働状況：365日24時間連続稼働 

・浮力上昇：考慮しない 

・ダウンウォッシュ：考慮しない 

・風向・風速に対する乱数発生回数：3 
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２ 公共用水域・淡水（河川）中濃度の推定方法 

公共用水域・淡水（河川）中濃度は、環境中への排出量として化管法に基づく公共用

水域淡水への届出排出量を河道構造データベース1の平水流量で除して河川中濃度を推

定する。濃度の推定にあたっては、河川による希釈のみを考慮し、化学物質の分解等は

考慮しない。 

排出事業所近傍の高濃度には、排出事業所下流にある直近の環境基準点（補助点含む）

における予測濃度の最大値を採用する。推定に用いる諸条件を以下に示す。 

 

(諸条件) 

・流量：平水流量（1年を通じて185日はこれを下らない流量） 

・環境運命：希釈のみ考慮（化学物質の分解、沈降、揮発等は考慮しない） 

 

 

 
1河道構造データベース：環境動態モデルにおいて、日本全国の実河川の河道ネットワーク構造を実現するために作成されたデ

ータベースである。国土数値情報、流量年報などに基づいて作成されている。国土数値情報においては、全国は、平均面積約

9.6 km2、平均河道長さ 5.7km の単位流域に区分されており、単位流域毎に流量が設定されている。流量は水系内に位置する流

量観測点の内、最上流の流量を基にした比流量（単位面積あたりの流量）を水系全体に適用し求めた値である。水系内に流量

観測点が無い場合は、近接する水系の比流量を用いている。 
【参考文献】 
鈴木規之ら（2003）：環境動態モデル用河道構造データベース. 国立環境研究所研究報告 第 179 号 R-179 (CD)-2003． 
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別添２ 

無機系物質の生態リスク初期評価について 

 

Ⅰ 曝露評価 

公共用水域に存在する無機系物質は、必ずしも全てが人間活動に由来するものではな

く、自然由来により高濃度となる場合もある。環境施策の検討を視野に入れた化学物質の

環境リスク初期評価においては、人為起源の環境リスクを中心に評価を行う必要があるた

め、以下の考え方で曝露評価を行う。 

１ 予測環境中濃度（PEC）の設定に関する基本的な考え方 

化学物質の環境リスク初期評価における曝露評価では、環境施策の検討を視野に入れ、

基本的には安全側に立った評価の観点からその大部分がカバーされる高濃度側のデータに

より予測環境中濃度を設定することとしている。 

無機系物質については、自然由来により高濃度が観測される可能性も考えられるので、

予測環境中濃度を設定する際に、その地点の検出濃度が人為的な排出に由来するものか、

自然由来によるものかについて、可能な範囲で確認する。自然由来により高濃度となって

いることが明らかな地点は、検討対象から外すこととし、このような判断ができる地点が

ない場合は、検討対象とする。 

２ 人為的な排出・自然由来に関する判断 

測定地点における人為的な排出の寄与の有無に関する判断は、主として PRTR データを

用いて行う。自然由来か否かの判断は、主として河川堆積物中の元素濃度測定結果 1)をも

とに行う。環境省の公共用水域水質測定結果や環境基準の検討のための委員会報告等にお

いて、測定された無機系物質が人為起源か否か、自然由来か否かの判断がなされている地

点については、その情報をもとに判断する。このほか、鉱山や温泉などの情報も考慮す

る。 

 

【引用文献】 

1) 産業技術総合研究所：海と陸の地球化学図．

(http://riodb02.ibase.aist.go.jp/geochemmap/index.htm) 
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Ⅱ 生態リスク初期評価 

無機系物質は環境中において様々な化学形態で存在し、環境条件により変化する。水生

生物に対する毒性値は、化学形態により異なることもあるが、環境中における化学形態別

の濃度等は必ずしも得ることができない。これらを踏まえ、以下の考え方で生態リスク初

期評価を行う。 

１ 有害性情報を収集する化合物の範囲 

無機系物質の有害性情報を収集する化合物は、化学物質排出把握管理促進法の対象物質

例を参考とし、対となる無機イオンに毒性がある化合物、有機金属、特異な生理活性を有

する農薬等は、「無機元素及びその化合物」というカテゴリーとは別にそれぞれ単独でリ

スク評価を行うべきものと判断して、有害性情報を収集する対象から除外する。 

２ 有害性情報を収集する試験条件 

無機系物質の水生生物への毒性に影響を及ぼす可能性がある項目として、硬度、pH、フ

ミン酸等の溶存有機物（DOM:Dissolved Organic Matter）等が挙げられるが、これらの項目

は水域により異なる。安全側の評価を行う観点から、毒性試験が行われた水質条件は我が

国の平均的な値に限定せず、有害性情報を広く収集して評価を行う。なお、標準試験法の

試験条件を大幅に逸脱する毒性値は、これまで評価を実施してきた有機化合物と同様に、

有害性評価に用いない。 

毒性値は評価対象元素当たりに換算し、有害性評価を行う。 

３ 環境中の主要な酸化数に基づく生態リスク初期評価 

無機系物質では、酸化数により毒性が異なる場合があるため、収集した毒性値は被験物

質の価数毎に整理した上で有害性評価を行い、環境中での主要な酸化数を踏まえてリスク

評価を行う。なお、酸化数毎に環境中濃度が測定されているものは限られているため、一

般に測定されている全量、または溶存態（溶解性）の測定値もリスク評価に用いることが

できるものとする。 
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別添３ 

 

 

定量的な発がんリスク評価を独自に実施する場合の手順 

 

 

Ⅰ. BMDL10
2)の算出手順 

 

1．使用するソフトウェア 

  U.S. EPAのBenchmark Dose Software（BMDS） 

 

2．ベンチマーク反応（BMR）レベル 

  デフォルト値として10％ 

 

3．ドーズ（用量） 

  連続曝露（経口：週7日、吸入：24時間連続）に調整した値 

 

4．使用するデータセット 

  ・化学物質の投与により、用量依存的に有意な腫瘍の発生が見られた動物実験データ 

・原則として対照群を含む4群以上 

  ・高用量群で腫瘍の発生が横ばい又は減少している場合には、高用量群を除いた3群の

データセットでの検討も追加して実施 

 

5．ベンチマークドーズ（BMD）の算出に用いるモデル式と制約（Restriction） 

  U.S. EPAのBenchmark Dose Software（BMDS）のDichotomous（不連続）データセット用

に収録された標準モデルを使用（制約はデフォルト条件）。なお、U.S. EPAは従来、発が

ん性の定量的評価ではMultistageモデルを優先して使用。 

  ・Gamma  ( Restrict Power >=1 : on ) 

  ・Logistic  ( － ) 

  ・LogLogistic  (Restrict Slope >=1 : on) 

  ・LogProbit  (Restrict Slope >=1 : off) 

  ・Multistage 1次, 2次, 3次(Restrict Betas >= 0 : on ) ［最大で（群数－1）次式まで］ 

  ・Probit  ( － ) 

  ・Weibull  ( Restrict Power >=1 : on ) 

  ・Quantal－Linear  ( － ) 

 

 

 

 
2 ベンチマークドーズ（BMD）とは、用量－反応関係の曲線から計算される一定割合の有害影響を発

現する用量であり、10％の有害影響が生じる用量の片側 95％信頼区間の下限値が BMDL10である。 
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6．計算結果の中から、除外するモデル 

  ・χ2検定のｐ値が0.1以下（状況に応じて0.05以下） 

  ・スケール後残渣（scaled residuals）の絶対値が2以上 

  ・BMDL10が異常に小さい（BMD10/BMDL10、最小用量/BMDL10が大きい）、BMDL10算

出不可 

  ・Multistage 3次以上で、パラメーター（バックグラウンド、傾き）のいずれかがゼロ 

  上記に該当するモデルを除外し、残ったモデルを候補とする 

 

7．BMDL10の選択 

 7.1 Multistageモデルの中から優先して選択する場合 

  ・パラメーター（バックグラウンド、傾き）のいずれもゼロでない場合、最小のAIC

（Akaike Information Criterion, 赤池情報量規準3）を示すモデルのBMDL10を選択（最

小AICが同値の場合、より単純（低次）なモデルのBMDL10を選択） 

  ・1次又は2次モデルのパラメーター（バックグラウンド、傾き）のどれかがゼロの場

合、1次又は2次モデルで最小のBMDL10を選択（最小BMDL10が同値の場合、より単

純（低次）なモデルのBMDL10を選択） 

  ・目視による最小用量域での適合度（特にχ2検定のｐ値が自由度1未満のために算出不

可（N/A）となった場合）、BMD10/BMDL10、最小用量/BMDL10等を総合的に考慮 

 

 7.2 すべてのモデルの中から選択する場合 

 (a) 最小のAICに注目する場合 

  ・候補モデルの中で、最小のAICモデルのBMDL10を選択（最小AICのモデルが複数あ

る場合には、より小さなBMDL10を選択） 

  ・目視による最小用量域での適合度、BMD10/BMDL10、最小用量/BMDL10等を総合的に

考慮 
 
 (b) 最小AIC＋2の範囲内にあるモデルを候補とする場合 

  ・AICの値が最小AIC＋2の範囲内にあるモデルには有意差がないと経験的に考えられ

ていることから、この範囲内にある候補モデルの中で、最小のBMDL10を選択（最小

AICのモデルが複数ある場合には、より小さなBMDL10を選択） 

  ・目視による最小用量域での適合度、BMD10/BMDL10、最小用量/BMDL10等を総合的に

考慮 

 

 7.3 いずれのモデルの中からも選択出来なかった場合 

  ・上記5に戻り、BMDSのDichotomous（不連続）データセット用に収録された標準モデ

ルのうち、デフォルトの制約スイッチを変更して計算 

  ・上記6に基づいてモデルを除外 

  ・上記7.2に基づいてBMDL10を選択 

 
 

3 AIC とは、一組の観察値に対するモデルの適合度を示す値であり、最小 AIC のモデルが最も適合

が良いとされている。モデル間の AIC の差に意味があり、AIC の絶対値には意味がない。 
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 7.4 最終的にいずれのモデルの中からも選択出来なかった場合 

  ・7.1、7.2(a)、7.2(b)、7.3でモデルを選択できなかった場合、BMDL10算出不可として終

了 

 

 7.5 各モデルの算出結果のとりまとめ 

  ・7.1、7.2(a)、7.2(b)、7.3で選択したモデルのそれぞれの算出結果を併記 

 

 

Ⅱ. スロープファクター及びユニットリスクの算出手順 

 

  ベンチマーク反応レベル10％に対する値がBMDL10であることから、次式のように0.1を

BMDL10で除してスロープファクター4及びユニットリスク5を算出する6。 

 
 

スロープファクター及びユニットリスク ＝ 0.1/BMDL10 
 

  この際、Ⅰの7.1、7.2(a)、7.2(b)、7.3で選択したモデルのそれぞれのBMDL10の中から、最

も高いリスクを示した腫瘍のBMDL10を使用し、得られたスロープファクター及びユニット

リスクのそれぞれを併記する。 

 

 

Ⅲ. がんの過剰発生率の算出手順 

 

  Ⅱで算出したスロープファクター及びユニットリスクの最小値～最大値に対応するがん

の過剰発生率を次式により算出する。 
 
 

    経口曝露によるがんの過剰発生率  

           ＝ 経口曝露量(mg/kg/day) × スロープファクター(mg/kg/day) -1 

 

    吸入曝露によるがんの過剰発生率  

           ＝ 吸入曝露濃度(µg/m3) × ユニットリスク(µg/m3) -1 
 
 

 
4 体重 1 kg あたり 1 mg の化学物質を、毎日、生涯にわたって経口摂取した場合の過剰発がんリスク

の推定値。 
5 大気中 1 µg/m3 の化学物質に、生涯にわたって吸入曝露したときの過剰発がんリスクの推定値。 
6 種間外挿としてヒト等価用量（HED）及びヒト等価濃度（HEC）への換算係数の使用を検討した

が、現状では検討する課題が多いことから、換算係数は使用しないこととした。 
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別添４ 

 

環境中で分解性や反応性が高い化学物質の環境リスク初期評価について 

 

 

健康リスク初期評価は化学物質の環境に由来する曝露が人の健康に及ぼすリスクについ

て、生態リスク初期評価は化学物質の水質からの曝露が環境中の生物に及ぼすリスクにつ

いてスクリーニング的な評価を行うことを目的としている。 

環境中に排出された化学物質は、自然的作用による分解（加水分解、酸化、光分解、微

生物による生分解、等）を受けることがあるため、リスク評価は化学物質の環境中での挙

動を考慮して進めなければならない。 

リスク評価の対象となる化学物質（親物質）がある媒体中で急速に分解し、人や環境中

の生物に親物質の曝露がないと考えられる場合には、その媒体に限っては親物質の評価を

行わない場合がある。なお、必要に応じて親物質の分解によって生成する物質（子物質）

の評価を提言する。 

環境中で分解性や反応性が高い化学物質の環境リスク初期評価における曝露評価及び有

害性評価の基本的な考え方は次のとおり。 

 

Ⅰ 曝露評価 

曝露情報は、初期評価対象物質の情報を収集する。得られた初期評価対象物質の環境実

測データは、分解性を考慮して測定方法、分析方法等を精査し、信頼性の確認を行う。人

や水生生物に対する曝露の推定は、信頼できる環境実測データに基づいて行う。 

信頼できる環境実測データが得られなかった場合には、大気では排出源より 1km 地

点、公共用水域では排出源下流にある直近の環境基準点（補助点を含む）を目安に実測の

必要性に関する検討を行う。実測濃度の測定は不要と判断した場合には、不要とした根拠

を明確にする。 

Ⅱ 有害性評価 

親物質そのものの曝露を反映した有害性情報が得られない場合には、有害性評価を行わ

ない。 

なお、親物質を被験物質とした有害性に関する知見は、参考情報として記載し、必要に

応じて子物質の評価を提言する。 
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Ⅱ 化学物質の環境リスク初期評価（第 22 次取りまとめ）結果 
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(Ⅰ) 化学物質の環境リスク初期評価（９物質）の結果 
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1 イソブチルアルデヒド 

 

 
 

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：イソブチルアルデヒド 

（別の呼称：イソブタナール、2-メチルプロパナール） 
CAS 番号：78-84-2 
化審法官報公示整理番号：2-494（アルカナール（C = 4 ～ 19）） 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：NQ4025000 

分子式：C4H8O 

分子量：72.11 
換算係数：1 ppm = 2.95 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 
 

（2）物理化学的性状 

本物質は刺激臭を有する液体である 1)。 

融点 -72.1℃ 2)、-65.9℃ 3) , 4) , 5)、-66℃ 6) 

沸点 
64.1℃ (101 kPa) 2) , 6)、64℃ (101 kPa) 3) , 4)、 
63～64.5℃ 5) 

密度 
0.7891 g/cm3 (20℃) 2)、0.7938 g/cm3 5)、 
0.782 g/cm3 (25.76℃) 7) 

蒸気圧 
2.30×104 Pa (25℃) 2)、2.31×104 Pa (25℃) 4)、2.3×
104 Pa (20℃) 5)、1.89×104 Pa (20℃) 5)、1.84×104 
Pa (20℃) 6) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 0.398 (pH 不明) 5)、0.77 (pH 不明、25℃) 6) , 7) 

解離定数（pKa）  

水溶性（水溶解度） 

1.00×105 mg/1,000g (20℃) 2)、 
1.1×105 mg/L (20℃) 3)、 
8.90×104 mg/L (25℃) 4) , 8)、 
1.1×105 mg/L5)、7.5×104 mg/L (20℃) 5) , 6)、 
8.413×104 mg/L (20℃) 8)、6.0×104 mg/L (25℃) 7) 

（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（分解性が良好と判断される物質 9)） 

分解率：BOD 81 %、TOC 78 %、GC 100% 

（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）10) 

 

［1］イソブチルアルデヒド 

O

C
H

CH

CH3

H3C
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1 イソブチルアルデヒド 

 

 
 

 

嫌気的分解 
未馴化の微生物を用いた嫌気的条件での分解半減期は 4～28 日とされている 11)。  

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：26.5×10-12 cm3/(分子･sec)（測定値）12) 

半減期：0.2 ～ 2.0 日（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 13)と仮定し、一

日を 12 時間として推定） 

 

硝酸ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：1.3×10-14 cm3/(分子･sec)（測定値）12) 

半減期：2.7 日（硝酸ラジカル濃度を 2.4×108分子/cm3 14)と仮定し推定） 

 

加水分解性 

加水分解の基を持たないため環境中では加水分解しないと考えられる 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)： 1.5（KOCWIN 17)により推定） 

 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質の優先評価化学物質（2022 年 3 月取り消し）としての製造・輸入数量の推移を表 1.1

に示す 18)。 

 

表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 31,562 33,518 37,134 33,238 31,697 

年度 2017 2018 2019 2020  

製造・輸入数量(t) a) 33,720 45,546 36,872 32,510  

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んでいない値を示す。 

 

アルカナール（C = 4 ～ 19）の化審法に基づき公表された一般化学物質としての 2021 年

度の製造・輸入数量は 50,000 t である 18)。なお、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んでいない値である。 

39



1 イソブチルアルデヒド 

 

 
 

 

本物質の食品向け出荷量を表 1.2 に示す 19), 20), 21)。 

 

表 1.2 食品向け出荷量の推移 

年度 2013 2016 2019 

食品向け出荷量(kg) a) 278 10 345 

注：a) 日本国内の食品添加物製造事業者・輸入販売事業者を対象とした食品添

加物の生産流通量調査に基づく値 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、ネオペンチルグリコール原料、有機合成原料とされている 22)。 

本物質は食品添加物（指定添加物）に指定されている 23)。本物質は、果物や野菜などの香

気成分として食品に天然に含まれているほか、酒類（ブランデー、ウイスキー等）やパン類

等の加工食品にも一般に含まれている 24)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されているほか、悪臭防止

法の特定悪臭物質に指定されている。 

本物質は、人健康影響の観点から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

いる。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：35）から除外された。 

本物質は、化学物質審査規制法の優先評価化学物質（通し番号：111）に指定されていたが、

リスク評価等の結果、優先評価化学物質に該当しないと判定され、2022 年（令和 4 年）3 月に

取り消された。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：1032）に指定されていた。 
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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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基

づき公表された、2021 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（2021 年度）   

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 22 t となり、すべて届出排出量であっ

た。届出排出量のうち約 21 t が大気、1.9 t が公共用水域（海域）へ排出されるとしており、大

気への排出量が多い。この他に廃棄物への移動量が約 0.26 t であった。届出排出量の主な排出源

は、大気及び公共用水域ともに化学工業であった。 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

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 20,507 1,900 0 0 0 257 - - - - 22,407 - 22,407

イソブチルアルデヒド

業種等別排出量(割合) 20,507 1,900 0 0 0 257 0 0 0 0

18,267 1,900 0 0 0 257 届出 届出外

(89.1%) (100%) (100%) 100% -

1,800 0 0 0 0 0

(8.8%)

440 0 0 0 0 0

(2.1%)

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(%)

化学工業

医薬品製造業

農薬製造業

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

2021 20,507 1,900 0 0 0 257 - - - - 22,407 - 22,407

2020 20,538 1,400 0 0 0 138 - - - - 21,938 - 21,938

2019 18,942 1,800 0 0 0 221 - - - - 20,742 - 20,742

2018 19,966 1,700 0 0 0 246 - - - - 21,666 - 21,666

2017 15,731 1,800 0 0 0 275 - - - - 17,531 - 17,531

2016 14,429 1,700 0 0 0 178 - - - - 16,129 - 16,129

2015 13,688 1,400 0 0 0 177 - - - - 15,088 - 15,088

2014 12,833 1,400 0 0 0 1,885 - - - - 14,233 - 14,233

2013 23,195 1,500 0 0 0 126 - - - - 24,695 - 24,695

2012 20,507 1,400 0 0 0 4 - - - - 21,907 - 21,907

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

年度

届出 届出外　　(国による推計)
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（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった岡山県（大気への排出量 17.7 

t）、公共用水域への排出量が最大であった三重県（大気への排出量 0.4 t、公共用水域への排出量

1.9 t）とした。予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大気 公共用水域 

岡山県 岡山県 三重県 

大 気 95.1 95.1 5.4 

水 域 4.6 4.6 94.4 

土 壌 0.3 0.3 0.0 

底 質 0.0 0.0 0.1 

注：数値は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 2.4.1、表

2.4.2 に示す。 

 
表 2.4.1 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 

           

一般環境大気 µg/m3 <2.2 <2.2 <2.2 <2.2 2.2 0/19 全国 2015 4) 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(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 

           

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) 最大値又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 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 
調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          
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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 2.5）。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 2.5 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気   

一般環境大気 2.2 μg/m3未満程度 (2015) 0.66 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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 

大気   

一般環境大気 2.2 μg/m3未満程度 (2015) 0.66 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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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：太字の数値は、リスク評価に用いた曝露濃度（曝露量）を示す。 
 

吸入曝露については、表 2.5 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 2.2 µg/m3未満程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 5)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 2.8 µg/m3となった。 
 

表 2.6 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 <0.66 <0.66 
 室内空気   
 飲料水   

 地下水   

水 質 公共用水域・淡水   

食 物    

土 壌    

注：不等号（<）を付した値は、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。 
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経口曝露量については、表 2.6 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。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業

所に由来する公共用水域・淡水の水質濃度は高くないと考えられる。 

物理化学的性状から考えて生物濃縮性は高くないと推定されることから、本物質の環境媒体

から食物経由で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 2.7 のように整理した。

水質について実測データに基づく水生生物に対する曝露の推定を行うことはできなかった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に由

来する公共用水域・淡水の水質濃度は高くないと考えられる。ただし、海域への届出排出量は

1,900 kg であった。 

 
表 2.7 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：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 

本物質の体内動態と代謝に関する具体的な情報はほとんどない。 

本物質は他の単純な脂肪族アルデヒドと同様に、アルデヒド脱水素酵素によって酸化される。

酸化生成物のイソ酪酸はイソブチリル CoA 複合体へと変換され、その後のリンゴ酸-ピルビン

酸経路及びオキサロ酢酸-ホスフェノールピルビン酸経路による酸化を受けて、急速に CO2に代

謝される 1) 。 

ウサギの肝臓を用いた in vitro 試験では、本物質はチトクローム P-450 によって酸化的脱ホル

ミル化を受け、プロピレンとギ酸を生成した 2) 。一方、ラット肝臓ミトコンドリアによる酸化

はほとんど受けなかった 3) 。 

 

（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 4) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 960 mg/kg 
ラット 経口 LD50 3,700 mg/kg 
マウス 経口 LD50 >5,080 mg/kg 

ラット 吸入 LC50 39,500 mg/m3 
ラット 吸入 LCLo 8,000 ppm (23,600 mg/m3) (4hr) 
マウス 吸入 LC50 39,500 mg/m3 (2hr) 
ウサギ 経皮 LD50 7,130 µL/kg 
注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質は眼を刺激し、非常に高濃度の場合には上気道も刺激する。吸入すると咽頭痛、咳、

灼熱感、頭痛、めまい、吐き気、嘔吐を生じ、経口摂取すると吸入時の症状に加えて胃痙攣を

生じ、誤嚥の危険性がある。皮膚に付くと発赤、眼に入ると充血、痛みを生じる 5)。 

 

② 中・長期毒性 

ア）Wistar ラット（雌雄等不明）に約 308 mg/kg/day を餌に混ぜて 3 ヶ月間投与した結果、体

重や血液、血液生化学、臓器重量、病理組織学的所見に影響はなかったとした報告 6) があ

ったが、詳細は不明であった。 

 

イ）Sprague-Dawley ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、20、60、200、600 mg/kg/day を投与し

たげっ歯類における 90 日間反復経口投与毒性試験（OECD TG 408 準拠）の結果、600 

mg/kg/day 群で尿 pH の有意な低下、200 mg/kg/day 以上の群で前胃と腺胃の境界縁で扁平上

皮過形成の発生を認めた 7） 。この結果から、NOAEL を 60 mg/kg/day とする。 
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ウ）Fischer 344/N ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、500、1,000、2,000、4,000、8,000 ppm を

13 週間（6 時間/日、5 日/週）吸入させた結果、500 ppm 群の雌 1 匹、4,000 ppm 群の雄 3 匹、

雌 6 匹、8,000 ppm 群の全数が死亡し、4,000 ppm 以上の群で異常な呼吸音、鼻からの分泌

物、虚脱状態、体重増加の有意な抑制などがみられた。また、2,000 ppm 及び 4,000 ppm 群

の雄で嗅上皮の軽微～軽度の変性、4,000 ppm 以上の群の雄及び 4,000 ppm 群の雌の鼻甲介

で軽度の骨形成異常、8,000 ppm 群の雌雄で鼻甲介上皮の壊死、脾臓及び胸腺のリンパ系細

胞の枯渇、胸腺リンパ系細胞の壊死、雄で喉頭及び気管の壊死/変性の発生率に増加を認め

た 8）。この結果から、NOAEL を 1,000 ppm（曝露状況で補正：179 ppm (528 mg/m3)）とす

る。 

生殖影響としては、4,000 ppm 群の雄で精巣上体及び精巣上体尾重量の有意な減少を認めた。

500 ppm 及び 1,000 ppm 群の雄の精子の運動性は著しく低下した。精子の形態、濃度、雌の

発情周期に有意な影響はなかった 8, 9)。 

 

エ）B6C3F1マウス雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、500、1,000、2,000、4,000、8,000 ppm を 13 週

間（6 時間/日、5 日/週）吸入させた結果、対照群の雄 1 匹、1,000 ppm 群の雄 1 匹、4,000 

ppm 群の雄 9 匹、雌の全数、8,000 ppm 群の雌雄の全数が死亡した。1,000 ppm 群の雌で体

重増加の抑制、1,000 ppm 群及び 2,000 ppm 群の雄で腎臓の絶対及び相対重量の増加、1,000 

ppm 以上の群の雌雄で鼻腔上皮の壊死、過形成、化膿性炎症、扁平上皮化生、鼻甲介の骨

形成異常、8,000 ppm 群の雌雄で胸腺リンパ系細胞の減少及び/または壊死の発生率に増加

を認めた 8) 。この結果から、NOAEL を 500 ppm（曝露状況で補正：89.3 ppm (263 mg/m3)）

とする。 

生殖影響としては、雄の生殖器官の重量や精子の運動性、形態、濃度、雌の発情周期に影響

はなかった 8, 9) 。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Wistar ラット雌 10 匹を 1 群とし、0、3,000、7,500、11,800 mg/m3を妊娠 6 日から妊娠 15

日まで吸入（6 時間/日）させた曝露濃度設定のための予備試験の結果、各群に死亡はなか

ったが、11,800 mg/m3群で曝露初日に感情鈍麻と流涎がみられ、一過性の有意な体重増加の

抑制もみられた。血液や剖検所見、臓器重量に影響はなかったが、11,800 mg/m3群で血清コ

レステロールの有意な減少を認め、7,500 mg/m3群の 6 匹、11,800 mg/m3群の 8 匹の鼻腔で

移行上皮の過形成、1 匹で嗅上皮の萎縮を認めた。しかし、黄体数や着床数、吸収胚数、生

存胎仔数などに影響はなく、奇形や変異の発生率増加もなかった 10) 。この結果から、NOAEL

を母ラットで 3,000 mg/m3（曝露状況で補正：750 mg/m3）、胎仔で 11,800 mg/m3（曝露状況

で補正：2,950 mg/m3）以上とする。 

 

イ）Wistar ラット雌 25 匹を 1 群とし、0、1,000、2,500、4,000 ppm を妊娠 6 日から妊娠 15 日

まで吸入（6 時間/日）させた出生前発生毒性試験（OECD TG414 準拠）の結果、2,500 ppm

以上の群で体重増加の有意な抑制を認めたが、生殖・発生毒性に係る各種指標に影響はな

く、胎仔で奇形や変異の発生率増加もなかった 11) 。この結果から、NOAEL を母ラットで
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1,000 ppm（曝露状況で補正：250 ppm (738 mg/m3)）、胎仔で 4,000 ppm（曝露状況で補正：

1,000 ppm (2,950 mg/m3)）以上とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）本物質 210 ppm（620 mg/m3）をボランティア 15 人に 30 分間曝露した結果、刺激の訴え

はなかったが、何人かに吐き気があり、1 人が嘔吐した 12) 。 

 

イ）臭気閾値は正常人で> 2 ppb、無臭覚症の人で>1 ppm とされる 13) 。我が国で三点比較式臭

袋法によって測定された臭気閾値は0.00035 ppm（0.001 mg/m3）であったと報告されている 14) 。 

 

（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。 

 
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 －  

EU EU －  

 EPA －  

USA ACGIH －  

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ MAK －  

 
 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌 8, 15～21) 、

大腸菌 20, 21) で遺伝子突然変異を誘発しなかったが、S9 無添加のネズミチフス菌、大腸菌で

遺伝子突然変異の誘発を認めた報告 22) もあった。S9 無添加のマウス胚細胞（BALB/c-3T3）23) 、

シリアンハムスター胚細胞（SHE）24) で細胞形質転換を誘発しなかった。S9 無添加のマウ

スリンパ腫細胞（L5178Y）で遺伝子突然変異 8) 、チャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）8) 

及びチャイニーズハムスター肺細胞（V79）25) で染色体異常を誘発し、S9 添加の有無にか

かわらずチャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）で姉妹染色分体交換 8) を誘発した。S9

無添加のヒト末梢血リンパ球で姉妹染色分体交換を誘発しなかった 26) 。また、細胞毒性を

伴わない濃度では S9 添加の有無にかかわらずチャイニーズハムスター肺細胞（CHL）及び

ヒトリンパ芽球細胞（TK6）で小核 27) を誘発しなかった。 

 

イ）in vivo 試験系では、経口投与又は腹部注入したショウジョウバエで伴性致死突然変異 28) 

48



1 イソブチルアルデヒド 

 

 
 

を誘発しなかった。腹腔内投与したマウスの骨髄細胞で染色体異常 8) を誘発したが、ラッ

ト及びマウスの骨髄細胞で小核 8) を誘発しなかった。経口投与したラットの肝臓及び腺胃

で DNA 傷害 29) 、骨髄細胞で小核 29) を誘発しなかった。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Fischer 344/N ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、500、1,000、2,000 ppm を 105 週間（6 時

間/日、5 日/週）吸入させた NTP による 2 年間発がん試験の結果、一般状態や体重、生存率

に影響はなかった。 

発がん性については、腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 8) 。 

非腫瘍性の影響については、組織への影響は鼻腔に限られ、500 ppm 以上の群の雌及び 1,000 

ppm 以上の群の雄で呼吸上皮の扁平上皮化生、2,000 ppm 群の雌雄で嗅上皮の変性、化膿性

炎症の発生率に有意な増加を認めた 8）。この結果から、LOAEL を 500 ppm（曝露状況で補

正：89.3 ppm (263 mg/m3)）とする。 

 

イ）B6C3F1 マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、500、1,000、2,000 ppm を 105 週間（6 時間/

日、5 日/週）吸入させた NTP による 2 年間発がん試験の結果、一般状態に影響はなかった

が、1,000 ppm 以上の群の雌で 2 年目から体重増加の軽度抑制がみられ、2,000 ppm 群の雄

の生存率がやや低かった。 

発がん性については、腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 8) 。 

非腫瘍性の影響については、組織への影響は鼻腔に限られ、1,000 ppm 以上の群の雌雄で嗅

上皮の変性の発生率に有意な増加を認めた 8）。この結果から、NOAEL を 500 ppm（曝露状

況で補正：89.3 ppm (263 mg/m3)）とする。 

 

ウ）上記ア）及びイ）の試験結果から、NTP（1999）は雌雄のラット及びマウスで発がん性の

証拠はなかったと結論した 8) 。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られている。発

がん性について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。このため、

閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基づき無毒性量等を

設定することとする。 

経口曝露の非発がん影響については、実験動物に関する中・長期毒性の知見イ）のラット

の試験から得られた NOAEL 60 mg/kg/day（前胃/腺胃境界縁の扁平上皮過形成）を慢性曝露へ
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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 ］

の補正が必要なことから 10 で除した 6 mg/kg/day が信頼性のある最も低濃度の知見と判断し、

これを無毒性量等に設定する。 

吸入曝露の非発がん影響については、実験動物に関する発がん性の知見ア）のラットの試

験から得られた LOAEL 500 ppm （鼻腔での扁平上皮化生）を曝露状況で補正して 89.3 ppm

とし、LOAEL であることから 10 で除した 8.9 ppm（26 mg/m3）が信頼性のある最も低濃度の

知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 
 

ア） 経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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。 
  

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 － － 

6 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 －  －  － 
 

 
 
 
 
 
 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に

由来する公共用水域・淡水の水質濃度は高くないと考えられる。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。 

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。 
 

イ） 吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、一般環境大気中の濃度についてみると、平均曝露濃度、予測最大曝

露濃度はともに 2.2 µg/m3未満程度であった。無毒性量等 26 mg/m3と予測最大曝露濃度から、

動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して求めた MOE は 1,200 超とな

る。このため、健康リスクの判定としては、現時点では作業は必要ないと考えられる。 
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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 ］

表 3.4 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 2.2 µg/m3未満程度 2.2 µg/m3未満程度 

26 mg/m3 ラット 
1,200 超 

室内空気 － － － 
 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大

気中濃度（年平均値）の最大値は 2.8 µg/m3であり、参考としてこれと無毒性量等 26 mg/m3か

ら、動物実験結果より設定された知見であるために 10で除して算出したMOEは 930となる。 

したがって、総合的な判定としても、現時点では作業は必要ないと考えられる。 
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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 ○  83,700 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50  
GRO (RATE) 

3 B B 
2)-1 

3) 

甲殻類

等 
○  277,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 B B 

2)-2 

3) 

 ○  308,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 1 E C 3) 

魚 類 ○  23,000 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッ

ドミノー 
LC50   MOR 4 B B 

2)-3 

3) 

   27,000 
Poecilia 
reticulata 

グッピー LC50   MOR 14 B ― 
1)-362 

3) 

 ○  86,000 Leuciscus idus コイ科 LC50   MOR 2 E C 3) 

その他   ― ― ― ― ― ― ― ― 

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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、LC50 (Median Lethal Concentration)：半数致死濃度 

影響内容 

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

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

 

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 

ドイツ工業規格の試験方法 (DIN 38 412, Part9) に準拠して、緑藻類 Desmodesmus subspicatus
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（旧名 Scenedesmus subspicatus）の生長阻害試験が実施された 2)-1。設定試験濃度は、0（対照区）、

7.812、15.625、32.25、62.5、125、250、500 mg/L（公比 2）であった。試験培地は OECD テスト

ガイドライン No.201 に従って調製された。72 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき

83,700 µg/L であった 3)。 

 

2）甲殻類等 

欧州 EU の試験方法 (EU Method C.2) に準拠して、オオミジンコ Daphnia magna の急性毒性

試験が実施された 2)-2。試験は止水式で行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、31.25、62.5、125、

250、500 mg/L（公比 2）であった。試験溶液の硬度は 298 mg/L であった。遊泳阻害に関する 48

時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 277,000 µg/L であった 3)。 

 

3）魚 類 

米国公衆衛生学会 (APHA)、全米水道協会 (AWWA)、米国水質汚濁管理評議会 (WPCF) によ

る標準試験方法（第 13 版）に準拠して、ファットヘッドミノーPimephales promelas の急性毒性

試験が実施された 2)-3。試験は止水式（最低限の曝気あり）で行われ、試験用水の硬度は 30～60 

mg/L であった。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 23,000 µg/L であった 3)。 

 

（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、上記本文で示した最小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） 83,700 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 277,000 µg/L 

魚 類 Pimephales promelas 96 時間 LC50 23,000 µg/L 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）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、最も小さい毒性値（魚類の 23,000 µg/L）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 230 µg/L が得られた。 

慢性毒性値は得られなかったため、本物質の PNEC としては、魚類の急性毒性値から得られ

た 230 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】 

本物質については予測環境中濃度 (PEC) が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。 
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表 4.2 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 データは得られなかった データは得られなかった 
230 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注：公共用水域･淡水は､河川河口域を含む 

 
 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に

由来する公共用水域・淡水の水質濃度は高くないと考えられる。しかし、海域への届出排出量

は 1,900 kg であり、排出源近傍の公共用水域・海水の濃度は高い可能性が考えられる。 

したがって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た。 

本物質については、PRTR データの推移を見守り、環境実測データの把握に努める必要があ

ると考えられる。 

 
   

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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本物質は、第 2 次取りまとめ（2002 年度）において生態リスク初期評価結果を公表した。今

回、健康リスク初期評価の実施に併せて、新たな環境への排出量と生態毒性に関する知見が得

られたため、生態リスクについても改めて初期評価を行った。 

 

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：1-クロロ-2,4-ジニトロベンゼン 

（別の呼称：2,4-ジニトロ-1-クロロベンゼン、4-クロロ-1,3-ジニトロベンゼン） 
CAS 番号：97-00-7 
化審法官報公示整理番号：3-454（モノクロロ ジニトロベンゼン） 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：CZ0525000 

分子式：C6H3ClN2O4 

分子量： 202.55 
換算係数：1 ppm = 8.28 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は常温で無色の固体である 1)。 

融点 50.2℃ 2)、52 ~ 54℃ 3)、54℃ 4)、49 ~ 52℃ 5) 

沸点 315℃ (101 kPa) 2) , 4)、315℃ 3), 5) 

密度 1.52 g/cm3 5) 

蒸気圧 0.01 Pa (20℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 2.17 (pH 不明) 6) , 7)、2.24 (pH = 3.5~5.5、23.3℃)8) 

解離定数（pKa）  

水溶性（水溶解度） 
9.2 mg/1,000g (25℃) 2)、8.00 mg/L (15℃) 4)、 
9.236 mg/L (25℃) 9) 

（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 

分解率：BOD 0 %、UV-VIS 5.1 %、GC 9.9 % 

（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）10) 

 

［2］1-クロロ-2,4-ジニトロベンゼン         
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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： 0.021 ×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 11) により推定） 

半減期：0.68 ～ 6.8 年（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 12)と仮定し、

一日を 12 時間として推定） 

 

加水分解性 

加水分解の基を持たないため環境中で加水分解しないと考えられる 13)。 

 

生物濃縮性（高濃縮性ではないと判断される物質 14)） 

生物濃縮係数(BCF)：  

＜4.2（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：10 µg/L）15) 

  ＜44（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：1 μg/L）15) 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 501（河川（揚子江）堆積物、有機炭素 1.28%）16) 

6,000（モンモリロナイト、有機炭素 17.3%）17) 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

モノクロロ ジニトロベンゼ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 18)。 

 

表 1.1 モノクロロ ジニトロベンゼンの製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

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んでいない値を示す。 

 

② 用 途 

本物質は、染料や顔料の原料、紫外線吸収剤の原料として使われている 1)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）
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対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：102）から除外された。 

本物質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

定の要調査項目リストから除外された。 

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：413）及び第三種監視化学物質（通し番号：69）に指定されていた。 

 

61



2 1-クロロ-2,4-ジニトロベンゼン 

 

 
 

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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基

づき公表された、2021 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（2021 年度）  

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は、0 t であった。この他に廃棄物への移動

量が約 1.1 t であった。 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

なお、数年前には公共用水域への排出量が報告されたことがあった。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

 

（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 Model3)により

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 1,050 - - - - 0 - 0

１－クロロ－２，４－ジニトロベンゼン

業種等別排出量(割合) 0 0 0 0 0 1,050 0 0 0 0

0 0 0 0 0 1,050 届出 届出外

(100%) 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(%)

化学工業

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

2021 0 0 0 0 0 1,050 - - - - 0 - 0

2020 0 0 0 0 0 2,191 - - - - 0 - 0

2019 0 0 0 0 0 1,060 - - - - 0 - 0

2018 0 11 0 0 0 1,110 - - - - 11 - 11

2017 0.2 3 0 0 0 590 - - - - 3 - 3

2016 0.2 2 0 0 0 520 - - - - 2 - 2

2015 0.1 2 0 0 0 650 - - - - 2 - 2

2014 0.1 0.6 0 0 0 970 - - - - 0.7 - 1

2013 0 1 0 0 0 620 - - - - 1 - 1

2012 0 0 0 0 0 110 - - - - 0 - 0

年度

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
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媒体別分配割合の予測を行った。予測結果を表 2.3 に示す。 

 
表 2.3 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 14.9 0.2 0.0 1.6 

水 域 6.4 88.5 0.4 13.3 

土 壌 77.9 0.9 99.5 83.5 

底 質 0.8 10.5 0.0 1.6 
注：数値は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 2.4.1、表

2.4.2 に示す。 

 
表 2.4.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 
調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/10 全国 2002 4) 

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/19 全国 2003 5) 

  <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/30 全国 2002 4) 

  <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/47 全国 2001 6) 

           

公共用水域・海水 µg/L <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/19 全国 2003 5) 

  <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/10 全国 2002 4) 

  
<0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/3 三重県、 

広島県、

愛媛県 

2001 6) 

           

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 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

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) 最大値又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。 

 
表 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 
調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          

           

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

地下水と公共用水域・淡水の実測値を用いて、人に対する曝露の推定を行った（表 2.5）。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 50kg と仮定している。 
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表 2.5 各媒体中の濃度と一日曝露量 

 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気  
 

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
地下水 過去のデータではあるが 0.01 μg/L 未満

程度(2002)  
過去のデータではあるが 0.0004 
μg/kg/day 未満程度 

公共用水域・淡水 過去のデータではあるが 0.01 μg/L 未満

程度(2003)  
過去のデータではあるが 0.0004 
μg/kg/day 未満程度 

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 

大気   

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
地下水 過去のデータではあるが 0.01 μg/L 未満

程度(2002)  
過去のデータではあるが 0.0004 
µg/kg/day 未満程度 

公共用水域・淡水 過去のデータではあるが 0.01 μg/L 未満

程度(2003)  
過去のデータではあるが 0.0004 
μg/kg/day 未満程度 

   

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 
   

 

吸入曝露については、表 2.5 に示すとおり、一般環境大気及び室内空気の実測データが得ら

れていないため、平均曝露濃度、予測最大曝露濃度ともに設定できなかった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量は 0 kg のため、大気中濃度は高くない

と考えられる。 

 
表 2.6 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   

  室内空気   

  飲料水   

  地下水   

 水 質  参考値 a) (< 0.0004) (< 0.0004) 

  公共用水域・淡水   

   参考値 a) (< 0.0004) (< 0.0004) 

 食 物    

 土 壌    

注：1) 不等号（<）を付した値は、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) 過去（10 年以上前）の調査結果に基づく曝露量 
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経口曝露の予測最大曝露量は、表 2.6 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、設定できなかった。なお、過去のデータではあ

るが地下水の実測データから求めた予測最大曝露量は 0.0004 μg/kg/day 未満程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業

所に由来する公共用水域・淡水の水質濃度は高くないと考えられる。 

本物質は高濃縮性ではな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 2.7 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・淡水域、同海水域ともに 0.01 μg/L 未満程度

であった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に由来す

る公共用水域の水質濃度は高くないと考えられる。 

 
表 2.7 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 
データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 0.01 
μg/L 未満程度(2003)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 0.01 
μg/L 未満程度(2003)] 

海 水 
データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 0.01 
μg/L 未満程度(2003)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 0.01 
μg/L 未満程度(2003)] 

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 

モルモットに本物質 125 mg/kg をエタノール溶液に添加して単回強制経口投与し、2,4-ジニト

ロフェニル（DNP）基に対する抗体を用いた蛍光抗体法によって 1、12、24 時間後の消化器内

やリンパ系組織内の分布を観察した。その結果、DNP 基は 1 時間後の口唇、頬、食道、胃、十

二指腸、回腸の粘膜上皮と粘膜筋板に分布しているのが観察されたが、耳介皮膚、結腸、直腸、

肝臓、腎臓にはみられなかった。また、蛍光は細胞質内でみられ、核内にはみられなかった。24

時間後には回腸で消失傾向がみられた以外は、DNP 基の分布は 1 時間後と同様であった。リン

パ組織内では、1 時間後に DNP 基は腸間膜リンパ節、パイエル板、脾臓、末梢血内にみられ、

腸間膜リンパ節では 12、24 時間後もほとんど変化がなかったが、他のリンパ組織では著しく低

下した。リンパ組織内での同様の分布と時間的変化は、同量を腹腔内投与した場合にもみられ

た 1) 。 

ラット及びモルモットの灌流肝臓を用いた代謝実験では、0.3 µmol を注入したラットでは胆

汁中代謝物の 55.0％がグルタチオン抱合体の S-ジニトロフェニルグルタチオン（DNP-SG）、

24.7％が S-ジニトロフェニルシステイニルグリシン（DNP-CG）、5.7％が S-ジニトロフェニルシ

ステイン（DNP-Cys）、8.2％が S-ジニトロフェニル-N-アセチルシステイン（DNP-NAc）から成

るメルカプツール酸、6.4％が未知の代謝物であった。同用量を注入したモルモットではDNP- SG

が 4.8％、DNP-CG が 20.9％、DNP-Cys が 23.5％、DNP-NAc が 47.0％、未知の代謝物が 3.9％で

あり、ラットに比べて DNP-SG は有意に少なく、DNP-Cys 及び DNP-NAc は有意に多かった。

また、γ-グルタミルトランスフェラーゼ活性を阻害するアシビシンによる前処置では、ラット

及びモルモットの胆汁中で DNP-SG が有意に増加し、DNP-CG、DNP-Cys が有意に減少し、さ

らにラットでは DNP-NAc、未知の代謝物も有意に減少した。これらの結果から、肝臓内でグル

タチオン抱合体が代謝されてメルカプツール酸を生じ、腸肝循環の繰返しによって代謝が進行

するものと考察されている 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 3) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 640 mg/kg 
ウサギ 経皮 LD50 130 mg/kg 
 

本物質は眼、皮膚を重度に刺激する。吸入するとチアノーゼ、眩暈、頭痛、息苦しさ、吐き

気、嘔吐、かすみ眼を生じ、経口摂取するとこれらの症状の他に腹痛を生じる。皮膚に付くと発

赤、痛みを生じ、吸収されてチアノーゼ、眩暈等を生じることがある。眼に入ると充血、痛みを

生じる 4) 。 
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② 中・長期毒性 

ア）Fischer 344 ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、40、156、625、2,500、10,000 ppm の濃度

で餌に添加して 2 週間投与した結果、10,000 ppm 群の雌雄では投与後 6 日以降に死亡また

は瀕死状態が観察され、その後、全数が死亡した。10,000 ppm 群の雌雄では継続的な体重

減少が認められ、死亡したラットでは立毛、軟便、円背位、貧血等がみられた。また、病理

組織学的検査では、雌雄で骨髄のうっ血、胸腺萎縮、脾臓の萎縮とうっ血、前胃の糜爛、腎

臓の硝子滴と尿細管壊死等がみられた。2,500 ppm 群の雌雄では、試験期間を通した体重増

加の抑制が認められ、雌雄で被毛の黄色化、雄で立毛、雌で外陰部周囲の汚れがみられた。

156 ppm 以上の群の雄で腎臓の好酸性小体の発生増加、2,500 ppm 群の雌雄で脾臓のうっ血、

前胃の過形成、雌では赤血球数、ヘモグロビン濃度、ヘマトクリット値の減少も認められ

た 5)。なお、摂餌量から求めた投与量の平均値は雄で 0、3、12、48、193、795 mg/kg/day、

雌で 0、3、13、51、208、1,468 mg/kg/day であった。この結果から、NOAEL は雄で 40 ppm

（3 mg/kg/day）、雌で 625 ppm（51 mg/kg/day）とする。 

 

イ）Fischer 344 ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、100、250、640、1,600、4,000 ppm の濃度

で餌に添加して 13 週間投与した結果、1,600 ppm 以上の群の雌雄で貧血、脾臓相対重量の

増加とうっ血、4,000 ppm 群の雌雄で前胃の過形成、体重増加の抑制に有意差を認めた。ま

た、腎臓では 640 ppm 以上の群の雄で好酸性小体、100 ppm 以上の群の雌で硝子滴の発生に

有意な増加がみられた 5) 。なお、摂餌量から求めた投与量の平均値は雄で 0、6、14、36、

89、239 mg/kg/day、雌で 0、6、16、41、102、261 mg/kg/day であった。この結果から、雄で

NOAEL を 250 ppm（14 mg/kg/day）、雌で LOAEL を 100 ppm（6 mg/kg/day）とする。 

 

ウ）BDF1マウス雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、222、667、2,000、6,000、18,000 ppm の濃度で餌

に添加して 2 週間投与した結果、18,000 ppm 群の雌雄では投与後 3～4 日以降に死亡または

瀕死状態が観察され、その後、全数が死亡した。6,000 ppm 群でも、投与後 13 日までに雄

で 9/10 匹、雌で 8/10 匹が死亡した。6,000 ppm 以上の群の雌雄で立毛、円背位、6,000 ppm

群の雌雄で自発運動量の減少、不整呼吸、被毛の汚れ、貧血が認められた。2,000 ppm 群の

雌雄で体重増加の抑制、6,000 ppm 以上の群の雌雄で試験期間を通した体重の継続的な減少

を認めた。2,000 ppm 群の雌雄では赤血球数、ヘマトクリット値の減少が認められた。6,000 

ppm 群の雌雄については生存数が少なかったため、血液学的検査の対象とはならなかった。

667 ppm 以上の群の雌及び 2,000 ppm 以上の群の雄で、脾臓のヘモジデリン沈着、髄外造血、

2,000 ppm 以上の群の雌雄で骨髄の赤血球造血の亢進、前胃の過形成、6,000 ppm 群の雌雄

で、胸腺の萎縮、肝臓のヘモジデリン沈着、雄で唾液腺（顎下腺）のエオジン好性顕粒の減

少、腎臓のヘモジデリン沈着、雌で脾臓のうっ血、前胃の糜爛がみられた。6,000 ppm 以上

の群の死亡した雌雄では、胸腺及び脾臓の委縮、前胃の潰瘍、過形成、雄で唾液腺（顎下腺）

のエオジン好性顕粒の減少、肝小葉中心性の変性がみられた 5)。なお、摂餌量から求めた投

与量の平均値（雌雄の最高曝露濃度群は全数死亡のため算出不可）は雄で 0、37、112、355、

876 mg/kg/day、雌で 0、38、125、395、983 mg/kg/day であった。この結果から NOAEL は雄

で 667 ppm（112 mg/kg/day）、雌で 222 ppm（38 mg/kg/day）とする。 
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エ）BDF1マウス雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、100、250、640、1,600、4,000 ppm の濃度で餌に

添加して 13 週間投与した結果、4,000 ppm 群で立毛、円背姿勢、振戦、自発運動量の減少、

異常呼吸などがみられ、雄 3 匹、雌 2 匹が死亡した。4,000 ppm 群の雌雄で体重増加の有意

な抑制、1,600 ppm 以上の群の雌雄で貧血、脾臓相対重量の有意な増加を認めた。また、

250 ppm 以上の群の雄及び 640 ppm 群の雌の脾臓でヘモジデリン沈着、1,600 ppm 以上の群

の雌雄の脾臓で髄外造血の亢進、甲状腺の色素沈着、4,000 ppm 群の雌雄で前胃の過形成、

肝臓の色素沈着、腎臓のヘモジデリン沈着の発生率に有意な増加を認めた 5) 。なお、摂餌

量から求めた投与量の平均値は雄で 0、14、36、90、239、807 mg/kg/day、雌で 0、18、45、

113、283、1,021 mg/kg/day であった。この結果から、雄で NOAEL を 100 ppm（14 mg/kg/day）、

雌で NOAEL を 250 ppm（45 mg/kg/day）とする。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Sprague-Dawley ラット雄 7～12 匹、雌 12 匹を 1 群とし、0、1、6、30 mg/kg/day を交尾前

14 日から雄は 42 日間、雌は妊娠、分娩を経て哺育 4 日まで強制経口投与した反復投与毒

性・生殖発生毒性併合試験（OECD TG422 に準拠）の結果、性周期や交尾率、受胎率、妊娠

期間、黄体数、着床数、出産率、分娩及び哺育行動、出産仔数、出生率、性比、新生仔の 4

日生存率、外表、一般状態、体重などに影響はなかった 6) 。 

一般状態や行動検査、体重、血液生化学、尿への影響はなかったが、30 mg/kg/day 群の雌

で平均赤血球血色素濃度（MCHC）の有意な低下と白血球数の有意な増加、脾臓相対重量の

有意な増加、雄で胸腺相対重量の有意な減少を認めた。また、前胃扁平上皮の過形成が雄の

6 mg/kg/day 群の 5 匹中 5 匹、30 mg/kg/day 群の 6 匹中 6 匹でみられ、雌も 6 mg/kg/day 群で

5 匹中 2 匹、30 mg/kg/day 群の 11 匹中 11 匹にみられ、前胃の炎症性細胞浸潤は 30 mg/kg/day

群の雄で 6 匹中 2 匹、雌で 11 匹中 6 匹にみられた 6) 。 

この結果から、生殖発生毒性の NOAEL を 30 mg/kg/day 以上とし、一般毒性の NOAEL を

雌雄で 1 mg/kg/day とする。 

 

イ）雄ラット（系統等不明）に 0.2、1.1 mg/m3を 4 ヶ月間（4 時間/日、5 日/週）吸入させた結

果、1.1 mg/m3 群で精子の運動性低下と浸透圧抵抗性の低下、精子数の増加がみられたが、

未処置の雌との交尾実験では生殖能力への影響はなかった。妊娠雌ラットに妊娠 1 日から

妊娠 7 日まで 0.13 mg/m3 を吸入させた結果、胎仔の体重と頭殿長に低下がみられたとした

報告があったが 7) 、詳細は不明であった。 

一般毒性では、投与 2～3 週間後から行動過多、可視部粘膜の充血、呼吸困難がみられる

ようになり、23 匹中 4 匹が死亡した。また、血液検査では、ヘモグロビン濃度及び赤血球

数の減少と軽度のスルフヘモグロビン血症がみられたとした報告があったが 7) 、詳細は不

明であった。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）既往歴のないボランティア 143 人（男性 65 人、女性 78 人）を対象としたパッチテスト

では、2,000 µg の単回経皮曝露で 139 人（97.2％）が陽性反応を示したが、そのうち 138 人
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（96.5％）は 14 日以内（平均 9～10 日）に反応がみられた。一方、50 µg の単回経皮曝露で

は 56 人（39.2％）が 14 日以内に陽性反応を示したが、39 人（27.3％）は 15～28 日後に反

応がみられ、後者は若い人に多く、高齢者で少なかった 8) 。 

 

イ）接触アレルギーの既往歴がないボランティアの男女 165 人を 33、24、40、30、30、8 人の

6 群に分け、0、62.5、125、250、500、1,000 µg の本物質を塗布して 48 時間閉塞し、4 週間

後に 1.56～25 µg の本物質を再度塗布して 24 時間閉塞したチャレンジテストでは、陽性反

応の割合は 62.5 µg 群では 8％であったが、500、1,000 µg 群では 100％であり、50％の被験

者が感作される用量（ED50）は 116 µg と見積もられた。また、塗布量と感作反応の程度に

は量反応関係がみられた 9) 。同様にして低用量（75、116 µg）を塗布し、4 週間後のチャレ

ンジテストでは陰性であった被験者を対象にして 4 週間後に再度実施したチャレンジテス

トでは、陽性反応がみられた。低用量塗布によるプライミング効果、反応の程度とチャレン

ジテスト時の用量には、量反応関係がみられた 10) 。 

 

ウ）本物質は接触免疫療法としてウイルス性疣贅（いぼ）の治療に使用されていたことがあ

る。本物質によって皮膚感作を生じさせ、その後接触皮膚炎を発症させ、その炎症反応によ

ってウイルス排除をねらったものであり、66～95％の治癒率が報告されている 11～14) 。 

 

エ）日本産業衛生学会は本物質を皮膚感作性物質の第 1 群に分類している 15) 。 

 

（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。 
 

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 －  

EU EU －  

 EPA －  

USA ACGIH －  

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  

ドイツ DFG －  
 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、S9 無添加 16, 17, 18) 又は S9 添加の有無にかかわらずネズミチフス

菌 19 ～ 23) 、大腸菌 23) で遺伝子突然変異を誘発した。S9 添加の有無にかかわらずシリアンハ

ムスター腎細胞（BHK21C13）で細胞形質転換 20) 、S9 無添加のラット肝細胞（初代培養）

で DNA 傷害 24) を誘発した。S9 添加の有無にかかわらずチャイニーズハムスター肺細胞
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（V79）で染色体異常を誘発した 25) 。チャイニーズハムスター肺細胞（CHL）では、S9 無

添加では染色体異常を誘発したが、S9 添加では誘発しなかった 26) 。S9 無添加のラット肝

細胞（初代培養）で不定期 DNA 合成を誘発した 27) 。 

 

イ）in vivo 試験系では、腹腔内投与したマウスの脳、肝臓、腎臓で DNA 傷害を誘発した 28) 。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Sprague-Dawley ラット雄 25 匹を 1 群とし、0、1,000、2,000 ppm の濃度で餌に添加して 2

ヶ月間投与し、0、250、500 ppm に濃度を下げて 3 ヶ月間投与した後に 0、500、1,000 ppm

の濃度に上げて 13 ヶ月間投与した結果、腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 29)。なお、US 

EPA（1988）30)のラットの摂餌量と体重のデータを用いて、餌料中濃度 0、250、500、1,000、

2,000 ppm から一日平均摂取量を算出すると、雄で 0、17、34、69、138 mg/kg/day、雌で 0、

20、40、80、160 mg/kg/day となった。 

 

イ）CD-1 マウス雌雄各 25 匹を 1 群とし、雄には 0、3,000、6,000 ppm の濃度で餌に添加して

4 ヶ月間投与した後に 0、500、1,000 ppm の濃度で 2 ヶ月間、さらに 0、1,500、3,000 ppm の

濃度で 12 ヶ月間投与し、雌には 0、1,500、3,000 ppm の濃度で 4 ヶ月間投与した後に 0、

375、750 ppm の濃度で 2 ヶ月間、さらに 0、1,500、3,000 ppm の濃度で 12 ヶ月間投与した

結果、雌雄で腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 29) 。なお、US EPA（1988）30)のマウス

の摂餌量と体重のデータを用いて、餌料中の濃度から一日平均摂取量を算出すると、雄で

は 0、500、1,000、1,500、3,000、6,000 ppm に対応する一日平均摂取量は 0、86、172、257、

515、1,029 mg/kg/day であり、雌では 0、375、750、1,500、3,000 ppm に対応する一日平均

摂取量は 0、65、130、259、518 mg/kg/day となった。 

 

ウ）Fischer 344 ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、320、800、2,000 ppm の濃度で餌に添加し

て 104 週間投与した結果、2,000 ppm 群の雄の腎臓で腎細胞腺腫、包皮腺で腺腫の発生率に

有意な増加を認め、副腎で褐色細胞腫の有意な減少を認めた。しかし、包皮腺の腺腫の発生

率に関して著者らは、検査施設の過去の試験の対照群における発生率は 0/50 匹～4/50 匹で

あり、2,000 ppm 群の発生率が 5/50 匹で特に高いとはいえず、当該物質の投与によって、こ

の腫瘍が増加したとは断定できなかったと結論付けている。雌では乳腺癌の発生率の増加

が投与量に応じてみられた 5) 。 

非腫瘍性の影響については、2,000 ppm 群の雌雄の体重は試験期間を通して低く、雌の

800 ppm 群は 2 週以降、320 ppm 群は 16 週以降の体重が一貫して低かった。雌では 320 ppm

以上の群の平均赤血球容積（MCV）、平均赤血球ヘモグロビン量（MCH）の減少に有意差を

認め、雄でも 800 ppm 以上の群で MCV の減少、2,000 ppm 群で MCH の減少に有意差がみ

られた。320 ppm 以上の群の雌雄の腎臓で硝子滴の増加、800 ppm 以上の群の雌の脾臓でヘ

モジデリン沈着と髄外造血の亢進、2,000 ppm 群の雌雄の前胃で過形成の発生率に有意な増

加を認めた。また、2,000 ppm 群の雌で慢性腎症の有意な減少もみられた 5)。なお、摂餌量

から求めた投与量の平均値は雄で 0、13、33、81 mg/kg/day、雌で 0、16、42、105 mg/kg/day

であった。この結果から、雌雄で一般毒性の LOAEL を 320 ppm（雄 13 mg/kg/day、雌
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16 mg/kg/day）とする。 

 

エ）BDF1マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、320、800、2,000 ppm の濃度で餌に添加して 104

週間投与した結果、雌雄で腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 5) 。 

非腫瘍性の影響については、2,000 ppm 群の雌雄の体重は試験期間を通して低く、

2,000 ppm 群の雌でヘモグロビン濃度、ヘマトクリット値、MCH の減少、血小板の増加、

雌雄の血清で AST の上昇、雄で LDH の上昇に有意差を認めた。また、800 ppm 以上の群の

雌雄の甲状腺で色素沈着、2,000 ppm 群の雄の脾臓でヘモジデリン沈着と髄外造血の亢進、

雌の脾臓でヘモジデリン沈着、雄の前胃で過形成の発生率に有意な増加を認めたが、

800 ppm 以上の群の雌の腺胃では過形成の有意な減少がみられた 5) 。なお、摂餌量から求め

た投与量の平均値は雄で 0、39、95、247 mg/kg/day、雌で 0、50、127、335 mg/kg/day であ

った。この結果から、雌雄で一般毒性の NOAEL を 320 ppm（雄 39 mg/kg/day、雌 50 mg/kg/day）

とする。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られているが、

発がん性については十分な知見が得られず、ヒトに対する発がん性の有無については判断で

きない。このため、閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基

づき無毒性量等を設定することとする。 

経口曝露については、生殖・発生毒性ア）に示したラットの試験から得られた一般毒性の

NOAEL 1 mg/kg/day（前胃扁平上皮の過形成）を慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除

した 0.1 mg/kg/day が信頼性のある最も低用量の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

吸入曝露については、無毒性量等の設定ができなかった。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア）経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

経口曝露については、曝露濃度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。 
  

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 － － 

0.1 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 － － － 
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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。

MOE＝10 MOE＝100［ 判定基準 ］

 

 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

過去の地下水の実測データ（2002 年）から求めた予測最大曝露量は 0.0004 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 0.1 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 で除して求めた MOE は 25,000 超となる。また、化管法に基づく 2021

年度の公共用水域・淡水への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に由来する公共用水域・

淡水の水質濃度は高くないと考えられる。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。 

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。 

 

イ）吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、無毒性量等が設定できず、曝露濃度も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。 
 
 

表 3.4 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 － － 

－ － 
－ 

室内空気 － － － 
 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量は 0 kg のため、大気中濃度は高くないと

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  ○ 5.96*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 A A 3) 

  ○ 67 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 NOEC  GRO 3 D C 5)-1  

 ○  182*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50   
GRO (RATE) 

3 A A 3) 

 ○  392 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50   
GRO (RATE) 

3 D C 5)-1  

 ○  800 
Auxenochlorella 
pyrenoidosa 

トレボウクシ

ア藻類 
EC50   
GRO (Yield) 

4 C C 1)-5375 

甲殻類

等 
 ○ 100 Daphnia magna オオミジンコ NOEC  REP 21 D C 5)-2  

  ○ 183 Daphnia magna オオミジンコ NOEC  REP 21 A A 2)-1 

 ○  490  Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 C C 1)-11948 

  ○ <560*2 Daphnia magna オオミジンコ NOEC  REP 21 C C 1)-5375 

 ○  655 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 A A 2)-1 

 ○  800 Daphnia magna オオミジンコ LC50   MOR 2 C C 1)-5375 

魚 類   50 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ 
NOEC  MOR 28 D ― 5)-5 

  ○ 52 Oryzias latipes メダカ NOEC  GRO 38 A A 2)-2 

 ○  157 Oryzias latipes メダカ LC50   MOR 4 A A 2)-1 

 ○  371 Oryzias latipes メダカ LC50   MOR 2 B B 4)-2023062 
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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.  

 ○  710 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ 
LC50   MOR 4 D C 5)-3 

 ○  750 
Leuciscus idus 
melanotus 

コイ科 LC50   MOR 4 D C 5)-4 

その他 ○  1,300 Brachionus 
calyciflorus 

ツボワムシ LC50   MOR 1 B B 1)-9385 

 ○  2,000 
Brachionus 
plicatilis 

シオミズツボワ

ムシ 
LC50   MOR 1 B B 1)-16539 

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 

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）、成長（動物）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality) : 死亡、 

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）、 

Yield：試験終了時のバイオマスから開始時のバイオマスを差し引いた収量に基づき算出する方法 

 
*1 文献 2)-1 に基づき、試験時の実測濃度（幾何平均値）を用いて、速度法により再計算した値 
*2 文献中の LRCT (Lowest rejected concentration)を LOEC (Lowest ovserved effect concentration)とみなした 
 
 
 

 

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 

環境省 2)-1 は、OECD テストガイドライン No.201 (1984) に準拠して、緑藻類 Raphidocelis 

subcapitata（旧名 Selenastrum capricornutum）の生長阻害試験を、GLP 試験として実施した。 

設定試験濃度は、0（対照区）、0.0200、0.0385、0.0740、0.140、0.270、0.520、1.00 mg/L（公

比 1.9）であった。被験物質の実測濃度（試験開始時及び終了時の幾何平均値）は、<0.0005（対

照区）、0.00220、0.00309、0.00427、0.00596、0.0988、0.513、0.999 mg/L であった。試験開始時

及び終了時において、それぞれ設定濃度の 99～102%及び 0～98%であった。生長阻害に関する

速度法による 72 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃度に基づき 182 µg/L であった。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、実測濃度に基づき 5.96 µg/L であ

った 3)。 
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2）甲殻類等 

環境省 2)-1 は OECD テストガイドライン No.202 (1984) に準拠して、オオミジンコ Daphnia 

magna の急性遊泳阻害試験を、GLP 試験として実施した。試験は止水式（水面をテフロンシー

トで被覆）で行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、0.100、0.180、0.320、0.560、1.00 mg/L（公

比 1.8）であった。試験溶液の調製には、硬度 250 mg/L (CaCO3換算) の Elendt M4 培地が用いら

れた。被験物質の実測濃度 (0、48 時間後の幾何平均値) は<0.005（対照区）、0.0987、0.183、0.327、

0.548、0.972 mg/L であり、0 及び 48 時間後において、それぞれ設定濃度の 98～105%及び 96～

101%であった。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 655 µg/L

であった。 

また、環境省 2)-1 は OECD テストガイドライン No.211 (1998) に準拠して、オオミジンコ

Daphnia magna の繁殖試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式 (24 時間毎換水、テ

フロンシートで水面被覆) で行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、0.0070、0.0220、0.0700、

0.220、0.700 mg/L（公比 3.2）であった。試験溶液の調製には、硬度 250 mg/L (CaCO3換算) の

Elendt M4 培地が用いられた。被験物質の実測濃度（時間加重平均値）は、<0.0005（対照区）、

0.0043、0.0170、0.0559、0.183、0.601 mg/L であり、0、12、20 日後の換水時及び 2、14、21 日

後の換水前において、それぞれ設定濃度の 73～106%及び 26～83%であった。繁殖阻害（累積産

仔数）に関する 21 日間無影響濃度 (NOEC) は、実測濃度に基づき 183 µg/L であった。 

 

3）魚 類 

環境省 2)-1 は OECD テストガイドライン No.203 (1992) に準拠して、メダカ Oryzias latipes の

急性毒性試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式 (24 時間毎換水、水面をテフロン

シートで被覆) で行われ、設定試験濃度は（対照区）、0.100、0.180、0.320、0.560、1.00 mg/L

（公比 1.8）であった。試験用水には、硬度 60 mg/L (CaCO3 換算) の脱塩素水道水が用いられ

た。被験物質の実測濃度 (0、24 時間後の幾何平均値) は、<0.0005（対照区）、0.0920、0.169、

0.291、0.514、0.990 mg/L であり、試験開始時及び 24 時間後の換水前において、それぞれ設定

濃度の 98～106%及び 80～86%であった。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき

157 µg/L であった。 

また、環境省 2)-2は OECD テストガイドライン No.210 (1992) に準拠し、メダカ Oryzias latipes

の胚を用いた魚類初期生活段階毒性試験を、GLP 試験として実施した。試験は流水式（約 12 倍

容量換水/日）で行われた。設定試験濃度は、0（対照区）、0.00904、0.0217、0.0521、0.125、

0.300 mg/L（公比 2.4）であった。試験用水には、硬度 46.9 mg/L (CaCO3換算) の脱塩素水道水

が用いられた。被験物質の実測濃度（算術平均値）は、<0.00100（対照区）、0.00866、0.0224、

0.0520、0.123、0.277 mg/L であり、試験を通して設定濃度の 87.2～113%であった。成長阻害

（稚魚の体重又は体長）に関する 38 日間無影響濃度 (NOEC) は、実測濃度に基づき 52 µg/L で

あった。 

 

4）その他の生物 

Snell ら 1)-9385 は、ツボワムシ Brachionus calyciflorus の急性毒性試験を実施した。試験は止水

式で行われ、設定試験濃度区は対照区のほかに 5 濃度区であった。試験用水には、米国 EPA の
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ガイドライン (EPA-600/4-85-013, 1985) に従った中硬度培地（硬度 80～100 mg CaCO3/L）が用

いられた。24 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 1,300 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、上記本文で示した最小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 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害）  182 µg/L  

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 655 µg/L  

魚 類 Oryzias latipes 96 時間 LC50 157 µg/L 

その他 Brachionus calyciflorus 24 時間 LC50 1,300 µg/L 

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た最も小さい値（魚類の 157 µg/L）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 1.5 µg/L が得られた。 

慢性毒性値 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 NOEC（生長阻害） 5.96 µg/L  

甲殻類等 Daphnia magna 21 日間 NOEC（繁殖阻害） 183 µg/L  

魚 類 Oryzias latipes 38 日間 NOEC（成長阻害） 52 µg/L  

アセスメント係数：10［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）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、最も小さい値（藻類等の 5.96 µg/L）をアセスメント係数 10 で除する

ことにより、慢性毒性値に基づく PNEC 値 0.59 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 0.59 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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。 

 
表 4.2 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 
データは得られなかった 

[過去のデータではあるが

0.01μg/L 未満程度(2003)]  

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが

0.01μg/L 未満程度(2003)]  

0.59 
µg/L 

― 
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水 質 平均濃度 最大濃度 (PEC) PNEC 
PEC/ 

PNEC 比 

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

0.01μg/L 未満程度(2003)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが

0.01μg/L 未満程度(2003)] 
― 

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 

 

 

 

【総合的な判定】 

なお、過去（10 年以上前）のデータではあるが、公共用水域・淡水及び海水において最大 0.01 

µg/L 未満程度の報告があり、この値と PNEC の比は 0.02 未満であった。 

また、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域への届出排出量は 0 kg のため、排出事業所に

由来する公共用水域の水質濃度は高くないと考えられる。 

以上から、総合的な判定としては、現時点では作業の必要はないと考えられる。 

なお、数年前に一時的ではあるが、化管法に基づく排出データが報告されていたことがあり、

そのデータに基づき河川中濃度を推定したところ、PNEC に近い値になった。したがって今後、

製造輸入量の推移等から環境中濃度の増加の可能性がある場合には、排出先水域での水質調査

等を行うことが望まれる。 

 

（4）前回と今回の評価の概要 

前回（第 2 次取りまとめ）の生態リスク評価では、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデー

タが得られず、「生態リスクの判定はできない」とされた。その際、環境中濃度の測定等を優先

的に行う必要があると提言された。 

その後、水質実測データが複数報告され、前回の評価では入手できなかった化学物質排出把

握管理促進法（化管法）に基づく環境中への排出量も入手できたため、改めて評価を行った。 

前回の評価の PNEC の根拠となった知見において速度法による毒性値が再計算されたこと、

さらに魚類の慢性毒性に関する知見が新たに入手されたことにより、今回の評価における PNEC

は前回よりも少し小さな値となった。 

今回の評価では、前回の評価後に入手された水質実測データがいずれも 10 年以上前のもので

あったため、PEC の設定はできなかった。しかし、化管法に基づく環境中への排出量は年度に

より変動はあるものの、現状の水質濃度が 10 年以上前の水質実測データより高くなっている可

能性は低いと考えられた。また、10 年以上前の水質実測データも予測無影響濃度 (PNEC) を十

分に下回っているため、総合的判定は「現時点では作業は必要ないと考えられる」とされた。 

 
  

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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表 4.3 前回と今回の評価の概要 

    
前回の評価 

（第 2 次取りまとめ） 
今回の評価 1) 

（第 22 次取りまとめ） 

予測無影響濃度 (PNEC) 

生物種 緑藻類 緑藻類 

エンドポイント NOEC 生長阻害 NOEC 生長阻害 

アセスメント係数 100 10 

PNEC (µg/L) 1.4 0.59 

予測環境中濃度 (PEC) 
淡水 (µg/L) ― ― 

海水 (µg/L) ― ― 

PEC / PNEC 比 
淡水 ― ― 

海水 ― ― 

PEC/PNEC 比による判定 2) 判定表記 3) 
×（淡水） 

×（海水） 
× 

総合的な判定 

過去（10 年以上前）の公共

用水域濃度 (µg/L) 
 

<0.01（淡水） 
<0.01（海水） 

上記公共用水域濃度と PNEC
の比 

 
<0.02（淡水） 
<0.02（海水） 

化管法に基づく直近年度の 
公共用水域への届出排出量 

 0 kg 

判定表記 3)  ○ 

注：1)  表中の網掛けは、前回評価結果からの変更箇所を示す 
2)  前回の評価では「評価結果」という項目名で表記されている 
3)  ○：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、  

■：詳細な評価を行う候補と考えられる、     ×：現時点ではリスクの判定はできない 
4)  表中において、―はデータ等がないことを示す 
5)  表中において、斜め線は実施していないことを示す 
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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： 2-(ジエチルアミノ)エタノール 

（別の呼称：ジエチルエタノールアミン、1,2-ジエチルアミノエタノール） 
CAS 番号：100-37-8 
化審法官報公示整理番号：2-297（N,N ジアルキル（C=1～3）-N-エタノールアミン）、 
            2-353（N,N-ジアルキル（又はヒドロキシエチル）-N-（2-ヒド

ロキシアルキル）アミン） 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：KK5075000 

分子式：C6H15NO 

分子量：117.19 
換算係数：1 ppm = 4.79 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は常温で無色透明の液体で揮発性物質である 1)。 

融点 -68℃ (流動点) 2)、-68℃ 3) , 4) 

沸点 
162.13℃ (101 kPa) 5)、163℃ (101 kPa) 6) ,7)、 
163℃ 2)、162～163℃ (101 kPa) 3) 

密度 
0.8921 g/cm3 (20℃) 5)、0.8800 g/cm3 (25℃) 6)、 
0.885 g/cm3 (20℃) 3) 

蒸気圧 
187 Pa (25℃) 7)、190 Pa (20℃) 2)、 
約 180 Pa (20℃) 3) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
0.21 (pH 不明) 2)、0.33 (pH 不明) 2)、 
0.21 (pH 不明、23℃、非緩衝溶液) 3) , 4) 

解離定数（pKa） 9.87 (20℃) 7) 

水溶性（水溶解度） 混和 2) , 3) 

（3）環境運命に関する基礎的事項 

次の pKa 推定結果より、本物質は環境水中で主に構造 I として存在すると推定された。 

pKa 推定結果（25℃、イオン強度 0）：pKa1=9.9±0.4、pKa2=15.0±0.5（Percepta8)の

ACD/pKa GALAS 法） 

 

［3］2-(ジエチルアミノ)エタノール 

84



3 2-(ジエチルアミノ)エタノール 

 

 
 

 

 

 

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（難分解性と判断される物質 9)） 

分解率：BOD 1 %（平均値）、TOC 2%（平均値）、HPLC 5%（平均値） 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）10) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：99×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 11)により推定） 

半減期：0.65 ～ 6.5 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 12)と仮定し推

定） 

 

加水分解性 

加水分解しないと考えられる 3)。 

 

生物濃縮性（高濃縮性ではないと判断される物質 13)） 

生物濃縮係数 (BCF)： 

＜0.61（試験生物：コイ、試験期間：4 週間、試験濃度：2 mg/L）14) 

＜6.1（試験生物：コイ、試験期間：4 週間、試験濃度：0.2 mg/L）14) 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)：4.5（KOCWIN 15) により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

N,N ジアルキル（C=1～3）-N-エタノールアミ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 16)。 
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表 1.1 N,N ジアルキル（C=1～3）-N-エタノールアミンの製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 10,000 10,000 10,000 10,000 10,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 10,000 10,000 10,000 10,000 10,000 

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んでいない値を示す。 

 

N,N-ジアルキル（又はヒドロキシエチル）-N-（2-ヒドロキシアルキル）アミンの化審法に

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 1.2 に示す 16)。 

 

表 1.2 N,N-ジアルキル（又はヒドロキシエチル）-N-（2-ヒドロキシアルキル）アミンの

製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 1,000 未満 1,000 未満 2,000 2,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 2,000 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

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んでいない値を示す。 

 

② 用 途 

本物質は、繊維用の均染剤やカチオン化剤（紙加工剤）の原料として使われるほか、抗ヒ

スタミン剤、抗マラリア剤、局部麻酔剤や鎮痛剤などに用いられる医薬品の原料、ワックス

添加用の乳化剤、防錆剤、印刷インキ、アゾ染料揮発剤、エポキシ樹脂の低温反応（重合）促

進剤やウレタンフォームの発泡触媒などに使われている 1)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：145）から除外された。 

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：792）に指定されていた。 

 

86



3 2-(ジエチルアミノ)エタノール 

 

 
 

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 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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基

づき公表された、2021 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),3)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（2021 年度）  

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 0.36 t となり、そのうち届出排出量は約 

0.35 t で全体の 95%であった。届出排出量のうち約 0.35 t が大気、0.0006 t が公共用水域へ排出

されるとしており、大気への排出量が多い。この他に下水道への移動量が 0.030 t、廃棄物への

移動量が約 13 t であった。届出排出量の排出源は、大気への排出が多い業種は医薬品製造業

（49%）、プラスチック製品製造業（46%）であり、公共用水域への排出が多い業種は化学工業

のみであった。 

表 2.1 に示したように PRTR データでは、届出外排出量の推定は媒体別には行われていない

ため、届出外排出量対象業種の媒体別配分は届出排出量の割合をもとに行った。届出排出量と

届出外排出量を媒体別に合計したものを表 2.2 に示す。 

 
表 2.2 環境中への推定排出量 

媒 体 推定排出量(kg) 

大 気 

水 域 

土 壌 

345 

18 

0 

 

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 345 0.6 0 0 30 13,213 17 - - - 346 17 363

２－（ジエチルアミノ）エタノール

業種等別排出量(割合) 345 0.6 0 0 30 13,213 17 0 0 0

170 0 0 0 0 1,600 届出 届出外

(49.2%) (12.1%) 95% 5%

160 0 0 0 0 0

(46.3%)

17

(100.0%)

10 0 0 0 0 0

(2.9%)

3 0 0 0 0 0

(0.9%)

2 0.6 0 0 30 8,513

(0.7%) (100%) (100%) (64.4%)

0 0 0 0 0 3,100

(23.5%)

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(%)

医薬品製造業

プラスチック製品

製造業

下水道業

電気機械器具製造業

非鉄金属製造業

化学工業

衣服・その他の

繊維製品製造業
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本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.3 に示す 1)。 

 
表 2.3 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

 

（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 4) を用いて予測した。予測

の対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が 大であった神奈川県（大気への排出

量 0.17 t）、公共用水域への排出量が 大であった埼玉県（大気への排出量 0.0006 t、公共用水域

への排出量 0.015 t）とした。予測結果を表 2.4 に示す。 

 

表 2.4 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が 大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 公共用水域 

神奈川県 神奈川県 埼玉県 

大 気 0.1 0.1 0.0 

水 域 98.3 98.3 99.1 

土 壌 0.7 0.7 0.1 

底 質 0.9 0.9 0.9 

注：数値は環境中で各媒体別に 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。本物質の環境中等の濃度について、

信頼性が確認された調査例は得られなかった（表 2.5.1、表 2.5.2）。 

 
表 2.5.1 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 

小値 大値 a) 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3 <0.040 <0.040 <0.040 <0.040 0.040 0/22 全国 2022 5) 

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

2021 345 0.6 0 0 30 13,213 17 - - - 346 17 363

2020 347 0.7 0 0 17 6,503 24 - - - 348 24 372

2019 185 0.5 0 0 24 5,309 32 - - - 186 32 218

2018 246 0.1 0 0 32 6,327 25 - - - 246 25 271

2017 204 0.1 0 0 25 6,523 20 - - - 204 20 224

2016 228 711 0 0 20 9,029 20 - - - 938 20 958

2015 362 746 0 0 20 9,813 32 - - - 1,108 32 1,140

2014 302 6 0 0 32 10,992 45 - - - 308 45 353

2013 1,192 0.8 0 0 45 8,293 111 - - - 1,193 111 1,304

2012 1,652 2 0 0 111 7,758 75 - - - 1,654 75 1,729

年度

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
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媒 体 
幾何 

平均値 a) 
算術 
平均値 

小値 大値 a) 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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) 大値又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 2.5.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

小値 大値 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          
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媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

小値 大値 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

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          

           

 

（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 2.6）。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 2.6 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気   

一般環境大気 0.040 μg/m3未満程度 (2022) 0.012 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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
 

値 

大気   

一般環境大気 0.040 μg/m3未満程度 (2022) 0.012 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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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：太字の数値は、リスク評価に用いた曝露濃度（曝露量）を示す。 
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吸入曝露については、表 2.6 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 大曝露濃度ともに 0.040 µg/m3未満程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 6)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、 大で 0.041 µg/m3となった。 
 

表 2.7 人の一日曝露量 

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

 大 気 一般環境大気 <0.012 <0.012 

  室内空気   

  飲料水   

 水 質 地下水   

  公共用水域・淡水   

 食 物    

 土 壌    

注：不等号（<）を付した値は、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。 
 

経口曝露量については、表 2.7 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 大曝露量ともに設定できなかった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データ

ベース 7)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、 大で 0.010 μg/L

となった。推定した河川中濃度を用いて経口曝露量を算出すると 0.00041 μg/kg/day となった。

また、下水道への移動量から推計した公共用水域aへの排出量を全国河道構造データベース 7)の

平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、 大で 0.040 µg/L となり、経

口曝露量を算出すると 0.0016 µg/kg/day となった。 

高濃縮性ではな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 2.8 のように整理した。

水質について実測データに基づく水生生物に対する曝露の推定を行うことはできなかった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース 7)

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、 大で 0.010 μg/L となった。

また、下水道への移動量から推計した公共用水域 aへの排出量を全国河道構造データベース 7)の

平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、 大で 0.040 µg/L となった。 
 

表 2.8 公共用水域濃度 

水 域 平   均  大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：公共用水域・淡水は、河川河口域を含む。 

 
a：公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水域への 

移行率は、本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値（99%超）3) をそのまま採用した。 
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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 

ボランティア 2 人に 5.6 g の本物質の塩酸塩を静脈内投与した結果、血漿中の本物質濃度は急

速に減少して 5～8 時間後にはほぼゼロとなり、48 時間で投与量のそれぞれ 21、20％が未変化

のままで尿中に排泄された。また、5.6 g を経口投与した結果、血漿中の本物質濃度は約 3 時間

後にピークに達して 5～8 時間後にはほぼゼロとなり、48 時間で投与量のそれぞれ 27、23％が

未変化のままで尿中に排泄された。このように、経口投与と静脈内投与による排泄量がほぼ同

じであったことから、本物質は消化管からほぼ完全に吸収されると考えられた 1) 。 

ラットに 14C でラベルした本物質の塩酸塩 67.9、679 mg/kg を強制経口投与した結果、血液中

の放射活性はそれぞれ 30 分後、1 時間後にピークに達した後は 2 相性で減少し、4 時間後以降

の減少は緩慢であった。肝臓や腎臓、肺などの放射活性は 5～7 時間後までにピークに達してお

り、679 mg/kg 群で 7 時間後の放射活性は肝臓で も高く、次いで腎臓、肺、脾臓、胸腺、心筋、

脳、精巣、骨格筋、脂肪組織、血漿の順であったが、心筋や脳ではその後も緩やかに増加を続け

てピークは心筋で約 24 時間後、脳では 4～5 日後にみられた。67.9、679 mg/kg 群では 96 時間

でそれぞれ投与した放射活性の 57、73％が尿中に排泄されたが、その大部分が 24 時間以内の排

泄であり、呼気中や糞中への排泄はわずかで、無視できる程度の量であった。96 時間後までの

尿を 24 時間毎に分けて分析したところ、尿中放射活性の 65～69％が未変化の本物質、15～19％

が 2-ジエチルアミノエタノール-N-オキシド、9～10％がジエチルアミノ酢酸、2～8％がリン酸

モノ(2-ジエチルアミノエチルエステル)、1％が 2-エチルアミノエタノールであり、この間の尿

中代謝物の組成はほぼ一定であった 2) 。 

ラットに 14C でラベルした本物質の塩酸塩 2.2～3.0 mg/kg を静脈内投与した結果、24、48 時

間で投与した放射活性の 19.9、42.2％が尿中に、8.5、29.5％が糞中に排泄された。また、同様に

胆管をカニューレ処置したラットに投与した結果、胆汁中への排泄は 6 時間で投与量の 5％と

わずかであったが、累積排泄量は一貫して増加しており、胆汁中への排泄が平衡に達するよう

な傾向はみられなかった 3) 。 

イヌに 714 mg/kg の本物質の塩酸塩を静脈内投与して 3 時間後の体内分布を調べた結果、本

物質の濃度は脾臓で も高く、次いで肝臓、肺、脳、心臓、筋肉、血漿、脳脊髄液の順であり、

体内に広く分布することが示唆された 1) 。 

（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 4) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 1,300 mg/kg 
ラット 吸入 LCLo 4,500 mg/m3 (4hr) 
マウス 吸入 LC50 5,000 mg/m3 

モルモット 経皮 LD50 1 mL/kg 
ウサギ 経皮 LD50 1.26 mL/kg 
注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 
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本物質は皮膚、気道を重度に刺激し、眼に対して腐食性を示す。吸入すると咳、吐き気、咽

頭痛、嘔吐、めまいを生じ、経口摂取すると腹痛、下痢を生じる。眼に入ると充血、痛み、か

すみ眼を生じ、皮膚に付くと発赤、痛みを生じる 5)。 

 

② 中・長期毒性 

ア）New Zealand シロウサギ雌 3 匹を 1 群とし、0、100、300 mg/kg/day を 3 週間強制経口投

与した用量設定のための予備試験の結果、300 mg/kg/day 群の 2 匹が摂餌量の減少、糞便の

減少、側臥位、全身状態の悪化を示して瀕死となり、屠殺した。剖検では胃の潰瘍、胃粘膜

の広範な発赤、胃壁からの胃粘膜の剥離がみられた。100 mg/kg/day 群では投与に関連した

影響はなかった 6) 。この結果から、NOAEL を 100 mg/kg/day とする。 

 

イ）Sprague-Dawley ラット雄 5 匹を 1 群とし、塩酸で中和した本物質を 0、0.2、0.4％の濃度

で飲水に添加して 1、2、6 ヶ月間投与した結果、2 ヶ月後に 0.2、0.4％群、6 ヶ月後に 0.4％

群で体重増加の有意な抑制を認め、腎臓相対重量の有意な増加が 1 ヶ月後から 0.2％以上の

群で継続してみられた。しかし、血液や血液生化学、剖検所見、肝臓、腎臓、心臓、脾臓の

病理組織学的所見に異常はなかった 7) 。なお、本物質の平均摂取量は 50、100 mg/rat/day と

見積もられており、平均体重を 300 g と仮定すると 167、333 mg/kg/day の用量となる。 

 

ウ）ビーグル犬雌雄各 3 匹を 1 群とし、本物質の塩酸塩を用いて 0、0.05、0.1、0.5、1％の本

物質濃度となるように餌に添加して 52 週間投与した結果、0.5％以上の群の全数で 8～15 日

目に脱力や振戦、痙攣、運動失調、頭部と全身を激しく揺さぶる動作がみられるようにな

り、一時的なショックを受けたと思われる痙攣発作も時折みられた。また、体重減少が 1％

群で 1～2 週間後、0.5％群で 2～4 週間後からみられた。その後、症状は重症度を増し、18

～41 日目に 1％群の全数、0.5％群の雌雄各 1 匹が死亡した。このため、0.5％群は 39 日目

から本物質の投与を中止して回復させたところ、重度の運動失調は依然としてみられたも

のの、振戦の減少と食欲の増加がみられたため、134 日目から 0.2％に減量して週 6 日の頻

度で投与を再開した。0.5→0.2％群の 4 匹では症状の改善はみられたが、明らかな運動失調

と時折みせる振戦は試験終了時まで持続した。0.1％群では体重への影響はなかったが、31

～40 日目に軽度の振戦と頭部を左右に揺さぶる動作が全数でみられるようになり、4 匹で

これらの症状は 130 日目までに消失したが、2 匹では試験終了時まで断続的に持続した。

0.05％群では一般状態への影響はなく、体重も対照群と同程度であった。各群で血液、血液

生化学、尿、身体検査（体温や脈拍、聴診、心電図など）の結果に異常はなく、臓器重量に

も影響はなかった。死亡例の剖検では、肺のうっ血とびまん性出血、腎臓のうっ血、多数の

リンパ節腫大とうっ血がみられたが、試験終了時の剖検では異常はなかった。病理組織学

的検査では、0.05、0.1％群で異常はなく、1％群は未実施であったが、0.5→0.2％群の雄 3/3

匹、雌 1/3 匹の小脳で異常（プルキンエ細胞の消失、顆粒細胞層の細胞減少、石灰化など）

を認め、振戦や運動失調との関連が示唆された。この他にも、0.5→0.2％群では甲状腺や精

巣の萎縮もみられたが、これらは二次的な影響によるものと考えられた 8) 。なお、各群の

摂餌量から求めた用量の平均値は雄で 0、17、41、180→58、290 mg/kg/day、雌で 0、20、
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38、170→73、317 mg/kg/day であった。この結果から、NOAEL を 0.05％（雄 17 mg/kg/day、

雌 20 mg/kg/day）とする。 

 

エ）Sprague-Dawley ラット雄 20 匹に 500 ppm を 5 日間（6 時間/日）吸入させた結果、全数で

みられた眼と鼻の著明な刺激、頭部と前肢の軽い振戦は 5 日間継続した。3 日目の曝露終了

後に多くのラットで著明な角膜混濁がみられ、5 日間で 5 匹が死亡し、全数で体重減少がみ

られた。剖検では急性化膿性細気管支炎と気管支肺炎を認め、細気管支内腔の周囲でリン

パ球と大型の単核球の浸潤が特徴的であった 7) 。 

 

オ）Fischer 344 ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、10、55、300 ppm（実測値で 0、10、56、

301 ppm）を 2 週間（6 時間/日、5 日/週）吸入させた試験、及び雌雄各 20 匹を 1 群とし、

0、10、25、75 ppm（実測値で 0、11、25、76 ppm）を 14 週間（6 時間/日、5 日/週）吸入さ

せた試験を行った 9,10)。 

2 週間の実験では、10、55 ppm 群では一般状態や体重、生存率、血液、血液生化学、尿、

眼、神経行動学的検査に異常はなかった。300 ppm 群では曝露中から曝露直後に眼・鼻症状

や呼吸困難の明らかな徴候がみられ、目やに、角膜の混濁や潰瘍、軽度の皮膚のただれ、鼻

汁、ラ音、努力性呼吸や喘ぎ、活動性と反応性の低下、協調障害や反射障害、低体温、体重

減少が曝露日数の経過とともに進行し、雄 9 匹、雌 5 匹が死亡した。300 ppm 群の生存ラッ

トの血液、血液生化学、尿の検査結果は対照群と同等ではなかったが、一貫した傾向はな

かった。10、55 ppm 群の剖検では異常はなかったが、300 ppm 群の生存ラットでは、脾臓

や胸腺、生殖器の小型化、副腎の腫大、腸内ガスなどの多くの変化がみられた。死亡ラット

では自己融解性の変化によって意味のある評価ができなかった。病理組織学的検査では、

55 ppm 群の鼻甲介及び側壁の粘膜で単核炎症細胞の浸潤を雄 6 匹、雌 4 匹で認め、浸潤部

位の被覆上皮は扁平化しており、雄 1 匹で早期の扁平上皮化生もみられた。全身毒性の徴

候はなかった 9) 。 

14 週間の実験では、2～4 週目に 10 ppm 以上の群でラ音やくしゃみ様の呼吸音が曝露終了

後に聞かれ、多くが一過性で、1 時間以内に消失したが、75 ppm 群では翌朝まで継続して

いたこともあった。血液や血液生化学、尿、神経行動学的検査、血液及び脳のコリンエステ

ラーゼ活性に影響はなかったが、75 ppm 群の雌雄で体重増加の有意な抑制が 2～7 週目に

みられた。剖検では、肉眼的変化はみられなかったが、75 ppm 群の雄で肝臓及び腎臓の絶

対及び相対重量の有意な増加、雌で腎臓相対重量の有意な増加がみられた。病理組織学的

検査では、25 ppm 以上の群の雌雄の鼻腔の側壁と前部、鼻甲介で呼吸上皮の過形成や過形

成を伴った扁平上皮化生、25 ppm 以上の群の雄及び 75 ppm 群の雌で鼻粘膜の炎症細胞浸

潤、75 ppm 群の雄で杯細胞肥大の発生率に増加を認め、75 ppm 群の雌雄では 1～2 匹で局

所的な粘膜壊死もみられた。全身毒性は認められず、下気道にも影響はなかった。なお、石

灰化による角膜の混濁を 75 ppm 群で 1 ヶ月後、25 ppm 群では 2 ヶ月後にほぼ全数で認め、

試験終了時には対照群を含む全数でみられたが、試験に用いた系統のラットではよくみら

れる病変であるため、本物質の曝露が病変の基礎的素因を悪化させた可能性が示唆された
9, 10) 。 

2 週間及び 14 週間の実験のどちらもで、NOAEL は 10 ppm（実測値として、2 週間の実験
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で 10 ppm、14 週間の実験で 11 ppm）であるが、より長期間の実験結果である 14 週間の結

果から、実測値で NOAEL 11 ppm（曝露状況で補正：1.96 ppm）とする。 

 

カ）Sprague-Dawley ラット雄 12～23 匹を 1 群とし、0、200 ppm を 1、3、6 ヶ月間（6 時間 / 日、

5 日/週）吸入させた結果、1 ヶ月曝露の 200 ppm 群で 7/15 匹が 1 ヶ月以内に死亡し、病理

組織学的検査で気管支肺炎を認めたが、その他の組織に異常はなかった。200 ppm 群の体重

は 1 ヶ月後に有意に低かったが、3 ヶ月後までに対照群と同程度まで回復した。1、3、6 ヶ

月後の検査では、肝臓及び腎臓の相対重量、血液、血液生化学、病理組織学的検査の結果に

有意な差はなかった 7) 。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Sprague-Dawley ラット雌 5 匹を 1 群とし、0、10、30、100、250 mg/kg/day を妊娠 0 日か

ら妊娠 11 日目まで強制経口投与し、妊娠 12 日に屠殺して検査した試験では、各群の体重

や体重増加、剖検所見、肝臓及び腎臓の重量や組織に異常はなかったが、250 mg/kg/day 群

の 2 匹でラ音がみられ、250 mg/kg/day 群で着床後胚損失率の有意な増加と生存胎仔率の有

意な減少を認めた 11) 。この結果から、母ラット及び胎仔で NOAEL を 100 mg/kg/day とす

る。 

 

イ）Sprague-Dawley ラット雌 8 匹を 1 群とし、0、10、50、100、150、200 ppm を妊娠 6 日か

ら妊娠 15 日まで吸入（6 時間/日）させた用量設定のための予備試験の結果、各群で死亡は

なかったが、150 ppm 以上の群でラ音や鼻汁、目やに、体重減少、100 ppm 群で体重増加の

著明な抑制を認め、50 ppm 群でも軽度抑制が妊娠 12 日から妊娠 15 日にみられた。しかし、

着床数や吸収胚の発生率、胎仔の体重に影響はなく、目視検査で認めた胎仔の奇形は 50、

100 ppm 群の各 1 匹にみられた後肢の異常屈曲のみであった 12) 。この結果から、NOAEL を

母ラットで 10 ppm（曝露状況で補正：2.5 ppm）、胎仔で 200 ppm（曝露状況で補正：50 ppm）

以上とする。 

 

ウ）Sprague-Dawley ラット雌 25 匹を 1 群とし、0、34、66、100 ppm を妊娠 6 日から妊娠 15

日まで吸入（6 時間/日）させた結果、100 ppm 群で体重増加の有意な抑制を認め、66 ppm 群

でも妊娠 12 日から妊娠 15 日に有意な体重増加の抑制がみられ、100 ppm 群の 1/3 で妊娠

13 日から妊娠 16 日に乾性ラ音がみられた。各群で死亡や流産はなく、妊娠率は 100％であ

った。黄体数や着床数、着床前胚損失率や着床後胚損失率、胎仔の生存数や死亡数、体重な

どに影響はなく、外表系や内臓系、骨格系の変異や奇形の発生率にも増加はなかった 12) 。

この結果から、NOAEL を母ラットで 34 ppm（曝露状況で補正：8.5 ppm）、胎仔で 100 ppm

（曝露状況で補正：25 ppm）以上とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）本物質の臭気閾値（気中濃度）は 0.011 ppm（0.053 mg/m3）である 13) 。 
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イ）ラットに対する 200 ppm の吸入曝露の終了後、曝露チャンバーの空気が充分に換気され

る前にラットをチャンバーから取り出そうとした研究者の事例では、5 分以内に吐き気と

嘔吐が起こったが、眼や喉の刺激はみられなかった。この時のチャンバー濃度はおそらく

100 ppm 以下であり、総曝露時間は 30 秒を超えていなかった。同じ部屋にいた他の人も吐

き気を催す臭いを訴えたが、体調を崩すことはなかった 7) 。 

 

ウ）湿度保持のため、本物質を添加した加湿器を冬季に運転していたニューヨーク州の大学

美術館の要請で 35 人の館員を対象に実施した調査では、46％が眼刺激、37％が皮膚刺激、

17％が頭痛や鼻、喉の刺激、めまい/平衡感覚喪失を訴えたが、これらの症状は勤務時に限

られており、作業場所や時間との関連はみられなかった。14 ヶ所で採取した空気サンプル

のうち、本物質が検出されたのは 2 ヶ所（0.05、0.04 mg/m3）だけであり、OSHA（Occupational 

Safety and Health Administration）の基準値を大きく下回っていたが、数年間館内にあったフ

ィルム上には約 30 mg/m2の本物質の堆積があったことから、堆積した本物質との接触が原

因の一つと考えられた 14) 。 

 

エ）オハイオ州の電気機器製造工場では、湿度保持のためにボイラーの蒸気で加湿していた

作業エリアがあり、ボイラーには腐食抑制のために本物質やシクロヘキシルアミンが添加

されていた。蒸気の供給を 1 号ボイラーから 2 号ボイラーに切り替えると、カビくさい臭

いがし、65 人の労働者が吐き気やめまい、嘔吐、眼や鼻、喉の刺激を訴えた。調査の結果、

本物質やシクロヘキシルアミンの急性症状と一致したことから、蒸気に含まれたこれらの

物質が原因と考えられ、使用中止を勧告した。その後、工場ではボイラー蒸気による加湿

を止めたことから、症状は再発していない 15) 。 

 

オ）ニューヨーク州の大規模オフィスビルで蒸気暖房システムからの蒸気漏れ事故があり、

防錆剤として添加されていた本物質によってビル内にいた 2,500 人のほとんどが数時間以

内に気道や眼、鼻、喉の刺激を訴え、このうち 49 人が病院で治療を必要とした。その後 1

ヶ月間、暖房システムの清掃と修理が行われたが、この過程で断続的に粉じんが発生し、

小規模の蒸気漏れも発生した。 初の蒸気漏れから数週間以内に多くの従業員が咳や喘鳴

を訴え、勤務中に息切れが悪化した。その後の 3 ヶ月間で、ビル全体で 14 人の従業員が初

めて喘息を発症し、このうち 7 人が職業性喘息の確定症例、7 人が疑い症例であった 16) 。

しかし、一般的な職業性喘息よりも反応性気道機能障害症候群に一致する症状であったこ

とから、本物質に喘息を誘発するような気道感作性があることを示す報告ではないと評価

されている 17) 。なお、漏出時の本物質濃度は未測定であったが、暖房システムには 3～12 

ppm の濃度で本物質が含まれており、同ビルでは漏出事故以前からシックビル症候群の訴

えもあった 18) 。 

 

（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
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に示すとおりである。 

 
 

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 －  
EU EU －  
 EPA －  
USA ACGIH －  
 NTP － 
日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG －  

 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌で遺伝

子突然変異 19, 20, 21) 、大腸菌で DNA 傷害 22) を誘発しなかった。また、S9 添加の有無にかか

わらずチャイニーズハムスター肺細胞（V79）で遺伝子突然変異を誘発しなかった 23) 。 

 
イ）in vivo 試験系では、経口投与したマウスの骨髄細胞で小核を誘発しなかった 24) 。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）ラットの雌雄各 35 匹を 1 群とし、本物質の塩酸塩を用いて 0、0.02、0.05、0.1％の本物

質濃度となるように餌に添加して 104 週間投与する計画の試験では、0.1％群は 48 週目に

0.15％に増量して以降、4～9 週毎に増量していき 85 週目に 1.0％まで増量して投与を継続

した。この結果、各群の一般状態や生存率、体重、血液、尿、臓器重量、剖検の結果に影響

はなく、病理組織学的検査でも 104 週間後の雄の精巣を除けば異常はなかった。 
発がん性については、各群で投与に関連した腫瘍の発生はなかった。 
非腫瘍性の影響については、雄の 0.02％以上の群では 3/18 匹、2/17 匹、4/15 匹で細胞充実

性の低下、精子形成の低下や欠如を伴った精細管の萎縮がみられ、対照群（34 匹）での発

生がなかったことから、有意差のある変化と判定された。しかし、このような所見は老齢

ラットでは普通にみられることであり、むしろ対照群での発生がなかったことの方が驚く

べきことであり、量反応関係もなく、6、12 ヶ月後の検査ではみられなかったことから、本

物質の毒性によるものではないと考えられた 25) 。なお、各群の摂餌量から求めた用量の平

均値は雄で 0、10、25、104 mg/kg/day、雌で 0、12、30、119 mg/kg/day であった。この結果

から、NOAEL を雄で 104 mg/kg/day 以上、雌で 119 mg/kg/day 以上とする。 

 

④ 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。 
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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 ］

（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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られているが、

発がん性については知見が得られず、ヒトに対する発がん性の有無については判断できない。

このため、閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基づき無

毒性量等を設定することとする。 

経口曝露については、中・長期毒性ウ）に示したイヌの試験から得られた NOAEL 

17 mg/kg/day（振戦、頭部を揺さぶる動作）が信頼性のある も低用量の知見と判断し、これ

を無毒性量等に設定する。 

吸入曝露については、中・長期毒性オ）に示したラットの試験から得られた NOAEL 11 ppm

（鼻腔の呼吸上皮の過形成、扁平上皮化生など）を曝露状況で補正して 1.96 ppm とし、慢性

曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.20 ppm（0.96 mg/m3）が信頼性のある も低濃

度の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア）経口曝露 

【予測 大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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。 

  
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 大曝露量 無毒性量等 MOE 

経口 
飲料水 － － 

17 mg/kg/day イヌ 
－ 

地下水 － － － 
 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量をもとに推定した高排出事業

所の排出先河川中濃度から算出した 大曝露量は 0.00041 µg/kg/day であったが、参考としてこ

れと無毒性量等 17 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

て求めた MOE は 4,100,000 となり、下水道への移動量を考慮した値 0.0016 µg/kg/day を用いる

と MOE は 1,100,000 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 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。 
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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 ］

 

イ）吸入曝露 

【予測 大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、一般環境大気中の濃度についてみると、平均曝露濃度及び予測 大

曝露濃度はともに 0.040 µg/m3 未満程度であった。無毒性量等 0.96 mg/m3 と予測 大曝露濃度

から、動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して求めた MOE は 2,400 超と

なる。 

このため、健康リスクの判定としては、現時点では作業は必要ないと考えられる。 
 
 

表 3.4 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 大曝露濃度 無毒性量等 MOE 

吸入 
環境大気 0.040 µg/m3 未満程度  0.040 µg/m3 未満程度 

0.96 mg/m3 ラット 
2,400 超 

室内空気 － － － 
 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大

気中濃度（年平均値）の 大値は 0.041 µg/m3 であったが、参考としてこれと無毒性量等

0.96 mg/m3 から、動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して求めた MOE は

2,300 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  ○ 5,000 Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 4) 

  ○ 10,000 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 C C 3)-1 

 ○  34,000 
Skeletonema 
costatum 

珪藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 D C 1)-164313 

  ○  44,000 Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 B B 4) 

 ○  62,300 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 C C 3)-1 

甲殻類

等 
○  83,600*1 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 C C 3)-2 

 ○  165,000*2 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 B B 3)-3 

魚 類 ○  147,000*1 Leuciscus idus コイ科 LC50 MOR 4 C C 3)-4 

 ○  >1,000,000*2 Leuciscus idus コイ科 LC50 MOR 4 B B 3)-4 

 ○  >1,000,000*2 Oryzias latipes メダカ LC50 MOR 4 B B 2)-2023060 

 ○  1,780,000*2 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッド

ミノー 
LC50 MOR 4 A A 1)-12858 

その他 ○  3,710,000 Tetrahymena 
pyriformis 

テトラヒメナ属 IGC50  POP 40 時間 B B 2)-2011133 

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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、IGC50 (Median Growth Inhibition Concentration)：半数増殖阻害濃度、 

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

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

POP (Population Change)：個体群の変化（増殖） 

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法）*1 pH の調整なし 

*2 pH を中性付近に調整 

 

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 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 

ドイツ工業規格  (DIN 38412 Part9) に準拠して、緑藻類 Desmodesmus subspicatus（旧名 

Scenedesmus subspicatus）の生長阻害試験が実施された 4)。設定試験濃度は、0（対照区）、5、10、

20、40、80、160、320 mg/L（公比 2）であった。生長阻害に関する速度法による 72 時間半数影

響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 44,000 µg/L であった。また、生長阻害に関する 72 時間無

影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 5,000 µg/L であった。 

 

2）甲殻類等 

OECD テストガイドライン No.202 に準拠して、オオミジンコ Daphnia magna の急性遊泳阻

害試験が実施された 3)-3。試験は止水式で実施され、設定試験濃度は、0（対照区）、1.6、8、40、

200、600、1,000 mg/L であった。試験用水には、カーボン及び逆浸透膜で濾過した地下水（硬度

96 mg/L、CaCO3換算）が用いられた。被験物質の実測濃度は設定濃度の 88%以上であった。遊

泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 165,000 µg/L であった。 

 

3）魚 類 

ドイツ工業規格の試験方法 (DIN 38412, Part 15) に準拠して、コイ科 Leuciscus idus の急性毒

性試験が実施された 3)-4。試験は止水式（曝気あり）で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、100、

215、464、1,000 mg/L（公比 2.15）であった。 高濃度区 (1,000 mg/L) では、試験溶液の pH を

中性付近に調整した試験も行った。pH を調整すると 1,000 mg/L でも有害影響は見られず、96 時

間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 1,000,000 µg/L 超とされた。 

また、日本工業規格の試験方法 (JIS K0102-1998 の 71.) に準拠し、メダカ Oryzias latipes の急

性毒性試験が、GLP 試験として実施された 2)-2023060。試験は半止水式（24 時間毎換水）で行われ

た。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 1,000,000 µg/L 超とされた。 

 

4）その他の生物 

Sinks と Schultz2)-2011133は、著者らの既報 (1997) の方法に従って、テトラヒメナ属 Tetrahymena 

pyriformis の増殖阻害試験を実施した。試験は止水式で行われ、設定試験濃度区は対照区及び 6

～8 濃度区であった。助剤として 0.75%未満のジメチルスルホキシド (DMSO) が用いられ、培

地の pH は中性に調整されていた。40 時間半数増殖阻害濃度 (IGC50) は、設定濃度に基づき

3,710,000 µg/L であった。 
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（2）定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討 

環境リスク初期評価において、予測無影響濃度 (PNEC) の導出は、原則として生態毒性に関

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

る予測やリードアクロス（類推）の活用については、当面専門家判断に基づく総合的な判定の

根拠の 1 つとしている。 

本物質について、採用可能とされた実験値は、3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）の急性毒

性値及び藻類等の慢性毒性値であり、甲殻類等及び魚類の慢性毒性値は得られていない。本物

質のようなアミン類では、甲殻類は急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示す場合がある

という専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR による予測 5), 6)や類推を検討

した。 

本物質の QSAR 予測値については、決定係数 (R2) が 0.7 以上、毒性試験データ数 (n) が 5 以

上、leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2) が 0.5 以上 (KATE のみ)（以下、指標と

いう。）を満たす QSAR 式による QSAR 予測値のうち、log Kow と化学物質の部分構造について

判定し、適用できるとしたもの（適用領域内）を参考にすることとした。 

 

1）甲殻類の慢性毒性 

甲殻類の慢性毒性について、指標を満たした QSAR 式から、適用領域内の予測値として 11,000 

μg/及び 153,000 μg/L が得られた（表 4.2）。各 QSAR クラスに含まれる参照物質と本物質の化学

構造的な類似性を確認し、本初期評価に用いるための妥当性を検証した結果、153,000 µg/L では

なく 11,000 µg/L が採用された（第 2 編「2- (ジエチルアミノ) エタノール」参照）。 

 

表 4.2 QSAR を用いた甲殻類慢性毒性予測結果の概要 

(KOWWIN v1.69 による推定値 logKow=0.05 を用いた予測） 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンドポイント QSAR モデル QSAR クラス 
MaxlogKow 

[logKow Range] 
R2 n Q2 

11,000 NOEC KATE2020 v4.1 
CNO_X amine sec,tert 
unreactive w/N-Oxide, 

Nitroso 
[ -0.80, 4.67 ] 0.81 15 0.74 

153,000 ChV ECOSAR 2.2 Neutral Organics 8.0[ -0.15, 7.7 ] 0.87 26 ― 

QSAR 予測値 

予測値を算出する定量的構造活性相関 (QSAR) プログラムとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 が用いられた。 

logKow 値や部分構造が適用範囲外の場合、QSAR 式の R2が 0.7 未満の場合、n が 5 未満の場合、KATE 2020 において Q2が

0.5 未満の場合、それらの予測値は掲載していない。 

本初期評価に用いるのに妥当性が高いとして採用された QSAR 予測値には、太字下線を付した。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、LOEC (Lowest Observed Effect Concentration)： 小影響濃度、 

NOEC (No Observed Effect Concentration)：無影響濃度 

logKow 

  MaxlogKow：ECOSAR において各 QSAR 式に定められる logKow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和濃度で影響なし」

と考えられる。 

  [logKowRange]：QSAR を構築する参照物質の logKow の 大値と 小値 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数、（ ）内は Support Chemicals (logKow 推定値>6.0 の化学物質、不等号付き、外れ値) のデータ数 

Q2：Leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE のみ) 
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（3）予測無影響濃度 (PNEC) の設定 

生態毒性試験により得られた毒性値のうち、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） 44,000 µg/L  

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 165,000 µg/L  

魚 類 Leuciscus idus 96 時間 LC50 1,000,000 µg/L 超

 Oryzias latipes 96 時間 LC50 1,000,000 µg/L 超 

その他 Tetrahymena pyriformis 40 時間 IGC50（増殖阻害） 3,710,000 µg/L  

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た も小さい値（藻類等の 44,000 µg/L）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 440 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Desmodesmus subspicatus 72 時間 NOEC（生長阻害） 5,000 µg/L 

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

得られた毒性値（藻類等の 5,000 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 50 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 50 µg/L を採用する。 

 

（4）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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。 
 

表 4.3 生態リスクの判定結果 

水 質 平均濃度 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 データは得られなかった 
50 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注：公共用水域･淡水は､河川河口域を含む 
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【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、 大で 0.010 μg/L となり、

この値と PNEC の比は 0.0002 であった。 

また、化管法に基づく 2021 年度の下水道への移動量から推計した公共用水域への排出量を全

国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、

大で 0.040 µg/L となり、この値と PNEC の比は 0.0008 であった。 

さらに、本物質のようなアミン類では甲殻類の急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示

す場合があるという専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR 等による検討を

行った結果、QSAR 予測値 11,000 µg/L が得られた。この値は、PNEC の根拠とされた藻類等の

慢性実験値 (5,000 μg/L) よりも大きいため、甲殻類の慢性毒性 QSAR 予測値を考慮して PNEC

の参考値を導出しても、実験値から導出した PNEC (50 µg/L) と変わらなかった。 

以上から、総合的な判定としては、現時点では作業の必要はないと考えられる。 

 
 

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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clastogenic action on bone marrow erythrocytes in the micronucleus test. Cited in: OECD (2002): 

SIDS initial assessment report. 2-Diethylaminoethanol. CAS No: 100-37-8. 

25) Scientific Associates, Inc. (1967): Final report on two-year chronic feeding of diethylaminoethanol 

to albino rats. NTIS/OTS0001257. 
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3 2-(ジエチルアミノ)エタノール 

 

 
 

（4）生態リスクの初期評価 

1) U.S. EPA「ECOTOX」 

12858：Geiger, D.L., S.H. Poirier, L.T. Brooke, and D.J. Call (1986): Acute Toxicities of Organic 

Chemicals to Fathead Minnows (Pimephales promelas), Volume 3. Ctr.for Lake Superior 

Environ.Stud., Univ.of Wisconsin-Superior, Superior, WI :328. 

164313：Eide-Haugmo,I., O.G. Brakstad, K.A. Hoff, E.F. Da Silva, and H.F. Svendsen (2012): 

Marine Biodegradability and Ecotoxicity of Solvents for CO2-Capture of Natural Gas. Int. J. 

Greenhouse Gas Control9:184-192. 

2) U.S. EPA「ECOTOX」以外 

2011133：Sinks, G.D., and T.W. Schultz (2001): Correlation of Tetrahymena and Pimephales 

Toxicity: Evaluation of 100 Additional Compounds. Environ. Toxcol. Chem. 20(4)：917-921. 

2023060：新エネルギー・産業技術総合開発機構 (2001)： 2-(ジエチルアミノ）エタノール

（被験物質番号 K-1538）のコイにおける濃縮度試験. （試験番号：51538）. 

3) European Chemicals Agency : Registered Substance, 2-diethylaminoethanol. 

(https://echa.europa.eu/registration-dossier/-/registered-dossier/2134, 2023.07.06 現在) 

1. Toxicity to aquatic algae and cyanobacteria. 001 Key Experimental result (2015) 

2. Short-term toxicity to aquatic invertebrates. 001 Key Experimental result (1988) 

3. Short-term toxicity to aquatic invertebrates. 002 Key Experimental result (1993) 

4. Short-term toxicity to fish. 001 Key Experimental result (1987). 

4) OECD High Production Volume Chemicals Program (2004)：SIDS (Screening Information Data 

Set) Initial Assessment Report, 2-Diethylaminoethanol (CAS No. 100-37-8). 

5) 国立環境研究所 生態毒性予測システム KATE2020 version4.1. (2023 年 10 月 2 日確認) 

https://kate.nies.go.jp/ 

6)  U.S. EPA, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認) https://www.epa.gov/tsca-screening-

tools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model 
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4 1,3-ジオキソラン 

 

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：1,3-ジオキソラン 
CAS 番号：646-06-0 
化審法官報公示整理番号：5-500 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：JH6760000 

分子式：C3H6O2 

分子量： 74.08 
換算係数：1 ppm = 3.03 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は無色透明の刺激臭を有する液体である 1)。 

融点 -97.21℃ 2)、-95℃ 3) , 4)、< -90℃ (101 kPa)5) 

沸点 
75.3℃ (101 kPa) 2)、78℃(101 kPa) 3)、74~75℃ 4)、 
76℃ (101 kPa) 5) 

密度 1.060 g/cm3 (20℃) 2)、1.06 g/cm3 (20℃) 5) 

蒸気圧 
1.46×104 Pa (25℃) 2)、1.05×104 Pa (20℃) 3)、 
1.01×104 Pa (20℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) -0.37 (pH 不明) 3) , 6) 

解離定数（pKa） -3.80 (25℃) 3) 

水溶性（水溶解度） 1×106 mg/L (25℃) 7) 

（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 

分解率：BOD 2 %、DOC 1 %、GC 0 % 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）8) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：11×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 9)により推定） 

半減期：5.8 ～ 58 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 10)と仮定し推

定） 

 

［4］1,3-ジオキソラン         
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加水分解性 

半減期：1 年以上（pH = 4、7、9、25 ℃）5) 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)： 3.2（BCFBAF 11) により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 1.4（KOCWIN 12) により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質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 13)。 

 

表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 1,000 1,000 未満 1,000 1,000 

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んでいない値を示す。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、金属のフィルムの洗浄剤、PVC、セルロース誘導体などのポリマー

溶剤、塗料および接着剤の溶剤、感光液、現像液の成分、油脂、ロウ、医薬（ビタミンなど）

の抽出溶剤、リチウム電池電解液用溶媒などとされている 14)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、人健康影響の観点から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

いる。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：151）から除外された。 

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：1094）に指定されていた。 
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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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基づき

公表された、2021 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),3)

から集計した排出量等を表 2.1 に示す。なお、届出外非対象業種・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（2021 年度） 

 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 31 t となり、そのうち届出排出量が約

26 t で全体の 84％であった。届出排出量はすべて大気へ排出されるとしている。この他に、下

水道への移動量が 0.12 t、廃棄物への移動量が約 23 t であった。届出排出量の主な排出源は、出

版・印刷・同関連産業（27％）、プラスチック製品製造業（23％）、化学工業（21％）、一般機械

器具製造業（20％）であった。 

表2.1に示したようにPRTRデータでは、届出外排出量の推定は媒体別には行われていないた

め、届出外排出量対象業種の媒体別配分は届出排出量の割合をもとに行った。届出排出量と届

出外排出量を媒体別に合計したものを表 2.2 に示す。 

 
表 2.2 環境中への推定排出量（2021 年度） 

媒 体 推定排出量(kg) 

大 気 

水 域 

土 壌 

26,318 

5,066 

0 

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 26,273 0 0 0 120 22,694 5,111 - - - 26,273 5,111 31,384

１，３－ジオキソラン

業種等別排出量(割合) 26,273 0 0 0 120 22,694 5,111 0 0 0

7,100 0 0 0 0 380 届出 届出外

(27.0%) (1.7%) 84% 16%

6,040 0 0 0 0 3,350

(23.0%) (14.8%)

5,555 0 0 0 110 7,199

(21.1%) (91.7%) (31.7%)

5,200 0 0 0 0 2,300

(19.8%) (10.1%)

5,111

(100.0%)

2,000 0 0 0 0 0

(7.6%)

240 0 0 0 0 6,800

(0.9%) (30.0%)

130 0 0 0 0 65

(0.5%) (0.3%)

8 0 0 0 0 0

(0.03%)

0 0 0 0 10 2,600

(8.3%) (11.5%)

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(%)

出版・印刷・同関連

産業

プラスチック製品

製造業

化学工業

一般機械器具製造業

下水道業

輸送用機械器具

製造業

電気機械器具製造業

石油製品・石炭製品

製造業

窯業・土石製品

製造業

医薬品製造業
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本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.3 に示す 1)。 

 
表 2.3 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 4)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中、大気及び公共用水域への排出量が最大であった茨城県（大気

への排出量 7.2 t、公共用水域への排出量 5.1 t）とした。予測結果を表 2.4 に示す。 

 

表 2.4 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 公共用水域 

茨城県 茨城県 茨城県 

大 気 1.2 1.2 1.2 

水 域 97.8 97.8 97.8 

土 壌 0.1 0.1 0.1 

底 質 0.8 0.8 0.8 

注：数値は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 2.5.1、表

2.5.2 に示す。 

 
表 2.5.1 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 

           

一般環境大気 µg/m3 <0.086 <0.086 <0.086 <0.086 0.086 0/17 全国 2019 5) 

           

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

2021 26,273 0 0 0 120 22,694 5,111 - - - 26,273 5,111 31,384

2020 21,832 39 0 0 5,111 24,353 22,006 - - - 21,871 22,006 43,877

2019 28,373 38 0 0 22,006 24,544 18,006 - - - 28,411 18,006 46,417

2018 28,928 0 0 0 18,006 22,388 23,000 - - - 28,928 23,000 51,928

2017 33,558 4 0 0 23,000 20,722 11,000 - - - 33,562 11,000 44,562

2016 34,549 18 0 0 11,000 31,136 20,000 - - - 34,567 20,000 54,567

2015 34,160 2 0 0 20,000 33,351 18,000 - - - 34,162 18,000 52,162

2014 33,138 2 0 0 18,000 37,103 13,000 - - - 33,141 13,000 46,141

2013 29,353 5 0 0 13,000 38,506 8,200 - - - 29,358 8,200 37,558

2012 31,488 5 0 0 8,200 49,765 13,000 - - - 31,493 13,000 44,493

年度

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
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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 

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L <2.4 <2.4 <2.4 <2.4 2.4 0/15 全国 2021 6) 

           

公共用水域・海水 µg/L <2.4 <2.4 <2.4 <2.4 2.4 0/6 全国 2021 6) 

           

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          

           

注：a) 最大値又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 2.5.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 
平均値 

算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 

下限値 
検出率 

調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g          

           

底質(公共用水域・海水) µg/g          
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媒 体 
幾何 
平均値 

算術 
平均値 

最小値 最大値 
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・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          

           

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

一般環境大気及び公共用水域・淡水の実測値を用いて、人に対する曝露の推定を行った（表

2.6）。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 2.6 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気  
 

一般環境大気 0.086 μg/m3未満程度 (2019) 0.026 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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 2.4 μg/L 未満程度 (2021)  0.096 μg/kg/day 未満程度 

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 
大気   

一般環境大気 0.086 μg/m3未満程度 (2019) 0.026 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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 2.4 μg/L 未満程度 (2021)  0.096 μg/kg/day 未満程度 

   

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：太字の数値は、リスク評価に用いた曝露濃度（曝露量）を示す。 
 

吸入曝露については、表 2.6 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 0.086 µg/m3未満程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 7)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 1.9 μg/m3となった。 
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表 2.7 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 <0.026 <0.026 

 
 室内空気   

 
 飲料水   

 水 質 地下水   

 
 公共用水域・淡水 <0.096 <0.096 

 食 物    

 土 壌    

注：1) 太字の数値は、リスク評価に用いた曝露量を示す。 
2) 不等号（<）を付した値は、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。 
 

経口曝露量については、表 2.7 に示すとおり曝露量を設定できる飲料水、地下水、食物及び

土壌の実測データが得られていない。そこで公共用水域・淡水からのみ摂取すると仮定した場

合には平均曝露量、予測最大曝露量ともに 0.096 μg/kg/day 未満程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道

への移動量の届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域への排出量a を全

国河道構造データベース 8) の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、

最大で 0.026 µg/L となり、経口曝露量を算出すると 0.0010 µg/kg/day となった。 

物理化学的性状から考えて生物濃縮性は高くないと推測されることから、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 2.8 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、同海水域ともに 2.4 μg/L 未満程度となった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道への移動

量の届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域 a への排出量を全国河道構

造データベース 8) の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で

0.026 µg/L となった。 

 
表 2.8 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 2.4 μg/L 未満程度 (2021) 2.4 μg/L 未満程度 (2021) 

海 水 2.4 μg/L 未満程度 (2021) 2.4 μg/L 未満程度 (2021) 

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。 

 

 
a：公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水域への 
移行率は、本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値（99%）3) をそのまま採用した。 
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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 

鼻腔と気管の吸気、呼気に含まれる化学物質の濃度を測定するシステムを開発したことから、

イヌの鼻部に 500 ppm の本物質を 10 分間曝露して吸入させた結果、曝露した本物質の 66.6％が

鼻腔で吸収されたが、肺での吸収は 2.1％とわずかであった 1) 。Wistar ラットに 2-14C または

4,5- 14C ラベルした 1,3-ジオキソランを腹腔内投与したところ、1,3-ジオキソランが代謝の過程

で 2 つに断片化することがわかった。2-14C の挙動の結果よりメチレン側の炭素は酸化されて二

酸化炭素として 24 時間以内に 80%が呼気から排出されることがわかった。一方で 4,5-14C の挙

動の結果より炭素 2 個を含む方の断片（エチレングリコール相当）の体内からの排出について

は、尿からの 23%が最大であり、呼気からは 5%であった。したがって後者の断片に関しては体

内に保持されやすく、エチレングリコールに典型的な経路によって時間をかけて代謝を受ける

と考えられている 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 3) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 3,000 mg/kg 
ラット 経口 LD50 5,200 mg/kg 
マウス 経口 LD50 3,200 mg/kg 
ウサギ 経口 LD50 5,200 mg/kg 
ラット 吸入 LC50 20,650 mg/m3 (4 hr) 
ラット 吸入 LC50 68,400 mg/m3 (4 hr) 
マウス 吸入 LC50 10,500 mg/m3 (2 hr) 
モルモット 吸入 LC50 166,000 mg/m3 (4 hr) 
ウサギ 吸入 LCLo 32,000 ppm [96,960 mg/m3] (4 hr) 
ラット 経皮 LD50 15,000 mg/kg 
ウサギ 経皮 LD50 8,480 µL/kg [8,990 mg/kg] 
ウサギ 経皮 LD50 15,000 mg/kg 
注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

ヒトの急性症状に関する情報は得られなかった。 

なお、ラット経口投与で 5,200 mg/kg の LD50が報告された試験では、運動失調、呼吸の抑

制がみられた 3) 。 

  

② 中・長期毒性 

ア）Sprague-Dawley ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、75、250、750、2,000 mg/kg/day を 2

週間（7 日/週）強制経口投与した結果、2,000 mg/kg/day 群の雌雄で筋緊張の低下、過度の

流涎、運動失調、活動低下などがみられ、雄 3 匹、雌 4 匹が死亡した。2,000 mg/kg/day 群

の雌雄で体重増加の有意な抑制を認め、750 mg/kg/day 以上の群の雌雄で肝臓相対重量の増
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加、雌で脾臓相対重量の減少、2,000 mg/kg/day 群の雌雄で胸腺、雄で脾臓の相対重量の減

少、250 mg/kg/day 以上の群の雄で血小板数、雌でリンパ球の有意な減少がみられ、網赤血

球の有意な減少は 250 mg/kg/day 群の雌でみられた。剖検では組織に異常はなかったが、病

理組織検査では 2,000 mg/kg/day 群の雌雄の肝臓で小葉中心性肝細胞肥大と小葉中間体の空

胞化、胸腺の萎縮、亜急性腎盂炎、雄の腎皮質で好塩基性尿細管の増加や結晶蓄積、精巣

で多巣性変性巣がみられた 4) 。この結果から、NOAEL を雌雄で 75 mg/kg/day とする。 

 

イ）Albino ラット、Albino マウス、ゴールデンシリアンハムスターの雌雄各 5 匹を 1 群とし、

0、0.5、1、2％の濃度で飲水に添加して 4 週間投与した予備試験では、ラットは 1％群の雄

及び 2％群の雌雄、ハムスターは 2％群の雄で体重増加の有意な抑制を認めたが、マウスで

は体重への影響はなかった 5) 。飲水量から求めた投与量はラットの雄で 0、670、1,070、

1,690 mg/kg/day、雌で 0、610、1,310、2,520 mg/kg/day、マウスの雄で 0、1,130、2,290、

4,120 mg/kg/day、雌で 0、1,270、2,090、3,550 mg/kg/day、ハムスターの雄で 0、800、1,920、

3,160 mg/kg/day、雌で 0、920、1,810、3,620 mg/kg/day であった。この結果から、ラットの

NOAELを雄で 670 mg/kg/day、雌で 1,310 mg/kg/day、マウスのNOAELを雄で 4,120 mg/kg/day

以上、雌で 3,550 mg/kg/day 以上、ハムスターの NOAEL を雄で 1,920 mg/kg/day、雌で

3,620 mg/kg/day 以上とする。 

 

ウ）Fischer 344 ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、516、2,319、5,132 ppm を 2 週間（6 時間/

日、5 日/週）吸入させた結果、5,132 ppm 群で軽度の協調運動障害が曝露開始時から終了後

も 45～85 分までみられた。5,132 ppm 群の雄で体重増加の有意な抑制を認め、2,319 ppm 以

上の群の雌雄で赤血球数、ヘモグロビン濃度、ヘマトクリット値、血小板数の増加、白血

球数の減少に有意差がみられたが、血小板以外の血液成分の変化は過去の対照群で認めた

変化の範囲内にあった。血清の ALP は 2,319 ppm 以上の群の雄及び 5,132 ppm 群の雌で有

意に高かった。5,132 ppm 群の雌雄で肝臓、雄で腎臓、精巣の相対重量の有意な増加を認め

たが、組織に影響はなかった 6) 。この結果から、NOAEL を雌雄で 516 ppm（曝露状況で補

正：92 ppm）とする。 

 

エ）Fischer 344 ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、298、1,000、3,010 ppm を 13 週間（6 時間

/日、5 日/週）吸入させた結果、3,010 ppm 群の雌で試験期間の初期に体重増加の有意な抑

制、雌雄で尿比重の有意な低下を認めた。1,000 ppm 以上の群の雌で赤血球数の増加、

3,010 ppm 群の雌雄で白血球数の減少に有意差がみられたが、いずれも過去の対照群で認め

た変化の範囲内にあった。1,000 ppm 以上の群の雌及び 3,010 ppm 群の雄で肝臓相対重量の

増加、脾臓相対重量の減少に有意差を認めたが、肝細胞で軽微な変化（軽微な小葉中心性

肝細胞肥大と細胞質の好酸性化）がみられた以外には組織への影響はなかった。また、6、

13 週間後に実施した機能観察バッテリー（FOB）の成績に影響はなかった 7) 。この結果か

ら、NOAEL を雌で 298 ppm（曝露状況で補正：53 ppm）、雄で 1,000 ppm（曝露状況で補正：

179 ppm）とする。 
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③ 生殖・発生毒性 

ア）Albino ラット雄 5 匹、雌 10 匹を 1 群とし、0、0.01、0.03、0.1％の濃度で飲水に添加し

て雄に 90 日間投与した後に雌への投与を開始し、交尾、妊娠、授乳期間を通して投与した

結果、交尾率、受胎率、出産率、産仔数、仔の生存率に影響はなかった。なお、0.01％群の

仔（雄）の体重は離乳時に有意に低かったが、用量依存性のない変化であったため、投与

に関連した影響ではないと考えられた 8) 。この結果から、母ラット及び仔で NOAEL を 0.1％

（100 mg/kg/day 相当）以上とする。 

 

イ）Albino ラット雄 5 匹、雌 10 匹を 1 群とし、0、0.5、1％の濃度で飲水に添加して雄に 90

日間投与した後に雌への投与を開始し、交尾、妊娠、授乳期間を通して離乳 10 日後まで投

与した結果、1％群の雌で体重増加の有意な抑制、0.5％以上の群で交尾率、出産率の減少、

死産数の増加、1％群で産仔数の減少を認めた。また、1％群では出生率は低く、24 時間以

内に仔の全数が死亡し、0.5％群でも離乳時までに死亡率の増加がみられた 9) 。そこで曝露

を停止した上で引続き新たに、各群の雌と繁殖能を認めた未処置の雄を交尾させた結果、

0.5％以上の群で受胎率、出産率、哺育 4 日から哺育 21 日までの仔の生存率の低下を認めた

が、産仔数や死産数、仔の体重などに影響はなかった 10) 。この結果から、母ラット及び仔

で LOAEL を 0.5％（500 mg/kg/day 相当）とする。 

 

ウ）Sprague-Dawley ラット雌 25 匹を 1 群とし、0、125、250、500、1,000 mg/kg/day を妊娠 6

日から妊娠 15 日まで強制経口投与した結果、1,000 mg/kg/day 群で妊娠 6 日から妊娠 7 日に

かけて体重増加の有意な抑制を認め、その後も試験期間を通して体重増加は低かった。胎

仔では 1,000 mg/kg/day 群の体重は有意に低く、尾や椎骨の奇形、心臓の中隔欠損、中手骨

の骨化遅延の発生率に有意な増加を認めた 11) 。この結果から、母ラット、胎仔で NOAEL

を 500 mg/kg/day とする。 

 

エ）Imp:DAK ラット雌 17～19 匹を 1 群とし、0、140、580、1,150 mg/kg/day を妊娠 8 日から

妊娠 20 日までの期間中、2 日に 1 回、強制経口投与した結果、1,150 mg/kg/day 群で体重増

加の有意な抑制、副腎相対重量の有意な増加を認めたが、胎仔数やその生死、吸収胚数等

に影響はなかった。胎仔では 1,150 mg/kg/day 群で頭臀長、580 mg/kg/day 以上の群で頭蓋骨

の発育不全、1,150 mg/kg/day 群で胸骨の骨化遅延の発生率に有意な増加を認めた。なお、

140 mg/kg/day 以上の群で胎盤重量の有意な増加がみられたが、投与量とは負の相関関係に

あったことから、生物的な意義は不明であった 12) 。本知見は、ラットの器官形成期を含む

母ラットの妊娠期間中に隔日で本物質を投与した実験であり、標準的な出生前発生毒性試

験の投与頻度とは異なるため、NOAEL 等の設定は行わないこととした。 

 

オ）Imp:DAK ラット雌 10～14 匹を 1 群とし、0、580、1,150 mg/kg/day を妊娠 2 日から妊娠

20 日までの期間中、2 日に 1 回、強制経口投与し、離乳時まで哺育させた結果、1,150 

mg/kg/day 群の 4 日生存率は有意に低く、その後の生存率も有意に低かった。580 mg/kg/day

以上の群の仔で耳介展開、切歯萌出、開眼の日齢や立ち直り反射、背地走性などの行動試

験の成績に影響はなかったが、1,150 mg/kg/day 群の雌（生後 8 週齢）で探索運動活性が有
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意に増加し、雄（生後 14～15 週齢）で体重増加の有意な抑制を認めた。580 mg/kg/day 以

上の群の雄（生後 5 週齢）、1,150 mg/kg/day 群の雌（生後 5 週齢）でヘモグロビン濃度が有

意に低下したがヘマトクリット値には影響がなく、生後 8 週齢時には雌雄共にヘモグロビ

ン濃度、ヘマトクリット値には差がなかった 12)。本知見は、ラットの器官形成期を含む母

ラットの妊娠期間中に隔日で本物質を投与した実験であり、標準的な出生前発生毒性試験

の投与頻度とは異なるため、NOAEL 等の設定は行わないこととした。 

 

カ）COBS albino ラット雄 5 匹、雌 10 匹を 1 群とし、0、125 ppm を雄に 90 日間（7 時間/日、

5 日/週）吸入させた後に雌への曝露を開始し、交尾、妊娠期間を通して出産 1～2 日前まで

曝露した結果、交尾率や受胎率、出産率、産仔数、死産数に影響はなく、仔の体重や生存

率、外見にも影響はなかった 13) 。また、各群の雌と 120 日間曝露した雄を用いて 125 ppm

を同様に処置した試験では、産仔数、死産数、生存率への影響はなかったが、交尾率、雌

の生殖能の低下がみられ、雄の仔の体重増加の有意な抑制が認められた 14) 。しかしながら、

本知見は曝露群が 1 群のみであるために量反応関係が明らかではなく、標準的な生殖発生

毒性の研究デザインとなっていないため、本知見から NOAEL 等の設定は行わないことと

した。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）本物質及び 1,4-ジオキソランの製造に従事する労働者を対象に実施した定期的な血液検

査では、これらの曝露に関連した影響はみられなかった 15) 。 

 

（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。 
 

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 －  

EU EU －  

 EPA －  

USA ACGIH －  

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG －  

 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌 16～20) 、

酵母 16) 、マウスリンパ腫細胞（L5178Y）21) で遺伝子突然変異を誘発しなかった。S9 無

添加のマウス胚由来線維芽細胞（C3H 10T 1/2）で細胞形質転換を弱く誘発したが 22) 、別
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のマウス胚由来線維芽細胞（Balb/C-3T3）では誘発しなかった 23) 。S9 添加の有無にかか

わらずチャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）で染色体異常を誘発しなかった 24) 。 

 

イ）in vivo 試験系では、経口投与したラット、吸入曝露したラットで優性致死突然変異を

誘発しなかったが 25) 、腹腔内投与したラットの肝臓で DNA 傷害を誘発した 26) 。腹腔内

投与したマウスの骨髄細胞で小核を誘発した報告 27) 、誘発しなかった報告 28) に分かれ

た。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Sprague-Dawley ラット雌雄各 60 匹を 1 群とし、0、0.03、0.1％の濃度で飲水に添加し

て 2 年間投与した結果、腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 29) 。 

非腫瘍性の影響については、0.03％群の雄で 2、3 週後に体重増加の有意な抑制を認め

た以外には、一般状態や生存率、体重、血液、血液生化学、尿、臓器重量、組織に影響

はみられなかった 29) 。飲水量から求めた投与量は雄で 0、18、62 mg/kg/day、雌で 0、30、

97 mg/kg/day であった。この結果から、一般毒性の NOAEL を 0.1％（雄で 62 mg/kg/day、

雌 97 mg/kg/day）以上とする。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られているが、

発がん性については十分な知見が得られず、ヒトに対する発がん性の有無については判断で

きない。このため、閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に

基づき無毒性量等を設定することとする。 

経口曝露については、実験動物に関する発がん性の知見ア）に示したラットの試験から得

られた一般毒性の NOAEL 62 mg/kg/day（影響のなかった用量）が信頼性のある最も低用量の

知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

吸入曝露については、中・長期毒性エ）に示したラットの試験から得られた NOAEL 298 ppm

（赤血球数の増加、肝臓相対重量の増加、脾臓相対重量の減少）を曝露状況で補正して 53 ppm

とし、慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 5.3 ppm（16 mg/m3）が信頼性のある

最も低濃度の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア）経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 
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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 ］

経口曝露については、公共用水域・淡水を摂取すると仮定した場合、平均曝露量及び予

測最大曝露量は共に 0.096 μg/kg/day 未満程度であった。無毒性量等 62 mg/kg/day と予測最

大曝露量から、動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して求めた MOE は

65,000 超となる。 

このため、健康リスクの判定としては、現時点では作業は必要ないと考えられる。 
 
  

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 － － 

62 mg/kg/day ラット 
－ 

公共用水

域・淡水 
0.096 µg/kg/day 

未満程度 
0.096 µg/kg/day 

未満程度 
65,000 
超 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく2021年度の下水道への移動量をもとに推定した排出先河川中濃度から算出

した最大曝露量は 0.0010 µg/kg/day であったが、参考としてこれと無毒性量等 62 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 で除して求めた MOE は 6,200,000 超と

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 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も、現時点では作業は必要ないと考えられる。 

 

イ）吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、一般環境大気中の濃度についてみると、平均曝露濃度及び予測最

大曝露濃度はともに 0.086 µg/m3未満程度であった。無毒性量等 16 mg/m3と予測最大曝露濃

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 で除して求めた MOE は 19,000

超となる。 

このため、健康リスクの判定としては、現時点では作業は必要ないと考えられる。 

 
 
 

表 3.4 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 

0.086 µg/m3 
未満程度 

0.086 µg/m3 
未満程度 16 mg/m3 ラット 

19,000 超 

室内空気 － － － 
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【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大

気中濃度（年平均値）の最大値は 1.9 µg/m3であり、参考としてこれと無毒性量等 16 mg/m3

から、動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して算出した MOE は 840 と

なる。 

したがって、総合判定としても、現時点では作業は必要ないと考えられる。 
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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  ○ 877,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 2)-1 

 ○  >877,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50   
GRO (RATE) 

3 B B 2)-1 

甲殻類

等 
○  >772,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 B B 2)-2 

 ○  6,950,000 Daphnia magna オオミジンコ LC50   MOR 2 B B 1)-15270 

魚 類 ○  >35,900*1,2 Lepomis 
macrochirus  

ブルーギル LC50   MOR 4 C C 2)-4 

 ○  >95,400*1 Lepomis 
macrochirus  

ブルーギル LC50   MOR 4 B B 2)-3 

 ○  10,000,000 
Cyprinodon 
variegatus 

キプリノドン

属 
LC50   MOR  4 C C 1)-15270 

その他   ― ― ― ― ― ― ― ― 

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 

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）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality) : 死亡 

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

*1 限度試験（毒性値を求めるのではなく、定められた濃度において影響の有無を調べる試験）により得られた値 

*2 試験開始時及び終了時の実測濃度の幾何平均値より求めた値 
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 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 及び欧州 EEC の試験方法 (EEC method C.3) に準拠して、

緑藻類 Raphidocelis subcapitata の生長阻害試験が、GLP 試験として実施された 2)-1。設定試験濃

度は 0（対照区）、62.5、125、250、500、1,000 mg/L（公比 2）であった。活性炭濾過した米国

フロリダ州ジュピターの脱イオン水を用いて調製した、米国 ASTM の試験方法 (1990) に従っ

た培地が用いられた。被験物質の実測濃度（対照区を除く）は、36.9、81.0、163、280、877 mg/L

であり、試験開始時及び終了時には、それぞれ設定濃度の 97～105%及び 8～73%であった。最

高濃度区における生長阻害率は 4.8%であったため、生長阻害に関する 72 時間半数影響濃度 

(EC50) は、実測濃度に基づき 877,000 µg/L 超とされた。また、生長阻害に関する 72 時間無影響

濃度 (NOEC) は、実測濃度に基づき 877,000 µg/L であった。 

 

2）甲殻類等 

 OECD テストガイドライン No.202 及び欧州 EEC の試験方法 (EEC method C.2) に準拠して、

オオミジンコ Daphnia magna の急性遊泳阻害試験が、GLP 試験として実施された 2)-2。試験は半

止水式 (24 時間後換水) で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、250、500、1,000 mg/L（公比 2）

であった。試験用水として、濾過脱塩後に曝気した米国フロリダ州ジュピターの水が用いられ

た。被験物質の実測濃度（対照区を除く）は、213、411、772 mg/L であり、試験溶液調製時及

び換水前には、それぞれ設定濃度の 96～99%及び 55～76%であった。最高濃度区においても遊

泳阻害率は 50%未満であったため、遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃

度に基づき 772,000 µg/L 超とされた。 

 

3）魚 類 

 OECD テストガイドライン No.203 及び欧州 EEC の試験方法 (EEC method C.1) に準拠して、

ブルーギル Lepomis macrochirus の急性毒性試験が、GLP 試験として実施された 2)-3。試験は半止

水式（毎日換水）で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、100 mg/L（限度試験）であった。試

験用水として、濾過脱塩後に曝気した米国フロリダ州ジュピターの水が用いられた。被験物質

の実測濃度（対照区を除く）は、95.4 mg/L であり、試験溶液調製時及び換水前には、それぞれ

設定濃度の 99.6～108%及び 72.1～93.8%であった。被験物質曝露による死亡は見られず、96 時

間半数致死濃度 (LC50) は、実測濃度に基づき 95,400 µg/L 超とされた。 

 

（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、上記本文で示した最小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 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害） 877,000 µg/L 超 
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甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 772,000 µg/L 超 

魚 類 Lepomis macrochirus 96 時間 LC50 95,400 µg/L 超 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）について信頼できる知見

が得られたため］ 

 得られた毒性値はいずれも確定値ではないが、最小値となる可能性のある魚類の 95,400 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 950 µg/L 超と

された。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 NOEC（生長阻害） 877,000 µg/L 

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

 得られた毒性値（藻類等の 877,000 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 8,700 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては、魚類の急性毒性値から得られた 950 µg/L 超を採用する。 

 

（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及び海水域ともに 2.4 µg/L 未

満程度であった。安全側の評価値として設定された予測環境中濃度 (PEC) も、淡水域及び海水

域ともに 2.4 µg/L 未満程度であった。 

予測環境中濃度 (PEC) と予測無影響濃度 (PNEC) の比は、淡水域及び海水域ともに 0.003 未

満であり、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 4.2 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 2.4 μg/L 未満程度 (2021)  2.4 μg/L 未満程度 (2021)  
>950 

µg/L 

<0.003 

公共用水域・海水 2.4 μg/L 未満程度 (2021)  2.4 μg/L 未満程度 (2021)  <0.003 

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 

 

 

 

 

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】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道への移動

量から推計した公共用水域への排出量を全国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈の

みを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.026 µg/L であった。この値と PNEC の比は

0.00003 未満となるため、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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（4）生態リスクの初期評価 

1) U.S. EPA「ECOTOX」 

15270：Walton, J.R., and E.M. Davis (1980): Toxicology and Fate of Selected Industrial Chemicals 

in Aquatic Ecosystems. University of Texas, School of Public Health, Inst.of Environ.Health, 

Houston, TX :91. 

2) European Chemicals Agency：Registered Substances, 1,3-dioxolane.  

 (https://echa.europa.eu/registration-dossier/-/registered-dossier/15807, 2023.07.06 現在) 

1. Toxicity to aquatic algae and cyanobacteria. 002 Key Experimental result (2000). 

2. Short-term toxicity to aquatic invertebrates. 002 Key Experimental result (2000). 

3. Short-term toxicity to fish. 001 Key Experimental result (2000). 

4. Short-term toxicity to fish. 003 Disregarded Experimental result (2000). 
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本物質は、第 5 次取りまとめ（2006 年度）において生態リスク初期評価結果を公表した。今

回、健康リスク初期評価の実施に併せて、新たな環境実測データ（水質）、環境への排出量と生

態毒性に関する知見が得られたため、生態リスクについても改めて初期評価を行った。 

 

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：シス-1,2-ジクロロエチレン 

（別の呼称：1,2-DCE、cis-1,2- DCE） 

CAS 番号：156-59-2 
化審法官報公示整理番号：2-103（ジクロロエチレン） 
化管法管理番号：632（1,2-ジクロロエチレン） 
RTECS 番号：KV9420000 

分子式：C2H2Cl2 

分子量：96.94 
換算係数：1 ppm = 3.96 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は常温で無色透明の液体で揮発性物質である 1)。 

融点 -80.0℃ 2)、-81.5℃ 3)、-80.1℃ 4) 

沸点 60℃ (101 kPa) 2) , 3)、60.2℃ 4) 

密度 1.2837 g/cm3 (20℃) 2) 

蒸気圧 2.68×104 Pa(25℃) 2)、2.40×104 Pa (20℃) 3) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
1.86 (pH 不明) 2) , 3) , 4) , 5)、 
1.83 (pH= 6.5(平均)、24℃、精製水) 6) 

解離定数（pKa）  

水溶性（水溶解度） 
6.4×103 mg/1,000g (25℃) 2)、 
3.5×103 mg/L (25℃) 3) , 4) , 7) 

（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 

分解率：BOD 0% 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：2.62 及び 6.43 mg/L、活性汚泥濃度：1 滴/L（都

市下水処理場返送）、試験法：OECD TG 301D）8) 

 
 

［5］シス-1,2-ジクロロエチレン 
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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：2.6×10-12 cm3/(分子･sec)（測定値）9) 

半減期： 2 ～ 20 日（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 10)と仮定し、一

日を 12 時間として推定） 

 

オゾンとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：3.6×10-20 cm3/(分子･sec)（測定値）9) 

半減期： 0.2 ～ 1.2 年（オゾン濃度を 3×1012～5×1011 分子/cm3 10)と仮定し推定） 

 

硝酸ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：1.4×10-16 cm3/(分子･sec)（測定値）9) 

半減期：240 日（硝酸ラジカル濃度を 2.4×108分子/cm3 11)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 75%（初期濃度：2.5 µg/mL、pH 

= 7） 

（備考：残存率の低下は主に試験容器からの揮散に起因していると推定される。）12) 

 

生物濃縮性（蓄積性がない又は低いと判断される化学物質 13)） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)：40（KOCWIN 14)により推定）  

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

ジクロロエチレ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 15)。 

 

表 1.1 ジクロロエチレンの製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 3,000 X b) X b) 2,000 2,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 3,000 3,000 3,000 3,000 4,000 

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んでいない値を示す。 
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。 
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② 用 途 

本物質は、かつては染料や香料、熱可塑性の合成樹脂などを製造する際の溶剤、他の塩素

系溶剤の原料として使われていたが、現在の用途はないと考えられる 1)。 

本物質は 1,1-ジクロロエチレンあるいはクロロエチレン製造時の副生成物、他の物質の環

境中などでの分解物として生成される 1)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は 2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより指定化学物質の範囲が拡大した 1,2-ジクロロエチレンとして第一種指定

化学物質（管理番号：632、政令番号：183）に指定されている。 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、環境基準（水質）、水質汚濁防止法に基づく排水基準（健康項目）が設定されてい

る。 

本物質及びトランス-1,2-ジクロロエチレンは水道水質基準及び環境基準（土壌、地下水）が設

定されている。 

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：379）に指定されていた。 
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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、2021 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（2021 年度）  

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 5.3 t となり、すべて届出排出量であっ

た。届出排出量のうち約 0.20 t が大気、約 5.1 t が公共用水域へ排出されるとしており、公共用

水域への排出量が多い。この他に廃棄物への移動量が約 82 t であった。届出排出量の主な排出

源は、大気へはすべて化学工業であり、公共用水域への排出が多い業種は下水道業（89%）であ

った。 

しかし、特別要件施設（金属鉱業、一般廃棄物処分業、産業廃棄物処分業、下水道業、等）

の排出量は定量下限値をもとに排出量を算出している場合があるため、過剰評価している場合

があることに留意する必要がある。 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
  

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 195 5,140 0 0 0 82,400 - - - - 5,335 - 5,335

シス－１，２－ジクロロエチレン

業種等別排出量(割合) 195 5,140 0 0 0 82,400 0 0 0 0

0 4,588 0 0 0 0.1 届出 届出外

(89.3%) (0.0001%) 100% -

0 220 0 0 0 0

(4.3%)

195 20 0 0 0 82,400

(100%) (0.4%) (100.0%)

0 162 0 0 0 0

(3.1%)

0 79 0 0 0 0

(1.5%)

0 68 0 0 0 0

(1.3%)

0 3 0 0 0 0

(0.05%)

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(%)

下水道業

パルプ・紙・紙加工品

製造業

化学工業

一般廃棄物処理業

（ごみ処分業に限る。）

非鉄金属製造業

産業廃棄物処分業

金属鉱業
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表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

 

（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び公共用水域への排出量が最大であった石川県（公共用水域

への排出量 0.55 t）、大気への排出量が最大であった千葉県（大気への排出量 0.14 t、公共用水域

への排出量 0.014 t）とした。予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大気 公共用水域 

石川県 千葉県 石川県 

大 気 41.7 94.2 41.7 

水 域 57.9 5.6 57.9 

土 壌 0.0 0.1 0.0 

底 質 0.3 0.0 0.3 

注：数値は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 2.4.1、表

2.4.2 に示す。 

 
表 2.4.1 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 b) 
検出率 

調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3 ― ― (0.0014)c) (0.011) c) ―d) 0/13 全国 2013 4) 

  ― ― (0.0031) c) (0.011) c) ―d) 0/13 全国 2012 5) 

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

2021 195 5,140 0 0 0 82,400 - - - - 5,335 - 5,335

2020 213 4,421 0 0 0 232,000 - - - - 4,634 - 4,634

2019 310 4,673 0 0 0 162,200 - - - - 4,983 - 4,983

2018 187 4,220 0 0 0 270,920 - - - - 4,407 - 4,407

2017 145 4,529 0 0 0 260,710 - - - - 4,674 - 4,674

2016 219 4,897 0 0 0 161,300 - - - - 5,116 - 5,116

2015 201 4,802 0 0 0 140,470 - - - - 5,003 - 5,003

2014 187 4,155 0 0.1 0 94,370 - - - - 4,342 - 4,342

2013 174 3,970 0 0.1 0 151,200 - - - - 4,145 - 4,145

2012 185 3,870 0 0.1 0 78,200 - - - - 4,055 - 4,055

年度

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

135



5 シス-1,2-ジクロロエチレン 

 

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 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L <40 <40 <1 17 f) 1～40 70/5134 全国 2008 6) 

  <40 <40 <1 15 f) 1～40 170/5469 全国 2007 7) 

  <40 <40 <1 17 f) 1～40 162/5287 全国 2006 8) 

  <10 <10 <1 13  1～10 140/5045 全国 2005 9) 

  <40 <40 <1 12 f) 1～40 192/5249 全国 2004 10) 

  <40 <40 <1 21 f) 1～40 149/5546 全国 2003 11) 

  <40 <40 <1 16 f) 1～40 162/5380 全国 2002 12) 

  <40 <40 <1 24 f) 1～40 95/5401 全国 2001 13) 

  <40 <40 <1 32 f) 1～40 69/5255 全国 2000 14) 

           

地下水 µg/L <4 <4 <0.1 170 0.1～4 89/1826 全国 2021 15) e) 

  <4 <4 <0.1 220 0.1～4 28/1871 全国 2020 16) e) 

  <4 <4 <0.1 83 0.1～4 35/1869 全国 2019 17) e) 

  <4 <4 <0.2 37 0.2～4 40/1925 全国 2018 18) e) 

  <4 <4 <0.2 25 0.2～4 31/1971 全国 2017 19) e) 

  <4 <4 <0.2 52 0.2～4 31/1998 全国 2016 20) e) 

  <4 <4 <0.2 74 0.2～4 32/2059 全国 2015 21) e) 

  <4 <4 <0.2 27 0.2～4 21/2087 全国 2014 22) e) 

  <4 <4 <0.1 550 0.1～4 23/2395 全国 2013 23) e) 

  <4 <4 <0.2 50 0.2～4 28/2304 全国 2012 24) e) 

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L <4 <4 <0.1 6 0.1～4 7/2815 全国 2021 25) 

  <4 <4 <0.1 2.3 f) 0.1～4 10/2815 全国 2020 26) 

  <4 <4 <0.1 8.5 0.1～4 10/2801 全国 2019 27) 

  <4 <4 <0.1 3.6 f) 0.1～4 5/2805 全国 2018 28) 

  <4 <4 <0.1 4.6 0.1～4 12/2887 全国 2017 29) 

  <4 <4 <0.1 3.8 f) 0.1～4 7/2884 全国 2016 30) 

  <4 <4 <0.1 5.1 0.1～4 7/2861 全国 2015 31) 

  <4 <4 <0.1 4.1 0.1～4 5/2879 全国 2014 32) 

  <4 <4 <0.1 4.6 0.1～4 6/2914 全国 2013 33) 

  <4 <4 <0.1 4 0.1～4 9/2896 全国 2012 34) 

           

公共用水域・海水 µg/L <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/532 全国 2021 25) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/540 全国 2020 26) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/534 全国 2019 27) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/542 全国 2018 28) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/567 全国 2017 29) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/555 全国 2016 30) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/566 全国 2015 31) 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/546 全国 2014 32) 

  <22 <22 <0.2 <22 0.2～22 0/562 全国 2013 33) 
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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 b) 
検出率 

調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

  <4 <4 <0.2 <4 0.2～4 0/554 全国 2012 34) 

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g <0.0002 <0.0002 <0.0002 <0.0002 0.0002 0/10 全国 1987 35) 

           

底質(公共用水域・海水) µg/g <0.0002 <0.0002 <0.0002 <0.0002 0.0002 0/13 全国 1987 35) 

           

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) 最大値又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。 

 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) 検出下限値未満のデータには検出下限値に 1/2 を乗じて得られた値を用いて調査地点の算術平均値を算出している

ため、算出した算術平均値が検出下限値より小さな値となることがある。その様な場合には括弧書きで公表されて

いる。 

  d) 公表されていない 

    e) 報告されたシス-1,2-ジクロロエチレン濃度の集計結果 

f) 最大濃度を上回る下限値による不検出データが報告されているため、最大濃度よりも高濃度の地点が存在する可能

性がある。 

 
 

表2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 
平均値 

算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 

下限値 
検出率 

調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

一般環境大気 µg/m3 ― ― (0.0065)a) (0.0070)a) ―b) 0/5 川崎市 2021 36) 

  ― ― (0.005)a) (0.005)a) ―b) 0/5 川崎市 2020 37) 

  ― ― (0.0033)a) (0.0033)a) ―b) 0/5 川崎市 2019 38) 

  ― ― (0.0041)a) (0.0041)a) ―b) 0/5 川崎市 2018 39) 

  ― ― (0.0047)a) (0.0047)a) ―b) 0/5 川崎市 2017 40) 

  ― ― (0.020)a) (0.021)a) ―b) 0/5 川崎市 2016 41) 

  ― ― (0.013)a) (0.014)a) ―b) 0/5 川崎市 2015 42) 

  ― ― (0.013)a) (0.014)a) ―b) 0/5 川崎市 2014 43) 

  ― ― (0.030)a) (0.030)a) ―b) 0/5 川崎市 2013 44) 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L <0.2 <0.2 <0.2 0.3 0.2 1/45 栃木県 2005 45) 
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媒 体 
幾何 
平均値 

算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 

下限値 
検出率 

調査 
地域 

測定 
年度 

文 献 

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/10 高知県 2021 46) 

  <0.01 <0.01 <0.01 <0.01 0.01 0/10 高知県 2020 47) 

  <0.01 <0.01 <0.008 <0.01 0.008～
0.01 

0/10 高知県 2019 48) 

  <0.01 <0.01 <0.008 <0.01 0.008～
0.01 

0/10 高知県 2018 49) 

  <0.008 <0.008 <0.008 <0.008 0.008 0/10 高知県 2017 50) 

  <0.01 <0.01 <0.008 <0.01 0.008～
0.01 

0/10 高知県 2016 51) 

  <0.008 <0.008 <0.008 <0.008 0.008 0/10 高知県 2015 52) 

  <0.008 <0.008 <0.008 <0.008 0.008 0/10 高知県 2014 53) 

  <0.008 <0.008 <0.008 <0.008 0.008 0/10 高知県 2013 54) 

           

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) 検出下限値未満のデータには検出下限値に1/2を乗じて得られた値を用いて調査地点の算術平均値を算出している

ため、算出した算術平均値が検出下限値より小さな値となることがある。その様な場合には括弧書きで示した。 

b) 公表されていない。 

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

本物質については、吸入曝露による健康リスクの初期評価を行うため、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 2.5）。化学物質の人による一日曝露量の算出

に際しては、人の一日の呼吸量を 15 m3、体重を 50 kg と仮定している。 
 

表 2.5 各媒体中の濃度と一日曝露量 
  媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 

均 

大気     

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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
大
値 

大気   

一般環境大気 各月の最大検出下限値未満の値である

が年平均値として 0.011 μg/m3 程度が報

告されている(2013) 

各月の最大検出下限値未満の値である

が年平均値として 0.0033 μg/kg/day 程度

が報告されている 
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 

    

注：太字の数値は、リスク評価に用いた曝露濃度（曝露量）を示す。 
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吸入曝露については、表 2.5 に示すとおり、一般環境大気の実測データから各月の最大検出下

限値未満の値であるが年平均値として最大 0.011 µg/m3程度が報告されている。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 55)

を用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 0.026 µg/m3となった。 

 

（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）を設定すると、公共用水域の淡水域

は 8.5 μg/L、同海水域では 4 μg/L 未満となった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベー

ス 56)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 4.3 µg/L と

なった。 

 
表 2.6 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 4 μg/L 未満 (2019) 8.5 μg/L (2019) 

海 水 4 μg/L 未満 (2021) 4 μg/L 未満 (2021) 

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。 

本物質（cis 体）の異性体（trans 体）については、第４巻で健康リスク評価を実施している。 

本物質（cis 体）については、既に公共用水域及び地下水の水質汚濁に係る環境基準が設定さ

れていることから、経口曝露の初期評価については対象外とし、吸入曝露経路について評価を

行うこととした。しかしながら、吸入曝露経路による本物質（cis 体）の一般毒性等の知見が得

られなかったため、ここでは本物質（cis 体）と trans 体の混合物の毒性知見を使用した評価、

並びに本物質（cis 体）の経口曝露経路の毒性知見の経路間外挿による評価を行った。 

 

（1）体内動態、代謝 

CO2 吸収用のソーダ石灰を入れた密閉式ガラスチャンバーで約 550 ppm の本物質をラット 3

匹に曝露した実験では、チャンバー内の本物質の減衰曲線から、気中の本物質は約 2 時間で生

体（血液、組織）との間で平衡に達したと見積もられた。同様にして実施した trans 体の実験で

は、約 1.5 時間で平衡に達したと見積もられた 1) 。この他には、ヒト及び実験動物での吸収や体

内分布、排泄に関する情報は得られなかったが、本物質や trans 体の物性（低分子量、親油性）

及び異性体の 1,1-ジクロロエチレン（1,1-DCE）の知見から、吸入の場合には 35～50％、経口摂

取の場合にはほぼ 100％が体内に吸収されると考えられている 2) 。 

本物質及び trans 体はチトクローム P-450 の酸化作用を受けてエポキシド中間体（ジクロロエ

チレンオキサシド）となり、モノクロロ酢酸クロライドを経てモノクロロ酢酸へと代謝される

経路、エポキシド中間体からジクロロアセトアルデヒドとなり、2,2-ジクロロエタノールあるい

はジクロロ酢酸へと代謝される経路が推定されており、モノクロロ酢酸あるいはジクロロアセ

トアルデヒドへの代謝は非酵素的反応によると考えられている 3, 4, 5) 。ラットの肝臓を摘出・灌

流した実験では、本物質の主要代謝物として 2,2-ジクロロエタノール、少量代謝物としてジク

ロロ酢酸が検出されたが、trans 体ではこれらの代謝物は少量であり、本物質の取込速度が trans

体の約 4 倍速かったことが相違の原因の 1 つと考えられた 6) 。また、ラットの肝ミクロソーム

を用いた本物質及び trans 体の in vitro 実験では、代謝物としてジクロロアセトアルデヒド、2,2-

ジクロロエタノール、ジクロロ酢酸が検出されたが、これらの総量は本物質の方が trans 体より

も約 4 倍多かった 4) 。 

上述したように、本物質及び trans 体の代謝は P-450 によるエポキシド化で始まるが、代謝の

過程で産出された中間体による P-450 及びそのヘム（heme）の減少がラットの肝ミクロソーム

を用いた in vitro 実験で認められており 4) 、その後、ラットの in vitro、in vivo 実験で P-450IIE1

が代謝に関与していると考えられること、P-450IIE1 が選択的に阻害されて不活性化されること、

trans 体の方が本物質よりも阻害作用が強いことなどが確認されている 7) 。なお、P-450IIE1 の

阻害作用は塩化エチレン類の中でもこれら 2 物質に特異的で、塩化ビニルモノマーや 1,1-DCE、

トリクロロエチレン、テトラクロロエチレンの in vivo 実験ではみられていない 7) 。 
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（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 8) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 吸入 LC50 13,700 ppm [54,250 mg/m3] 
マウス 吸入 LCLo 65,000 mg/m3 (2hr) 
ネコ 吸入 LCLo 20,000 mg/m3 (6hr) 

注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質及び trans 体の混合物は眼及び気道を刺激し、高濃度で中枢神経系に影響を与えて意

識低下を生じることがある。吸入すると咳、咽頭痛、めまい、吐き気、嗜眠、脱力感、意識喪

失、嘔吐を生じ、経口摂取するとこれらの症状の他に腹痛を生じる。皮膚に付くと皮膚乾燥

を生じ、眼に入ると充血、痛みを生じる 9) 。 

 

② 中・長期毒性 

ア）本物質及び trans 体の混合物（本物質は約 60％）を用いて 0、500、1,000 ppm を雌雄のラ

ット（12～35 匹/群）に 6 ヶ月間（7 時間/日、5 日/週）吸入させた試験では、各群の一般状

態や生存率、行動、体重、血液、血液生化学への影響はなかった。しかし、500 ppm 以上の

群の雌で肝臓相対重量、500 ppm 以上の群の雄及び 1,000 ppm 群の雌で腎臓相対重量の有意

な増加を認めた 10) 。この結果から、LOAEL を 500 ppm（曝露状況で補正：104 ppm (412 mg/m3)）

とする。 

 

イ）本物質を経口投与した知見として、以下を示す。  

Sprague-Dawley ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、32、97、291、872 mg/kg/day の本物質を

90 日間強制経口投与した結果、872 mg/kg/day 群の雄で体重増加の有意な抑制を認めた。

97 mg/kg/day 以上の群の雄及び 291 mg/kg/day 以上の群の雌でヘマトクリット値の減少、

291 mg/kg/day 以上の群の雄及び 291 mg/kg/day 群の雌でヘモグロビンの減少、291 mg/kg/day

群の雌で赤血球数の減少、872 mg/kg/day 群の雄で血液尿素窒素、クレアチニンの減少に有

意差を認めた。なお、雄では曝露群で赤血球数への影響はなかった。また、32 mg/kg/day 以

上の群の雄で腎臓相対重量、97 mg/kg/day 以上の群の雌雄で肝臓相対重量、872 mg/kg/day

群の雌で胸腺相対重量の増加に有意差を認め、有意差はなかったものの、雌でも腎臓相対

重量は 97 mg/kg/day 以上の群で増加がみられた。一方、病理組織学的検査では異常はなか

った 11, 12) 。この結果から、本物質の LOAEL を 32 mg/kg/day とする。なお、これを吸収率

100％と仮定して吸入換算すると 110 mg/m3となる。 

 

ウ）参考までに trans 体の反復吸入曝露の実験結果を示す。 

Wistar ラット雌 6 匹を 1 群とし、0、790 mg/m3の trans 体を 8 週間、16 週間（8 時間/日、5

日/週）吸入させた結果、790 mg/m3 の 8 週間曝露では 3 匹の肝小葉で軽度の脂肪変性、ク

ッパー細胞で重度の脂肪変性を認め、16 週間の曝露では 2 匹に軽度、3 匹に重度の肝小葉

の脂肪変性、5 匹のクッパー細胞で軽度な脂肪変性を認めた。また、790 mg/m3の 8、16 週
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間曝露で全数の肺に充血、肺胞中隔の拡張がみられ、このうち各 3 匹では重度の肺浸潤も

みられたが、その他の臓器では組織に異常はなく、中枢神経系の抑制もみられなかった 13) 。

この結果から、trans 体の LOAEL を 790 mg/m3（曝露状況で補正：190 mg/m3）とする。 

エ）参考までに trans 体の反復吸入曝露の実験結果を示す。

Sprague-Dawley ラット雌雄各 15 匹を 1 群とし、0、200、1,000、4,000 ppm の trans 体を 90

日間（6 時間/日、5 日/週）吸入させた亜慢性吸入毒性試験（OECD TG413 準拠）の結果、

各群の一般状態や生存率、体重、眼、血液、血液生化学、尿、臓器重量、剖検所見、病理組

織学的所見に影響はなかった。また、0、4,000 ppm を 5 匹/群に 90 日間同様に曝露して実

施した肝臓の BrdU の取り込みによる細胞増殖活性の検査でも有意な変化はなかった。し

かし、4,000 ppm 群の雄では 45 日後及び 90 日後の血液検査でリンパ球数の有意な低下がみ

られ、白血球数は 45 日後に有意に低く、90 日後も有意差はなかったものの同程度の低下で

あった 14)。この結果から、trans 体の NOAEL を雄で 1,000 ppm（曝露状況で補正：179 ppm 

(709 mg/m3)）、雌で 4,000 ppm（曝露状況で補正：714 ppm (2,830 mg/m3)）以上とする。 

オ）1,2-ジクロロエチレン（cis 体及び trans 体）の人の健康の保護に関する水質環境基準の設

定根拠となった trans 体の経口投与の実験結果を参考までに示す。 

CD-1マウス雌雄各140匹を1群とし、trans体を飲水に添加して雄に0、17、175、387 mg/kg/day、

雌に 0、23、224、452 mg/kg/day を 90 日間投与した結果、雄の 175 mg/kg/day 以上の群で

ALP の有意な増加、387 mg/kg/day 群の肝臓でグルタチオン濃度の有意な低下を認めた。雌

では 224 mg/kg/day 以上の群で胸腺相対重量、ALT 及び AST の有意な減少、452 mg/kg/day

群で肺相対重量の減少を認めた。また、雄の 17 mg/kg/day 以上の群及び雌の 23 mg/kg/day

以上の群で血糖値の有意な増加、雌の 23 mg/kg/day 以上の群でアニリン水酸化酵素活性の

有意な低下を認めたが、ヘキソバルビタールによる麻酔作用への影響はなかった。血糖値

の増加については、低用量群と高用量群で投与量に 20 倍以上の差があるにもかかわらず、

これらの群でほとんど血糖値の差はなく、用量依存性もなかったことから、本物質による

影響とは考えられず、アニリン水酸化酵素活性の低下についても毒性学的な意義について

は不明であった 15)。この結果から、trans 体の NOAEL を 17 mg/kg/day とする。 

③ 生殖・発生毒性

ア）本物質を反復吸入曝露した生殖・発生毒性の実験結果は得られなかったため、参考まで

に本物質及び trans 体の混合物の実験結果を示す。

本物質及び trans 体の混合物（組成は不明）を餌に添加し、CD-1 マウス雌 12 匹を 1 群と

し、0、97、505、979、2,087、2,918 mg/kg/day を妊娠 6 日から妊娠 16 日まで投与した用量

設定のための予備試験 16) 、Sprague-Dawley ラット雌（10 匹/群）に 0、135、672、1,228、

1,966、2,704 mg/kg/day を妊娠 6 日から妊娠 16 日まで投与した用量設定のための予備試験 17) で

は、母ラット及び胎仔に影響はなかった。このため、 0、3,134、5,778、6,906 mg/kg/day に

増量して同様に雌ラットに投与した試験では、5,778 mg/kg/day 以上の群で体重増加の有意

な抑制を認めたが、妊娠成績や胎仔の体重などに影響はなかった 18) 。
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イ）本物質を反復吸入曝露した生殖・発生毒性の実験結果は得られなかったため、参考まで

に trans 体の実験結果を示す。 

Sprague-Dawley ラット雌 24 匹を 1 群とし、0、7,900、23,800、47,600 mg/m3の trans 体を妊

娠 7 日から妊娠 16 日まで吸入（6 時間/日）させた結果、母ラットでは 7,900 mg/m3 以上の

群で眼の刺激（流涙、眼周囲の汚れ）、鼻周囲の汚れ、23,800 mg/m3以上の群で摂餌量の有

意な減少、脱毛、47,600 mg/m3 群で体重増加の有意な抑制、流涎、傾眠を認めた。また、

23,800 mg/m3 以上の群で吸収胚の発生率に有意な増加を認めたが、過去に同系統のラット

の対照群でみられた発生率の範囲内に収まるもので、投与に関連した影響とは思われなか

った。胎仔では 47,600 mg/m3 群で雌雄の平均体重及び雌の平均体重が有意に低く、有意差

はなかったものの、水頭症の発生率に増加がみられた 19) 。この結果から、trans 体の LOAEL

を母ラットで 7,900 mg/m3（曝露状況で補正：2,000 mg/m3）、胎仔で NOAEL を 23,800 mg/m3

（曝露状況で補正：6,000 mg/m3）とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）本物質には麻酔作用があり、少なくとも 2,000 症例で本物質（trans 体を含む）とエーテ

ルを組み合わせた麻酔剤が使用されていた 20) 。 

 

イ）ボランティアに trans 体を短時間曝露させた実験では、3,300 mg/m3では 15 分間の曝露で

中程度の眩暈が生じ、3,800～4,800 mg/m3では 5～10 分間の曝露で眩暈、中程度の目の灼熱

感を生じた。6,800～8,800 mg/m3といったより高濃度では眩暈、目の灼熱感、吐き気が曝露

終了後も 30 分間持続した 21) 。 

 

ウ）液体は刺激物として働き、皮膚炎や粘膜の炎症を起こすことが報告されている 22) 。 

 

エ）産業中毒に関しては、狭い囲いの中で本物質を吸入したことによる死亡が 1 件報告され

ているが 21) 、曝露濃度や時間、毒性症状、本物質の異性体組成については報告されていな

い。 

 

（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。 

 
 

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 －  

EU EU －  
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機 関 (年) 分  類 

 EPA (2010) ヒトに対する発がん性の評価を行うにはデータが不十分 

USA ACGIH －  

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG －  

 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌 23～27) 、

大腸菌 23, 28) 、酵母 29) で遺伝子突然変異を誘発しなかったが、S9 無添加の酵母で誘発した

報告 30) もあった。また、S9 添加の有無にかかわらず大腸菌でDNA 傷害を誘発しなかった 31) 。

S9 添加の有無にかかわらずチャイニーズハムスター肺細胞（CHL）で姉妹染色分体交換を

誘発しなかったが 32) 、チャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）では S9 無添加で姉妹染

色分体交換を誘発し、S9 添加では曖昧な結果であった 27) 。S9 添加の有無にかかわらずチ

ャイニーズハムスター肺細胞（CHL）32, 33) 、チャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO） 27) 

で染色体異常を誘発しなかったが、S9 無添加のラット肝細胞（初代培養）で不定期 DNA 合

成を誘発した 5) 。 

 

イ）in vivo 試験系では、腹腔内投与したマウス宿主経由法のネズミチフス菌で遺伝子突然変

異を誘発しなかったが 34) 、経口投与したマウス宿主経由法の酵母で遺伝子突然変異を誘発

した 30) 。腹腔内投与したマウスの骨髄細胞で姉妹染色分体交換 27) 、染色体異常 27) を誘発

しなかった。なお、腹腔内投与したマウスの骨髄細胞で染色体異常を誘発した報告 34) もあ

ったが、講演概要集のみの情報であった。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

実験動物での発がん性に関して、知見は得られなかった。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られているが、

発がん性については知見が得られず、ヒトに対する発がん性の有無については判断できない。

このため、閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基づき無

毒性量等を設定することとする。 

吸入曝露について、中・長期毒性ア）に示した本物質（cis 体）及び trans 体の混合物（本物

質は約 60％）をラットに吸入させた試験から得られた LOAEL 500 ppm（ラットの肝臓相対重
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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 ］

量、雄の腎臓相対重量の増加）を曝露状況で補正して 104 ppm とし、LOAEL であることから

10 で除し、さらに慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 1.04 ppm（4.1 mg/m3）を

信頼性のある低濃度の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。

なお、本物質（cis 体）及び trans 体の毒性の差異を経口曝露の試験結果から比較すると、

次のようになる。

a 中・長期毒性イ）に示した本物質（cis 体）のラットの試験から得られた LOAEL 32 

mg/kg/day を LOAEL であることから 10 で除し、NOAEL 相当量を 3.2 mg/kg/day と推定

する。

b 中・長期毒性オ）に示した trans 体のマウスの試験から得られた NOAEL は 17 mg/kg/day

である。

これらの知見から両異性体の NOAEL の差異は大きいものではないと推定され、両者の間

で毒性は著しく異ならないと考えられる。このことから、上記のように、本物質（cis 体）及

び trans 体の混合物をラットに吸入させた試験結果（中・長期毒性ア））から無毒性量等を設

定し、本物質（cis 体）の初期評価を行うことは妥当と判断する。 

また、本物質（cis 体）単独の毒性の知見としては、中・長期毒性イ）のラットの経口投与

試験結果のみが報告されている。参考として、この試験から得られた LOAEL 32 mg/kg/day（腎

臓の相対重量増加）を LOAEL であることから 10 で除し、慢性曝露への補正が必要なことか

ら 10 で除して経口曝露経路の無毒性量等に相当する 0.32 mg/kg/day を求め、これを吸収率

100％と仮定して吸入換算した 1.1 mg/m3を用いた健康リスクの判定も行うこととする。 

② 健康リスクの初期評価結果

ア）吸入曝露

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、一般環境大気中の濃度についてみると、実測データから各月の最大

検出下限値未満の値であるが、年平均値として最大 0.011 μg/m3程度の報告があった。中・長

期毒性ア）の本物質及び trans 体の混合物のラット吸入曝露試験結果に基づく無毒性量等

4.1 mg/m3 と予測最大濃度から、動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除して

算出した MOE は 37,000 となる。 

表 3.3 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 － 0.011 µg/m3程度* 

4.1 mg/m3 
37,000 

室内空気 － － －

注：*印は、検出下限値未満の値（13 件）であるが、年平均値として報告のあった最大値を示す。 
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【総合的な判定】 

参考として、中・長期毒性イ）の本物質のラット経口投与試験結果に基づく経口曝露の無

毒性量等に相当する 0.32 mg/kg/day を吸収率 100％と仮定して吸入換算した 1.1 mg/m3と一般

環境大気中の予測最大曝露濃度 0.011 µg/m3から、動物実験結果より設定された知見であるた

めに 10 で除して求めた MOE は 10,000 となる。また、化管法に基づく 2021 年度の大気への

届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大気中濃度（年平均値）の最大値は 0.026 

µg/m3 であり、参考としてこれと中・長期毒性ア）の本物質及び trans 体の混合物のラット吸

入曝露試験結果に基づく無毒性量等、及び中・長期毒性イ）の本物質のラット経口投与試験

結果に基づく無毒性量等に相当する値から、動物実験結果より設定された知見であるために

10 で除して求めた MOE は、それぞれ 16,000、4,200 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 ○  59,690 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (Yield) 

2 B B 1)-100638 

  ○ 73,600*1,2 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC    
GRO (RATE) 

3 A A 3)  

 ○  >73,600*1,2 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 A A 3)  

甲殻類

等 
 ○ 4,510 Daphnia magna オオミジンコ NOEC   REP 21 A A 2) 

 ○  40,200 Daphnia magna オオミジンコ EC50    IMM 2 A A 2) 

魚 類 ○  67,200 Oryzias latipes メダカ LC50   MOR 4 B B 2) 

その他 ○  >100,000 Rana sylvatica 
アメリカアカガ

エル（胚） 
LC50   MOR 4 B B 1)-110526 

 ○  >100,000 Rana clamitans 
ブロンズガエル

（胚） 
LC50   MOR 4 B B 1)-110526 

 ○  >100,000 Bufo americanus 
アメリカヒキガ

エル（胚） 
LC50   MOR 4 B B 1)-110526 

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 

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）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality) : 死亡、 

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） 

Yield：試験終了時のバイオマスから開始時のバイオマスを差し引いた収量に基づき算出する方法 

 

*1 文献 2）をもとに、試験時の実測濃度（幾何平均値）を用いて、速度法により再計算した値 

*2 限度試験（毒性値を求めるのではなく、定められた濃度において毒性の有無を調べる試験）による値 
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 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 

 Tsai と Chen1)- 100638は、緑藻類 Raphidocelis subcapitata（旧名 Pseudokirchneriella subcapitata）

の生長阻害試験を実施した。試験は密閉系で行われ、米国 EPA の試験方法  (OPPTS 

850.5400.1996) に従った培地、すなわち米国 ASTM の試験方法 (E1218) に従った培地（硬度 7.5 

mg/L、CaCO3 換算）が用いられた。収量により求めた生長阻害に関する 48 時間半数影響濃度 

(EC50) は、設定濃度に基づき 59,690 µg/L であった。 

 また、環境省 2)は OECD テストガイドライン No.201 (1984) に準拠し、緑藻類 Raphidocelis 

subcapitata （旧名：Pseudokirchneriella subcapitata）の生長阻害試験を GLP 試験として実施した。

試験には密閉容器が用いられ、限度試験（設定試験濃度 161 mg/L）であった。被験物質の実測

濃度（試験開始時と終了時の幾何平均値）は、試験開始時及び終了時において、それぞれ設定濃

度の 69%及び 30%であった。生長阻害に関する速度法による 72 時間無影響濃度 (NOEC) は、

実測濃度に基づき 73,600 µg/L であった 3)。 
 

2）甲殻類等 

 環境省 2) は OECD テストガイドライン No. 202 (1984) に準拠し、オオミジンコ Daphnia magna

の急性遊泳阻害試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式 (24 時間後換水、密閉容器

使用、水面をテフロンシートで被覆) で行われた。設定試験濃度は 0（対照区）、10.0、18.0、32.0、

56.0、100 mg/L（公比 1.8）であり、試験溶液の調製には Elendt M4 培地が用いられた。被験物質

の実測濃度 (0、24 時間後の幾何平均値) は、試験溶液調製時において設定濃度の 65～77%、24

時間後の換水前では設定濃度の 56～65%であった。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 

(EC50) は、実測濃度に基づき 40,200 μg/L であった。 

 また、環境省 2)は OECD テストガイドライン No. 211 (1989) に準拠し、オオミジンコ Daphnia 

magna の繁殖試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式（毎日換水、密閉容器使用、

水面をテフロンシートで被覆）で実施された。設定試験濃度は 0（対照区）、0.700、2.20、7.00、

22.0、70.0 mg/L（公比 3.2）であり、試験溶液の調製には Elendt M4 培地が用いられた。被験物

質の実測濃度は、試験溶液調製時において設定濃度の 64～78%、換水前において設定濃度の 51

～66%であった。繁殖阻害（累積産仔数）に関する 21 日間無影響濃度 (NOEC) は、実測濃度（時

間加重平均値）に基づき 4,510 µg/L であった。 
 

3）魚 類 

 環境省 2)は OECD テストガイドライン No. 203 (1992) に準拠し、メダカ Oryzias latipes の急性

毒性試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式 (24 時間毎換水、密閉容器使用) で行

われた。設定試験濃度は 0（対照区）、5.00、9.00、17.0、30.0、55.0、100 mg/L（公比 1.8）であ

り、試験用水として脱塩素水道水（硬度 40 mg/L 、CaCO3 換算）が用いられた。被験物質の実

測濃度 (0、24 時間後の幾何平均値) は、試験溶液調製時において設定濃度の 70～78%、24 時間

後の換水前では設定濃度の 69～77%であった。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、実測濃度に基

づき 67,200 μg/L であった。 
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4）その他の生物 

McDaniel ら 1)-110526は、北米の 3 種の両生類、アメリカアカガエル Rana sylvatica、ブロンズガ

エル Rana clamitans、アメリカヒキガエル Bufo americanus の胚を用いて、急性毒性試験を実施

した。試験は半止水式（毎日換水、密閉容器使用）で行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、

12.5、60、100 mg/L であった。最高濃度においても 50%を超える死亡は見られず、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。 

 

（2）定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討 

環境リスク初期評価において、予測無影響濃度 (PNEC) の導出は、原則として生態毒性に関

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

る予測やリードアクロス（類推）の活用については、当面専門家判断に基づく総合的な判定の

根拠の 1 つとしている。 

本物質について、PNEC 導出のために採用された慢性毒性実験値は、2 生物群（藻類等及び甲

殻類等）から得られている。魚類の慢性毒性値が得られればアセスメント係数は 2 生物群の知

見が得られた場合の 100 から 3 生物群の知見が得られた場合の 10 となり、生態リスクの初期評

価結果が変わる可能性がある。そこで、魚類の慢性毒性について、QSAR による予測 4), 5)や類推

が可能かどうかを検討した。 

本物質の QSAR 予測値については、決定係数 (R2) が 0.7 以上、毒性試験データ数 (n) が 5 以

上、leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2) が 0.5 以上 (KATE のみ)（以下、指標と

いう。）を満たす QSAR 式による QSAR 予測値のうち、log Kow と化学物質の部分構造について

判定し、適用できるとしたもの（適用領域内）を参考にすることとした。 

 

1）魚類の慢性毒性 

魚類の慢性毒性について、指標を満たした QSAR 式から、適用領域内の予測値として、表 4.2

に示す結果が得られた。各 QSAR クラスに含まれる参照物質と本物質の化学構造的な類似性を

確認し、本初期評価に用いるための妥当性を検証した結果、いずれの値もそのまま評価に用い

ることはできないと判断された（第 2 編「シス-1,2-ジクロロエチレン」参照）。 

 

表 4.2 QSAR を用いた魚類毒性予測結果の概要 

(KOWWIN v1.69 による推定値 logKow=1.98 を用いた予測） 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンドポイント QSAR モデル QSAR クラス 
MaxlogKow 

[logKowRange] 
R2 n Q2 

1,700 NOEC KATE2020 v4 
CNOS_X unreactive 

Fish Chronic 
[ 1.52, 5.52 ] 0.76 12 0.68 

1,800 NOEC KATE2020 v4 
C_X hydrocarbon 

unreactive 
[ 1.52, 5.52 ] 0.78 11 0.68 

1,900 NOEC KATE2020 v4 
narcotic group Fish 

Chronic 
[ 1.52, 5.81 ] 0.82 12 0.75 

8,100 ChV ECOSAR 2.2 Neutral Organics 8.0[ 0.49, 6.2 ] 0.74 46 ― 
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QSAR 予測値 

予測値を算出する定量的構造活性相関 (QSAR) プログラムとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 が用いられた。 

logKow 値や部分構造が適用範囲外の場合、QSAR 式の R2が 0.7 未満の場合、n が 5 未満の場合、KATE 2020 において Q2が

0.5 未満の場合、それらの予測値は掲載していない。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、LOEC (Lowest Observed Effect Concentration)：最小影響濃度、 

NOEC (No Observed Effect Concentration)：無影響濃度 

logKow 

  MaxlogKow：ECOSAR において各 QSAR 式に定められる logKow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和濃度で影響なし」

と考えられる。  

  [logKowRange]：QSAR を構築する参照物質の logKow の最大値と最小値 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数、（ ）内は Support Chemicals (logKow 推定値>6.0 の化学物質、不等号付き、外れ値) のデータ数 

Q2：Leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE のみ) 

 

魚類慢性毒性について本物質が分類される QSAR クラスを構築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クロロエチレン類を、類似物質として抽出した（表 4.3 トリ

クロロエチレン及びテトラクロロエチレン）。エチレンに結合する塩素数や logKow を考慮す

ると、この 2 物質から本物質の毒性値を推定することは妥当ではないと判断された。しかし毒

性傾向は推定でき、類似物質よりも塩素数が少なく logKow が小さい本物質の毒性は、この 2

物質よりも弱いと思われる。しかし、シス体、トランス体の有害性の相違について不明である

ことや、トリクロロエチレンのエンドポイントが、通常魚類の慢性毒性として採用していない

EC20 (20%影響濃度) しか得られていないことから、本物質の毒性は 2 物質の最小毒性値 (1,000 

µg/L) 超であると類推した。この類推は、上述の点に加えて外挿であることが懸念事項として

残っている（第 2 編「シス-1,2-ジクロロエチレン」参照）。 

 

表 4.3 本物質及び魚類慢性毒性 QSAR クラスの参照物質のクロロエチレン類（類似物質）の毒性値 

CAS 
番号 

物質名 
logKow 

（予測値） 
構造式 

魚類慢性毒性実験値 [µg/L] 

(QSAR モデル) 

参照物質の毒性値（実験値） 

『化学物質の環境リス

ク初期評価』で PNEC
導出時に参照された 

毒性値 

156-59-2 
シス-1,2-ジクロロエチレン 

（本物質） 
1.98 

 

― ― 

79-01-5 
トリクロロエチレン 

（類似物質） 
2.5 

 

(KATE2020 v4.1) 
― 

―*3 (ECOSAR2.2)*1 
7,590*2 

7,710*2 
7,930*2 

127-18-4 
テトラクロロエチレン 

（類似物質） 
2.97 

 

(KATE2020 v4.1) 
1,000  

―*3 (ECOSAR2.2) 
1,980 
2,340 
1,700 

*1  QSAR クラス「Vinyl / Allyl/ Propargyl Halides」の参照物質として用いられており、「Neutral Organics」の参照物質ではない 

*2  ECOSAR での取り扱いは参照物質そのものではなく Support Chemicals (Data Not Included in SAR) である。また、毒性値は

NOEC（無影響濃度）ではなく EC20 (20%影響濃度) である 

*3  化学物質の環境リスク初期評価は実施されているが、評価当時には魚類慢性毒性の実験値は得られていなかった 
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（3）予測無影響濃度(PNEC)の設定 

生態毒性試験により得られた毒性値のうち、急性毒性及び慢性毒性のそれぞれについて、上

記本文で示した最小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  Raphidocelis subcapitata  48 時間 EC50（生長阻害） 59,690 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna  48 時間 EC50（遊泳阻害） 40,200 µg/L  

魚類  Oryzias latipes   96 時間 LC50  67,200 µg/L  

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）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最も小さい値（甲殻類等の 40,200 µg/L）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 400 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 NOEC（生長阻害）  73,600 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna  21 日間 NOEC（繁殖阻害） 4,510 µg/L 

アセスメント係数：100［2 生物群（藻類等及び甲殻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

2 つの毒性値の小さい方の値（甲殻類等の 4,510 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 45 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては甲殻類等の慢性毒性値から得られた 45 µg/L を採用する。 

 

（4）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及び海水域ともに 4 µg/L 未満

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 8.5 µg/L、海

水域では 4 µg/L 未満であった。 

予測環境中濃度 (PEC) と予測無影響濃度 (PNEC) の比は、淡水域で 0.2、海水域では 0.09 未

満であり、生態リスクの判定としては、情報収集に努める必要があると考えられる。 
 

表 4.4 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  4 µg/L 未満 (2019) 8.5 µg/L (2019) 
45 

µg/L 

0.2 

公共用水域・海水  4 µg/L未満 (2021) 4 µg/L未満 (2021) <0.09 

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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【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を、全国河道構造データベース

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 4.3 µg/L であり、こ

の値と PNEC の比は 0.096 となる。 

また、魚類の慢性毒性について QSAR 等による検討を行った結果、本物質の魚類の慢性毒性

は、1,000 µg/L 超であることが推測された。これは PNEC の根拠である甲殻類等の慢性毒性実験

値 (4,510 µg/L) を下回る可能性がある。3 生物群の慢性毒性の知見が揃った場合のアセスメン

ト係数 10 で除すと 100 µg/L 超となり、これに対する PEC の比は 0.1 を下回る。しかしながら、

魚類の慢性毒性の QSAR 等による推定結果は、外挿による類推であること等の懸念事項も残っ

ている。 

総合的な判定としては、PEC / PNEC 比による生態リスクの判定を踏まえ、情報収集に努め

る必要があると考えられる。 

本物質については、まずは今後の曝露情報（環境実測データ、PRTR データ）の推移を見守

ることとし、水生生物の有害性についても必要に応じて情報収集を検討する。 

 

（5）前回と今回の評価の概要 

前回（第 5 次取りまとめ）の生態リスク評価では、水質実測データから設定した予測環境中

濃度 (PEC) と予測無影響濃度 (PNEC) の比より、「情報収集に努める必要があると考えられ

る」とされた。 

本物質については継続的に公共用水域の水質調査が実施されているため、現状の公共用水域

水質実測データ及び化学物質排出把握管理促進法（化管法）に基づく環境中への排出量を用い

て、改めて評価を行った。 

生態毒性においては、藻類等及びその他の生物について新たな知見が得られたが、PNEC の

根拠となる知見は前回の評価時と同じものであった。実験値が得られなかった魚類慢性毒性に

ついては QSAR 等により毒性傾向が推定された。 

現状の公共用水域水質実測データと化管法に基づく環境中への排出量は、前回の評価時から

ほとんど変わらなかったため、PEC と PNEC の比は前回の評価からほとんど変化しておらず、

PEC / PNEC 比による生態リスクの判定は、前回と同じ「情報収集に努める必要があると考え

られる」とされた。 

化管法に基づく排出量から推定した河川中濃度や、QSAR 等による魚類慢性毒性の推定結果

を考慮すると「現時点では作業の必要はない」とも考えられたが、有害性に関する不明な懸念

事項が残っていることから、総合的な判定も「情報収集に努める必要があると考えられる」と

された。 

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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表 4.5 前回と今回の評価の概要 

    
前回の評価 

（第 5 次取りまとめ） 
今回の評価 1) 

（第 22 次取りまとめ） 

予測無影響濃度 (PNEC) 

生物種 オオミジンコ オオミジンコ 

エンドポイント NOEC 繁殖阻害 NOEC 繁殖阻害 

アセスメント係数 100 100 

PNEC (µg/L) 45 45 

予測環境中濃度 (PEC) 
淡水 (µg/L) 8 8.5 

海水 (µg/L) <4 <4 

PEC / PNEC 比 
淡水 0.2 0.2 

海水 <0.09 <0.09 

PEC/PNEC 比による判定 2) 判定表記 3) ▲ ▲ 

総合的な判定 

化管法に基づく直近年度の届

出排出量による推定河川中濃

度 (µg/L) 
 4.3 

上記推定河川中濃度と PNEC
の比 

 0.096 

QSAR 等による生態毒性の傾

向 
 

QSAR 等による魚類慢性

毒性の推定結果を考慮す

ると「現時点では作業の

必要はない」とも考えら

れたが、有害性に関する

不明な懸念事項が残って

いる 

判定表記 3)  ▲ 

注：1)  表中の網掛けは、前回評価結果からの変更箇所を示す 
2)  前回の評価では「評価結果」という項目名で表記されている 
3)  ○：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、  

■：詳細な評価を行う候補と考えられる、     ×：現時点ではリスクの判定はできない 
4)  表中において、斜め線は実施していないことを示す 
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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：N-ビニル-2-ピロリドン 
CAS 番号：88-12-0 
化審法官報公示整理番号：5-114 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：UY6107000 

分子式：C6H9NO 

分子量：111.14 
換算係数：1 ppm = 4.55 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は無色の液体である 1)。 

融点 13.5℃ 2)、13.5℃ (凝固点) 3)、13～14℃ 4) , 5) 

沸点 193℃ (53.3 kPa) 2) , 3)、218℃ (101 kPa) 6) 

密度 1.04 g/cm3 (20℃) 2) , 4) 、1.045 g/cm3 (20℃) 5) 

蒸気圧 12 Pa (20℃) 5) , 6)、14.4 Pa (20℃) 6) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
0.37 (pH 不明) 7), 8)、0.4 (pH 不明) 4)、 
0.4 (pH 不明、25℃) 5) , 6) 

解離定数（pKa）  

水溶性（水溶解度） 混和(20℃) 4) , 5) 

（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（難分解性 9)） 

分解率：BOD 1%（平均値）、DOC 3%（平均値）、HPLC 1%（平均値） 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）10) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：37×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 11)により推定） 

半減期：1.7 ～ 17 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 12)と仮定し推

定） 
 

［6］N-ビニル-2-ピロリドン 
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オゾンとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：0.18×10-17 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 11)により推定） 

半減期：1.5 ～9.2 日（オゾン濃度を 3×1012～5×1011 分子/cm3 12)と仮定し推定） 

 

加水分解性 

半減期：約 1.5 分（pH=1.2、37℃）、20～40 分（pH=2.2～2.5、37℃）、6 時間以上（pH=3.5、

37℃）、24 時間以上（pH = 7.2、37℃）5) 

加水分解生成物の約 95%が 2-ピロリドンとアセトアルデヒド水和物で、残りの 5%は

アセトアルデヒド半水和物であった 5) 。 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)： 3.2（BCFBAF 13) により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 14（KOCWIN 14) により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質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 15)。 

 

表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) X b) X b) 1,000 2,000 2,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 

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んでいない値を示す。 
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。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、PVP（ポリビニルピロリドン）製造の原料モノマーとされているほか、

UV 硬化樹脂コーティング・塗料の反応性希釈剤、壁・フローリング材などの内装製品の UV 硬化

塗料とされている 16)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性のある物質に選定されている。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）対
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象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：339）から除外された。 

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：1093）に指定されていた。 
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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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基づき公

表された、2021 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（2021 年度）  

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は 0.0001 t となり、すべて届出排出量であった。

届出排出量はすべて大気へ排出されるとしている。この他に下水道への移動量が 0.0003 t、廃棄物へ

の移動量が約 1.5 t であった。届出排出量の排出源は化学工業のみであった。 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

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 0.1 0 0 0 0.3 1,496 - - - - 0.1 - 0.1

Ｎ－ビニル－２－ピロリドン

業種等別排出量(割合) 0.1 0 0 0 0.3 1,496 0 0 0 0

0.1 0 0 0 0.3 609 届出 届出外

(100%) (100%) (40.7%) 100% -

0 0 0 0 0 590

(39.4%)

0 0 0 0 0 210

(14.0%)

0 0 0 0 0 87

(5.8%)

総排出量の構成比(%)

化学工業

非鉄金属製造業

プラスチック製品

製造業

家具・装備品製造業

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

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

2021 0.1 0 0 0 0.3 1,496 - - - - 0.1 - 0.1

2020 0.3 0 0 0 0.1 1,089 - - - - 0.3 - 0.3

2019 1 0 0 0 0 1,552 - - - - 1 - 1

2018 2 0 0 0 0 1,244 - - - - 2 - 2

2017 7 0 0 0 0 1,575 - - - - 7 - 7

2016 8 0 0 0 0 1,430 - - - - 8 - 8

2015 7 0 0 0 0 2,317 - - - - 7 - 7

2014 12 0 0 0 0 2,646 14 - - - 12 14 26

2013 24 0 0 0 14 3,839 - - - - 24 - 24

2012 26 0 0 0 0 1,173 - - - - 26 - 26

年度

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
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（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本固有

のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の対象地域

は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった千葉県（大気への排出量 0.0001 t）とした。

予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 

千葉県 千葉県 

大 気 0.0 0.0 

水 域 98.7 98.7 

土 壌 0.2 0.2 

底 質 1.1 1.1 

注：数値は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。本物質の環境中等の濃度について、信頼

性が確認された調査例は得られなかった（表 2.4.1、表 2.4.2）。 

 
表 2.4.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

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          

           

 
 

表 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          

           

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

本物質について、実測データに基づく人に対する曝露量の推定を行うことはできなかった（表

2.5）。 
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表 2.5 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 データは得られなかった データは得られなかった 

  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 データは得られなかった データは得られなかった 

  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 データは得られなかった データは得られなかった 

      

  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 データは得られなかった データは得られなかった 

  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 データは得られなかった データは得られなかった 

  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 データは得られなかった データは得られなかった 

      

  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 

    

 

吸入曝露については、表 2.5 に示すとおり、一般環境大気及び室内空気の実測データが得られて

いないため、平均曝露濃度、予測最大曝露濃度ともに設定できなかった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 4)を用い

て推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 0.000019 µg/m3となった。 

 
表 2.6 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   

  室内空気   

  飲料水   

 水 質 地下水   

  公共用水域・淡水   

 食 物    

 土 壌    

 

経口曝露については、表 2.6 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。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなく、下水道への移動量
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0.3 kg は湖沼への排出のため、河川中濃度は推定しなかった。2013 年度に下水道への移動量が届け

出られていたことがあり、この下水道への移動量から推計した公共用水域への排出量aを全国河道構

造データベース 5)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.23 µg/L

となり、経口曝露量を算出すると 0.0092 µg/kg/day となった。 

物理化学的性状から考えて生物濃縮性は高くないと推定されることから、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 2.7 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。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなく、下水道への移動量 0.3 kg は

湖沼への排出のため、河川中濃度は推定しなかった。2013 年度に下水道への移動量が届け出られて

いたことがあり、この下水道への移動量から推計した公共用水域への排出量 aを全国河道構造データ

ベース 5)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.23 µg/L となっ

た。 

 
表 2.7 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：公共用水域・淡水は、河川河口域を含む。 

 
 

 
 

 
a：公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水域への移行率は、

本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値 (99%超) 6)をそのまま採用した。 
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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 

本物質は胃液によって加水分解される。酸性条件の in vitro 試験では、主な分解産物は約 0℃で N-(1-

ヒドロキシエチル)-2-ピロリドンであったが、約 30℃ではアセトアルデヒドと 2-ピロリドンであり、

2-ピロリドンと余剰の本物質が反応して少量の 1,1-ビス(N-2-オキソピロリジニル)エタンも生成され

た 1) 。また、水溶液中の本物質の加水分解速度は pH に逆比例し、半減期は pH 1.2 で約 1.5 分、pH 2.2

～2.5 で 20～40 分であったが、pH 3.5 で約 6 時間、pH 7.2 では 24 時間以上安定であった 2) 。 

ラットに 14C でラベルした本物質約 1 mg/kg を静脈内投与した結果、10 分後の血漿中で未変化の

本物質（未変化体）は投与量の 6.00％であったが、6 時間後には投与量の 0.51％まで減少した。血液

中からの消失は 2 相性であり、第 2 相の半減期は 1.90 時間であった。体内の放射活性は肝臓で最も

高く、次いで小腸、腎臓の順であり、肝臓で 0.5 時間後、小腸、腎臓で 1.5 時間後に最も高かった。

12 時間後には投与した放射活性の 74.9％が尿中に、0.43％が糞中に排泄されたが、尿中の未変化体

は投与量の 0.585％未満とわずかであった。0.33、0.82 mg/kg を静脈内投与した別の試験では、呼気

中への排泄は 48～54 時間で投与した放射活性の 3.5％未満であった。カニューレ処置したラットへ

の 1 mg/kg の静脈内投与では、6 時間後には投与した放射活性の 18.7％が胆汁中に排泄されたが、未

変化体は投与量の 0.46％とわずかであった 3, 4) 。 

ラットに 0.5、5 mg/kg の本物質を単回強制経口投与した結果、本物質の血漿中濃度は 0.5～3 時間

後にピークに達し、ピーク濃度は用量に正比例していた。同様に、AUC（薬物血中濃度時間曲線下

面積）も用量に正比例していた。本物質の血漿からの消失はほぼ直線的であり、半減期は両用量と

もに 3～4 時間で、7 時間後も血漿から検出された。生物学的利用能は両用量とも約 80％であった。

また、0.5 mg/kg を 12 時間間隔で 6 日間強制経口投与した結果、単回投与時とほぼ同様の結果が得ら

れたことから、本物質には蓄積性がないと考えられた 5) 。 

 

（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 6) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 1,470 mg/kg 
ラット 吸入 LC50 3,200 mg/m3 (4 hr) 
ウサギ 経皮 LD50 560 mg/kg 

注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質は気道を刺激し、吸入すると咳、咽頭痛、経口摂取すると腹痛、下痢、吐き気、嘔吐を

生じる。眼に対して腐食性を示し、眼に入ると充血、痛み、重度の熱傷を生じる 7) 。 

 

② 中・長期毒性 

ア）Wistar ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、400、1,600、6,400 ppm の濃度で飲水に添加して 21

日間投与した予備試験では、1,600 ppm 以上の群で嗜好性に由来した飲水量の極端な低下とそれ
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に伴う脱水症状などによる一般状態の悪化を認め、8 日目に全数屠殺した。このため、新たに

200、700 ppm 群を追加して、0、400 ppm 群は 28 日間、200、700 ppm 群は 21 日間投与した。

その結果、200 ppm 群の雌及び 400、700 ppm 群の雄で体重増加の抑制、400、700 ppm 群の雌及

び 1,600 ppm 以上の群の雌雄で体重減少を認め、700 ppm 群の雌でも飲水量の低下と一般状態の

悪化がみられ、18 日目に屠殺した。剖検では、6,400 ppm 群の雄 3 匹で胃炎を認め、うち 2 匹は

びらん性・潰瘍性であり、700 ppm 群の雌 2 匹の肝実質では軽微な脂肪浸潤による軽度の黄褐色

化がみられた 8) 。なお、飲水量から求めた 0、200、400、700、1,600、6,400 ppm 群の用量は雄

で 0、13、22、32、25、35 mg/kg/day、雌で 0、12、20，25、15、44 mg/kg/day であった。この結

果から 200 ppm を雄（13 mg/kg/day）で NOAEL、雌（12 mg/kg/day）で LOAEL とする。 

 

イ）Wistar ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、40、60、100 mg/kg/day を 91 日間（5 日/週）強制経

口投与した試験の結果、一般状態に影響はなかったが、100 mg/kg/day 群の雌雄で体重増加の軽

度抑制がみられた。40 mg/kg/day 以上の群の雌で肝ホモジネート中のγ-GT の有意な上昇と雄で

も上昇傾向がみられ、60 mg/kg/day 以上の群の雌雄で血小板の有意な増加を認めた。40 mg/kg/day

以上の群の雌及び60 mg/kg/day以上の群の雄で肝臓相対重量の有意な増加を認め、100 mg/kg/day

群の雄 1 匹、雌 4 匹の肝実質で変異細胞巣がみられた 8, 9) 。この結果から、40 mg/kg/day を雄で

NOAEL、雌で LOAEL とする。 

 

ウ）Wistar ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、5、12、30、75 ppm の濃度で飲水に添加して 13 週

間投与した試験（OECD TG408 準拠）の結果、75 ppm 群の雌雄の血清でグロブリン、75 ppm 群

の雌で総タンパクの有意な減少、30 ppm 以上の群の雄で腎臓絶対重量の有意な増加を認めたが、

剖検や病理組織学的検査では投与に関連した影響はなかった 9, 10) 。なお、飲水量から求めた各

群の用量は雄で 0、0.4、0.9、2.3、5.4 mg/kg/day、雌で 0、0.4、1.1、2.9、6.6 mg/kg/day であった。

この結果から、NOAEL を雄で 12 ppm（0.9 mg/kg/day）、雌で 30 ppm（2.9 mg/kg/day）とする。 

 

エ）Fischer 344 ラット雌雄各 20 匹を 1 群とし、0、5、15、45 ppm を 7 週間（6 時間/日、5 日/週）

吸入させた結果、45 ppm 群の雌雄で体重増加の抑制を認め、15 ppm 以上の群の雌雄で赤血球、

ヘモグロビン濃度、ヘマトクリット値の有意な減少と血小板の有意な増加、血清コレステロー

ルの有意な増加、血清では 15 ppm 以上の群の雌雄で総タンパク、15 ppm 以上の群の雄及び

45ppm 群の雌でアルブミンの有意な減少などを認めた。15 ppm 以上の群の雌及び 45 ppm 群の

雄で肝ホモジネート中のγ-GT の有意な上昇などを認めた。45 ppm 群の雌の肝臓で相対重量の

有意な増加、雌雄で小葉中心性の単細胞壊死や変性、変異肝細胞巣を認め、鼻腔では 15 ppm 以

上の群の雌雄で嗅上皮の萎縮を認めた 9)。この結果から、NOAEL を 5 ppm（曝露状況で補正：

0.89 ppm）とする。 

 

オ）C57BL マウス雌雄各 20 匹を 1 群とし、0、5、15、45 ppm を 7 週間（6 時間/日、5 日/週）吸

入させた結果、45 ppm 群の雌雄で体重増加の抑制を認め、15 ppm 以上の群の雄で赤血球、ヘモ

グロビン濃度、ヘマトクリット値の有意な減少、15 ppm 以上の群の雄及び 45 ppm 群の雌の血清

で総タンパク、アルブミンの有意な減少などを認めた。45 ppm 群の雌雄の肝臓の相対重量の有

意な増加、小葉中心性の肝細胞肥大を認め、5 ppm 以上の群の雌雄の鼻腔で嗅上皮の萎縮、呼吸
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上皮の過形成、粘膜下腺の過形成、45 ppm 群の雌雄の気管で上皮の増殖、単細胞壊死、気管支

及び肺胞の上皮で軽度増殖を認めた 9) 。この結果から、LOAEL を 5 ppm（曝露状況で補正：0.89 

ppm）とする。 

 

カ）Sprague-Dawley ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、1、5、15、45、120 ppm を 3 ヶ月間（6 時

間/日、5 日/週）吸入させた試験（OECD TG413 準拠）の結果、120 ppm 群で 1 週目に眼や鼻の

刺激、頻呼吸、チアノーゼ、無関心、血尿などがみられ、20 匹中 16 匹が死亡し、15 ppm 群の

雄では実験期間を通して体重増加の抑制を認め、5ppm 群の雄及び 15 ppm 群の雌では曝露 13 日

目以降に体重増加の抑制を認めた。15、45 ppm 群の雌でヘモグロビン濃度、15、45 ppm 群の雌

及び 45 ppm 群の雄でヘマトクリット値の有意な減少、15、45 ppm 群の雌雄で血小板、好中球、

リンパ球の有意な増加、血清では 5 ppm 以上の群の雌と 15 ppm 以上の群の雄でアルブミン、5 

ppm 以上の群の雌雄でグロブリンの有意な減少などを認めた。15、45 ppm 群の雌雄の肝臓の相

対重量の有意な増加、変異肝細胞巣、45 ppm 以上の群の雌雄で肝細胞肥大、120 ppm 群の雌雄

で重度の萎縮を認め、鼻腔では 5 ppm 以上の群の雌雄で炎症、嗅上皮の萎縮、5、15、45 ppm 群

の雌雄で呼吸上皮及び嗅上皮の基底細胞過形成を認めた 9) 。この結果から、NOAEL を 1 ppm（曝

露状況で補正：0.18 ppm）とする。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Wistar ラット雌 25 匹を 1 群とし、0、1、5、20 ppm を妊娠 6 日から妊娠 19 日まで吸入（6 時

間/日）させた出生前発生毒性試験（OECD TG414 及び EPA OPPTS 870.3700 準拠）の結果、母

ラットでは 5 ppm 以上の群で上気道及び消化管の刺激、体重増加の有意な抑制を認めたが、黄

体数や着床数、吸収胚数、生存胎仔数などに影響はなかった。胎仔では 20 ppm 群で体重がやや

低く、骨化遅延や波状肋骨の出現頻度の増加がみられたが、奇形の発生率に増加はなかった 11, 12) 。

この結果から、NOAEL を母ラットで 1 ppm（曝露状況で補正：0.25 ppm）、胎仔で 5 ppm（曝露

状況で補正：1.3 ppm）とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）ドイツの本物質製造工場で本物質に曝露された労働者 94 人（平均従事年数 12.7 年）、非曝露

の労働者 95 人を対象とした調査では、病歴等の質問票、健康診断、肝臓の超音波検査、肺機能

検査、鼻及び喉の内視鏡検査を実施して検査結果を比較した。その結果、本物質の曝露による

と考えられる健康影響はなく、潜在的な影響を示唆する検査値の異常もなかった。なお、職場

の本物質濃度は測定値の 81％が 0.1 ppm 以下、98％が 1 ppm 以下であった 13) 。 

 

（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 (1999) 3 ヒトに対する発がん性については分類できない 

EU EU (2008) 2 ヒトに対する発がん性が疑われる物質 

 EPA －  

USA ACGIH －  

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG (2013) 4 発がん性物質の可能性はあるが、遺伝子傷害性がない

か、あってもわずかな寄与しかない物質 
 
 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌で遺伝子突

然変異を誘発せず 14～17)、S9 無添加の肺炎桿菌で遺伝子突然変異を誘発しなかった  17 ) 。S9 添

加の有無にかかわらずマウスリンパ腫細胞（L5178Y）で遺伝子突然変異 17, 18) 、ヒト末梢血リ

ンパ球で染色体異常 19) を誘発せず、S9 無添加のマウス胚由来線維芽細胞（BALB/3T3）で細

胞形質転換 20) 、ラット肝細胞（初代培養）で不定期 DNA 合成 21) を誘発しなかった。 

 

イ）in vivo 試験系では、腹部注入したショウジョウバエで伴性劣性致死突然変異 17) 、腹腔内投与

したマウスの骨髄細胞で小核を誘発しなかった 22) 。また、腹腔内投与したマウスの肝臓で本

物質及びその代謝物は DNA や RNA、タンパク質と結合しなかった 23) 。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Sprague-Dawley ラット雌雄各 60 匹を 1 群とし、0、5、10、20 ppm を 24 ヶ月間（6 時間 / 日、

5 日/週）吸入させた慢性毒性・発がん性併合試験の結果、5 ppm 以上の群の雌雄で体重増加の

有意な抑制を認めたが、試験期間の後半になると差はほぼなくなり、生存率に有意差はなか

った。 

発がん性については、鼻腔で 5 ppm 以上の群の雄及び 10 ppm 以上の群の雌で腺腫、10 ppm 以

上の群の雄及び 20 ppm 群の雌で腺癌、肝臓で 5 ppm 以上の群の雄及び 10 ppm 以上の群の雌

で肝細胞癌の発生率に有意な増加を認めた 24) 。非腫瘍性の影響については、雌の 5 ppm 以上

の群で多染性赤血球、小赤血球、10 ppm 以上の群で大赤血球の頻度が有意に増加し、20 ppm

群の雌雄で肝臓の絶対及び相対重量の有意な増加を認めた。組織への影響は肝臓、鼻腔、喉

頭でみられ、肝臓では 5 ppm 以上の群の雌雄で好塩基性の限局性過形成、好酸性変異肝細胞

巣、5 ppm 以上の群の雌及び 10 ppm 以上の群の雄で海綿状変化、10 ppm 以上の群の雌雄で小

葉中心性の脂肪浸潤などの発生率の増加と、5 ppm 以上の群の雄でリンパ球浸潤の発生率の減

少などを認めた。鼻腔では 5 ppm 以上の群の雌雄で炎症、嗅上皮の萎縮、基底細胞や腺、嗅

上皮の過形成、中隔や側壁上皮の化生、5 ppm 以上の群の雌及び 10 ppm 以上の群の雄で杯細

胞の過形成の発生率に増加を認めた。喉頭では 10 ppm 以上の群の雄及び 20 ppm 群の雌で上

皮過形成の発生率に増加を認めた 24)。 

この結果から、一般毒性の LOAEL を 5 ppm（曝露状況で補正：0.89 ppm）とする。 
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イ）Sprague-Dawley ラット雌 10 匹を 1 群とし、0、45 ppm を 3 ヶ月間（6 時間/日、5 日/週）吸入

させた後に 21 ヶ月間飼育して肝腫瘍の発生を調べた結果、45 ppm 群の 2 匹で腫瘍性結節、2

匹で肝細胞癌、1 匹で血管肉腫の発生を認めた。一方、対照群では 1 匹に血管肉腫がみられた

だけであった。45 ppm 群の肝臓では肝細胞肥大などがみられ、肝ホモジネートのγ-GT、肝

組織のグルタチオン（GSH）は有意に高かった。別途設けた途中屠殺群（5～10 匹/群）でも

曝露開始から 7 週後、14 週後、12 ヶ月後に肝ホモジネートのγ-GT は有意に高く、GSH も

14 週後から一貫して有意に高かったことから、本物質の曝露による肝臓への影響は曝露停止

後も長期間続き、発がんへと進行する可能性が示唆された 24)。 
 

④ ヒトに関する発がん性の知見 

ア）ドイツの本物質製造工場で本物質に曝露された労働者 94 人（平均従事年数 12.7 年）、非曝露

の労働者 95 人を対象として、ラットの発がん性試験で観察された上気道や肝臓の腫瘍につい

て実施された調査では、過剰な発生は認められなかった 13) 。 

 

（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及び生殖・発生毒性に関する知見は得られているが、発がん

性については、ラットで発がんがみられているものの、1 つの動物種のみの試験結果しか得られて

いないため、動物に対する発がん性の有無は判断できず、ヒトに対する発がん性の有無について

も判断できない。このため、閾値の存在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知

見に基づき無毒性量等を設定することとする。 

経口曝露については、中・長期毒性ウ）に示したラットの試験から得られた NOAEL 0.9 mg/kg/day

（雄の腎臓絶対重量の増加）を慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.09 mg/kg/day が

信頼性のある最も低用量の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

吸入曝露については、中・長期毒性カ）に示したラットの試験から得られた NOAEL 1 ppm（鼻

腔の炎症、嗅上皮の萎縮、呼吸上皮及び嗅上皮の基底細胞の過形成など）を曝露状況で補正して

0.18 ppm とし、慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.018 ppm（0.082 mg/m3）が信頼

性のある最も低用量の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア） 経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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。

MOE＝10 MOE＝100［ 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 － － 

0.09 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 － － － 
 
 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなく、下水道への移動量 0.3 kg

は湖沼への排出のため、河川中濃度は推定しなかった。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。 

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。 

 

イ） 吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、曝露濃度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。 

 

 
表 3.4 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 － － 

0.082 mg/m3 ラット 
－ 

室内空気 － － － 
 
 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大気中濃

度（年平均値）の最大値は 0.000019 µg/m3であり、参考としてこれと無毒性量等 0.082 mg/m3から、

動物実験結果より設定された知見であるために 10 で除した MOE は 430,000 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  ○ 530,000 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC10 
GRO (RATE) 

3 B B 
1)-1 

2) 

 ○  >1,000,000 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50 
GRO (RATE) 

3 B B 
1)-1 

2) 

甲殻類 

等 
○  45,000 Daphnia sp. ミジンコ属 EC50  IMM 2 B  B 

1)-2 

2) 

魚 類 ○  913,000 
Oncorhynchuss 
mykiss 

ニジマス LC50  MOR 4 B B 
1)-3 

2) 

その他   ― ― ― ― ― ― ― ― 

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 

影響内容 

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

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

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、実施された 1)-1。設定試験濃度は、0（対照区）、31.25、62.5、125、

250、500、1,000 mg/L（公比 2）であった。生長速度について、最高濃度区においても 50%以上の阻

害が見られなかったため、生長阻害に関する速度法による 72 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃
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度に基づき 1,000,000 µg/L 超とされた 2)。また、生長阻害に関する速度法による 72 時間 10%影響濃

度 (EC10) は、設定濃度に基づき 530,000 µg/L であった 2)。 

 

2）甲殻類等 

 OECD テストガイドライン No. 202 に準拠して、ミジンコ属 Daphnia sp. の急性遊泳阻害試験が、

実施された 1)-2。設定試験濃度は、0（対照区）、0.7、1.6、3.6、8.0、17.9、40.0、89.4、200.0、447.0、

1,000 mg/L（公比 2.2）であった。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基

づき 45,000 µg/L であった 2)。 

 

3）魚 類 

 OECD テストガイドライン No. 203 に準拠して、ニジマス Oncorhynchus mykiss の急性毒性試験が、

実施された 1)-3。設定試験濃度は、0（対照区）、215、316、464、681、1,000 mg/L（公比 1.46）であ

った。試験用水には、ドイツ工業規格 (DIN 38412, part11, 1981 草案) に従った再調整水（硬度 250 

mg/L、CaCO3換算）が用いられた。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 913,000 µg/L

であった 2)。 

 

（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、上記本文で示した最小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） 1,000,000 µg/L 超 

甲殻類等 Daphnia sp. 48 時間 EC50（遊泳阻害） 45,000 µg/L 

魚 類 Oncorhynchus mykiss 96 時間 LC50 913,000 µg/L 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）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、最も小さい値（甲殻類等の 45,000 µg/L）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 450 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Desmodesmus subspicatus 72 時間 EC10（生長阻害） 530,000 µg/L  

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

 得られた毒性値（藻類等の 530,000 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 5,300 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては、甲殻類等の急性毒性値から得られた 450 µg/L を採用する。 
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（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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態リス

クの判定はできなかった。 

 
表 4.2 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 データは得られなかった データは得られなかった 
450 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注：公共用水域・淡水は、河川河口域を含む  

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなく、下水道への移動量 0.3 kg は

湖沼への排出のため、河川中濃度は推定しなかった。 

しかし、2013 年度には公共用水域・淡水へ本物質の排出が届け出られていたことがあったため、

その排出量を全国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定

すると、最大で 0.23 µg/L となった。この値と PNEC の比は 0.0005 である。 

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

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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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：ピロカテコール 

（別の呼称：カテコール、ピロカテキン、o-ジヒドロキシベンゼン） 
CAS 番号：120-80-9 
化審法官報公示整理番号：3-543（ジヒドロキシベンゼン） 
化管法管理番号：343 
RTECS 番号：UX1050000 

分子式：C6H6O2 

分子量：110.11 
換算係数：1 ppm = 4.50 mg/m3 (気体、25℃) 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は常温で無色の固体である 1)。 

融点 104.6℃ 2)、105℃ 3) , 4) , 5) 

沸点 
246℃ (101 kPa) 2)、245.5℃ (101 kPa) 3) , 4)、 
240℃ (分解) 5) 

密度 1.344 g/cm3 (20℃) 2)、1.344 g/cm3 3) 

蒸気圧 3 Pa (25℃) 6) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
0.88 (pH 不明) 4) , 5) , 7)、1.01 (pH 不明) 5)、 
0.84～1.01 (pH 不明、20℃) 6) 

解離定数（pKa） 
pKa1=9.34 (25℃) 2)、pKa2=12.6 (25℃) 2)、 
9.48 (18℃) 3)、9.45 (25℃) 4)、9.23 6) 

水溶性（水溶解度） 
4.51×105 mg/1,000g (20℃) 2) , 5)、4.61×105 mg/L 
(25℃) 4)、4.614×105 mg/L (25℃) 8)、3.108～3.110
×105 mg/L (20℃) 8)、4.49×105 mg/L (20℃) 6) 

（3）環境運命に関する基礎的事項 

次の pKa 推定結果より、本物質は環境水中で主に構造 I として存在すると推定された。 

pKa 推定結果（25℃、イオン強度 0）：pKa1=10.0±0.4、pKa2=13.8±0.6（Percepta9)の

ACD/pKa GALAS 法） 

 

［7］ピロカテコール 
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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（分解性が良好と判断される物質 10)） 

分解率： BOD 83%、TOC 96%、HPLC 100% 

（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）11) 

 

嫌気的分解 

理論値に対するメタン生成量：91～98% 

（試験期間：28 日間、被験物質濃度：50 mg-C/L、消化槽汚泥、試験法：OECD-TG 

311）12) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：104×10-12 cm3/(分子･sec)（測定値）13) 

半減期：0.62 ～ 6.2 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 14)と仮定し

推定） 

 

オゾンとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：1.1×10-17 cm3/(分子･sec)（測定値）13) 

半減期：6.0 ～ 36 時間（オゾン濃度を 3×1012～5×1011 分子/cm3 14)と仮定し推定） 

 

硝酸ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：9.8×10-11 cm3/(分子･sec)（測定値）13) 
半減期：30 秒（硝酸ラジカル濃度を 2.4×108分子/cm3 15)と仮定し推定）  

 

加水分解性 

加水分解しないと考えられる 6)。 
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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)： 118（Brookston 埴壌土（ミシガン州）） 17) 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質の化審法に基づき公表された優先評価化学物質としての製造・輸入数量の推移を表

1.1 に示す 18)。 

 

表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 3,251 3,401 3,519 3,535 3,331 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 3,325 4,398 3,745 3,657 3,611 

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んでいない値を示す。 

 

② 用 途 

本物質は主に、医薬品、重合防止剤、香料や農薬などに使われる他の化学物質の原料とし

て使われている 1)。この他、脱酸素剤、メッキ処理剤や、半導体を製造する際にフォトレジス

トを除去するはく離剤としても使われている 1)。 

本物質はポリフェノールの仲間で、植物中やたばこの煙にも含まれている 1)。 

 

（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（化管法）第一種指定化学物質（管理番号：343、政

令番号：387）に指定されている。 

本物質は、人健康影響の観点から化学物質審査規制法優先評価化学物質（通し番号：65）に指

定されている。 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、人健康影響及び生態影響の観点から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：1071）に指定されていた。 
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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、2021 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（2021 年度）  

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 0.28 t となり、すべて届出排出量であっ

た。届出排出量のうち約 0.27 t が大気へ、0.012 t が公共用水域へ排出されるとしており、大気

への排出量が多い。この他に下水道への移動量が 0.006 t、廃棄物への移動量が約 40 t であった。

届出排出量の主な排出源は、大気への排出が多い業種は電機機械器具製造業（85%）であり、公

共用水域への排出が多い業種は電機機械器具製造業（53%）、化学工業（47%）であった。 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移 

 

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 272 12 0 0 6 39,792 - - - - 284 - 284

ピロカテコール（別名カテコール）

業種等別排出量(割合) 272 12 0 0 6 39,792 0 0 0 0

232 7 0 0 0 38,050 届出 届出外

(85.3%) (52.8%) (95.6%) 100% -

40 6 0 0 6 1,552

(14.7%) (47.2%) (100%) (3.9%)

0 0 0 0 0 190

(0.5%)

総排出量の構成比(%)

電気機械器具製造業

化学工業

医薬品製造業

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

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

2021 272 12 0 0 6 39,792 - - - - 284 - 284

2020 254 13 0 0 0 39,418 1 - - - 267 1 268

2019 352 13 0 0 6 42,878 1 - - - 364 1 365

2018 349 12 0 0 9 48,186 1 - - - 361 1 362

2017 448 791 0 0 4 54,256 1 - - - 1,239 1 1,240

2016 213 661 0 0 9 47,509 1 - - - 874 1 875

2015 235 666 0 0 5 45,676 4 - - - 901 4 905

2014 198 660 0 0 28 49,414 5 - - - 858 5 863

2013 238 656 0 0 31 45,704 2 - - - 894 2 896

2012 345 660 0 0 14 4,067 984 - - - 1,005 984 1,989

年度

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
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（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった宮崎県（大気への排出量 0.19 

t）、公共用水域への排出量が最大であった宮城県（大気への排出量 0.0006 t、公共用水域への排

出量 0.0065 t）とした。予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大気 公共用水域 

宮崎県 宮崎県 宮城県 

大 気 0.3 0.3 0.0 

水 域 30.1 30.1 90.9 

土 壌 69.2 69.2 8.1 

底 質 0.3 0.3 0.9 

注：数値は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 2.4.1、表

2.4.2 に示す。 

 
表 2.4.1 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 

           

一般環境大気 µg/m3 <0.005 <0.005 <0.005 0.017 0.005 4/23 全国 2012 4) 

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(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 

           

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) 最大値又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 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 
下限値 

検出率 
調査 
地域 

測定 
年度 

文献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          
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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 2.5）。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 2.5 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気   

一般環境大気 0.005 μg/m3未満程度 (2012) 0.0015 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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水   

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 

大気   

一般環境大気 0.017 μg/m3程度 (2012) 0.0051 μg/kg/day 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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水   

   

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：太字の数値は、リスク評価に用いた曝露濃度（曝露量）を示す。 
 

吸入曝露については、表 2.5 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は

0.005 µg/m3未満程度、予測最大曝露濃度は 0.017 µg/m3程度となった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 5)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 0.068 µg/m3となった。 
 

表 2.6 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 <0.0015 0.0051 

  室内空気   

  飲料水   

 水 質 地下水   

  公共用水域・淡水   

 食 物    

 土 壌    

注：不等号（＜）を付した値は、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。 
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経口曝露量については、表 2.6 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。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データ

ベース 6) の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.012 µg/L

となった。推定した河川中濃度を用いて経口曝露量を算出すると 0.00048 µg/kg/day となった。 

物理化学的性状から考えて生物濃縮性は高くないと推定されることから、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 2.7 のように整理した。

水質について実測データに基づく水生生物に対する曝露の推定を行うことはできなかった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース 6)

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.012 µg/L となった。 

 
表 2.7 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：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 

ウサギに 100 mg/kg を経口投与した結果、24 時間以内に投与量の約 70％がグルクロン酸抱合

体、約 18％が硫酸抱合体、約 2％が未変化のままで尿中に排泄された 1) 。 

マウスに 3H でラベルした本物質をタバコの煙と混合して 10 分間鼻部に曝露して吸入させた

結果、曝露直後には体内放射活性の 56％が血液、14％が腎臓、13％が肝臓、12％が気道（肺 8％）

にあった。また、2 時間で吸収した放射活性の 91％が尿中に、1.5％が糞中に排泄された 2) 。 

ラットに 14C でラベルした本物質 1.2 mg/kg を静脈内投与し、全身オートラジオグラフィーを

用いて 2 時間後の体内放射活性の分布を調べた結果、骨髄、胸腺、脾臓で濃縮がみられ、肺や

腎臓、小腸の他にも皮下組織、皮脂腺、大脳白質、脊髄にも分布がみられた 3) 。また、ラット

に 14C でラベルした本物質 14 mg/kg を静脈内投与して酸可溶成分の放射活性を調べた結果、24

時間後の肝臓では 2 時間後の 16％、胸腺では 2 時間後の 29％まで減少していたが、骨髄では 2

時間後の 75％であり、肝臓や胸腺に比べて消失は緩慢であった 4) 。 

ラットに 20 mg/kg を腹腔内投与し、得られた尿を酸加水分解して本物質を調べた結果、本物

質の尿中半減期は 0.86 時間であった 5) 。 

フェノール類の製造工場で平均 0.008 mg/m3（最大 0.32 mg/m3）の本物質に曝露された労働者

6 人の調査では、加水分解尿中の本物質の半減期は 3～7 時間であった 5) 。 

ボランティアを喫煙の有無で 2 群に分け、加水分解尿中の本物質を調べた結果、食物経由で

摂取した本物質が大部分であり、タバコの煙に含まれた本物質の寄与は比較的小さかった 6) 。 

 

（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 7) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 260 mg/kg 
ラット 経口 LD50 3,890 mg/kg 
マウス 経口 LD50 100 mg/kg 
マウス 経口 LD50 260 mg/kg 

モルモット 経口 LD50 210 mg/kg 
ウサギ 経口 LDLo 200 mg/kg 
ウサギ 経口 LDLo 1,000 mg/kg 
ネコ 経口 LD50 100 mg/kg 
イヌ 経口 LD50 130 mg/kg 
イヌ 経口 LDLo 130 mg/kg 

ウサギ 経皮 LD50 800 mg/kg 
 

本物質は皮膚及び気道を刺激し、眼に対して腐食性を示す。吸入すると咳、咽頭痛、胸骨背

部の灼熱感、息苦しさ、痙攣を生じ、経口摂取すると腹痛、嘔吐、下痢、痙攣、呼吸停止を生

じる。眼に入ると充血、痛み、重度の熱傷を生じる。皮膚に付くと発赤を生じ、吸収されて痙

攣を引き起こすことがある 8)。 
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② 中・長期毒性 

ア）ICR マウス雄 10～30 匹を 1 群とし、0、0.01％の濃度（約 0、17 mg/kg/day）で本物質を

飲水に添加して 20 週間投与し、マウスの体重、臓器重量（肝臓、腎臓、脾臓）、血球数、骨

髄細胞への影響を調べた試験では、投与に関連した影響はみられなかった。また、同様に

して 0、0.4％の濃度（約 0、468 mg/kg/day）で飲水に添加して 28 日間投与した結果、体重

や血球数などに影響はなかったが、臓器の肥大傾向がみられ、マウスにかなりの負担を与

えていたことが推察された 9) 。 

 

イ）Fischer 344 ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、0.8％の濃度で本物質を餌に添加（約 0、

400 mg/kg/day）して 4 週間投与し、胃への影響を調べた試験では、各群に死亡はなく、一

般状態への影響もなかったが、0.8％群の雌雄で体重増加の有意な抑制を認めた。0.8％群の

前胃では、雌雄の全数で上皮の過形成を認め、BrdU の取り込みによる細胞増殖活性の検査

では雌雄の基底細胞で BrdU 陽性細胞率が有意に高く、DNA 合成の有意な増加がみられた。

また、0.8％群の腺胃では、幽門粘膜細胞の粘膜下増殖が雄 3 匹、雌 1 匹でみられ、幽門腺

のDNA合成や陰窩の高さに有意な増加を認めた 10) 。この結果から、LOAELを400 mg/kg/day

とする。 

 

ウ）Fischer 344 ラット雄 5 匹を 1 群とし、0、0.8％の濃度で餌に添加（約 0、400 mg/kg/day）

して 4 週間投与し、腺胃の幽門粘膜の増殖特性を調べた試験では、0.8％群の体重増加は約

20％低かった。0.8％群では、胃小窩と幽門腺を構成する細胞数が有意に増加して伸長し、

1.7 倍長かった。また、BrdU 検査では陽性細胞率の有意な増加を認め、増殖細胞数の増加

がみられた 11) 。この結果から、LOAEL を 400 mg/kg/day とする。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Sprague-Dawley ラット雌 15 匹を 1 群とし、0、333、667、1,000 mg/kg を妊娠 11 日に強制

経口投与して自由に出産させた試験では、333 mg/kg 群の 1 匹、667 mg/kg 群の 5 匹、

1,000 mg/kg 群の 10 匹が死亡し、333 mg/kg 以上の群で一過性の有意な体重減少や体重増加

の抑制を認めた。667 mg/kg 以上の群で着床後死亡及び周産期死亡が有意に増加し、同腹仔

数は生後 1 日目に 1,000 mg/kg 群、生後 6 日目に 667 mg/kg 以上の群で有意に低かった。仔

の体重に影響はなかったが、後肢の麻痺や短尾、湾曲尾の発生率は 333、667、1,000 mg/kg

の各群で 23、67、80％と用量に依存して増加し、尾部欠損の発生率も高かった 12) 。この結

果から、母ラット及び仔で LOAEL を 333 mg/kg とする。 

 

イ）Wister ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、30、80、160 mg/kg/day を交尾 14 日前から交

尾期間を通して雄は少なくとも 28 日間、雌は妊娠、分娩を通して哺育 4 日までの約 7 週間

強制経口投与した反復経口投与毒性・生殖発生毒性併合試験（OECD TG422 準拠）の結果、

160 mg/kg/day 群では投与期間を通して雌雄の全数で投与後に振戦がみられ、雄 2 匹、雌 1

匹が死亡したが、各群で体重や機能観察バッテリーの項目に影響はなかった。160 mg/kg/day
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群の雄で血清の総ビリルビンの有意な増加を認めた。剖検所見に異常はなかったが、

160 mg/kg/day 群の雌雄で肝臓重量の有意な増加を認めた。病理組織学的検査では、

80 mg/kg/day 以上の群の雌雄の胃で扁平上皮過形成の発生率と重症度の増加を認め、

160 mg/kg/day 群の雄 3 匹、雌 2 匹の肝臓で軽微なびまん性肝細胞肥大がみられた。一方、

受胎率や受胎能、黄体数、着床率、出産率、哺育状態などに影響はなく、新生仔の数や性

比、体重、形態、哺育 4 日生存率にも影響はなかった 13) 。この結果から、一般毒性の NOAEL

を 30 mg/kg/day、生殖発生毒性の NOAEL を 160 mg/kg/day 以上とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ア）市販の睫・眉毛用の染料クリームを使用して眼の周囲に急性の接触皮膚炎を発症した女

性の症例では、パッチテストの結果、染料のみに陽性反応を示した。このため、染料の成分

でパッチテストを行ったところ、0.1、0.5、2％の本物質で 48、72 時間後に強い陽性反応が

みられた 14) 。 

 

イ）10 年前からの手の接触皮膚炎を疑って受診した女性の症例では、レントゲン技師として

仕事を始めた 2 年後に発症しており、かゆみを伴う扁平上皮の角化がみられた。このため、

レントゲン写真の現像薬の 1 つである本物質でパッチテストを行ったところ、0.1、0.5、2％

の本物質で 48、72 時間後に強い陽性反応がみられた 15) 。 

 

ウ）フェノール類の製造工場で平均 0.008 mg/m3（最大 0.32 mg/m3）の本物質や 0.214 mg/m3

（最大 1.0 mg/m3）のフェノールに曝露された労働者 13 人の調査では、咳や吐き気の訴え

が多くみられ、喉の痛みや眼の炎症などの訴えもあった。身体検査では 12 人中 9 人で軽度

から中程度の上気道の慢性炎症を認めたが、一般にフェノールは局所刺激物であることか

ら、本物質だけに起因するものではなく、フェノールとの複合作用によるものと考えられ

た。肝機能障害や腎機能障害の兆候はなく、血液への影響もなかった 5) 。 

 

（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。 

 
 

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 (1999) 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 (1995) A3 動物に対して発がん性が確認されたが、ヒトへの

関連性は不明な物質 

 NTP － 
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機 関 (年) 分  類 

日本 日本産業衛生学会 

(2001) 

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 －  
 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌で遺伝

子突然変異を誘発しなかった 16～22) 。大腸菌でも S9 添加の有無にかかわらず遺伝子突然変

異を誘発しなかったが 23) 、oxyR 遺伝子を欠損させた大腸菌では S9 無添加で誘発し、S9 添

加では誘発しなかった 24) 。S9 無添加の酵母で遺伝子突然変異を誘発した 25) 。S9 無添加の

マウスリンパ腫細胞（L5178Y）26, 27, 28) 、チャイニーズハムスター肺細胞（V79）21) 、シリ

アンハムスター胚細胞（SHE）29) で遺伝子突然変異を誘発した。S9 添加のマウスリンパ腫

細胞（L5178Y）で DNA 傷害を誘発したが 30) 、S9 無添加では誘発しなかった報告 31) 、曖

昧な結果の報告 30) があった。また、S9 無添加のラット肝細胞（初代培養）32) で DNA 傷害

を誘発したが、チャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）33) 、ヒト末梢血単核球 34) では誘

発しなかった。S9 無添加のヒト前骨髄性白血病細胞（HL-60）でも DNA 傷害を誘発したが、

その過酸化水素耐性株（HP100）では誘発しなかった 35) 。S9 無添加のシリアンハムスター

胚細胞（SHE）で形質転換を誘発したが 29) 、マウス胚細胞（C3H/10T1/2）では誘発しなか

った 36) 。S9 無添加のチャイニーズハムスター肺細胞（V79）21) 、シリアンハムスター胚細

胞（SHE）29) 、ヒト末梢血リンパ球 37, 38) で姉妹染色分体交換を誘発し、S9 無添加のチャイ

ニーズハムスター卵巣細胞（CHO）39) 、シリアンハムスター胚細胞（SHE）29) で染色体異

常を誘発した。S9 無添加のシリアンハムスター胚細胞（SHE）で不定期 DNA 合成を誘発

したが 29) 、ラット肝細胞（初代培養）では誘発しなかった 40) 。S9 無添加のチャイニーズ

ハムスター肺細胞（V79）で小核を誘発したが 21) 、ヒト末梢血リンパ球では誘発した報告 41) と

誘発しなかった報告 42) があった。 

 

イ）in vivo 試験系では、経口投与したショウジョウバエで劣性致死突然変異 43) 、腹腔内投与

した母マウスの胎仔で体細胞突然変異 25) を誘発しなかった。経口投与したラットの腺胃 44) 

やその幽門部 45) で DNA 傷害を誘発しなかったが、十二指腸 44) では誘発した。経口投与し

たラットの骨髄細胞で染色体異常を誘発しなかった 46) 。皮下投与したマウスの骨髄細胞で

小核を誘発しなかったが 47) 、経口投与したマウスの骨髄細胞では誘発した報告 48) 、誘発

しなかった報告 49) があり、腹腔内投与したマウスの骨髄細胞では誘発した報告 48, 50) があ

った。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Fischer 344 ラット及び B6C3F1 マウス雌雄各 30 匹を 1 群とし、0、0.8％の濃度で本物質

を餌に添加（ラット 約 0、400 mg/kg/day、マウス 約 0、1,040 mg/kg/day）してラットに 104

週間、マウスに 96 週間投与した発がん性試験の結果、0.8％群のラット及びマウスの雌雄で

体重増加の有意な抑制を認め、ラットの雌雄で軽度の生存率低下がみられた。 
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 発がん性については、ラットでは 0.8％群の雌雄の腺胃で腺腫、腺癌の発生率に有意な増加

を認め、腺腫の発生率は雌雄ともに 100％、腺癌の発生率は雄で 54％、雌で 43％であった。

マウスでも 0.8％群の雌雄の腺胃で腺腫の発生率に有意な増加を認めたが、その発生率は雄

で 97％、雌で 72％であり、腺癌の発生はなかった。対照群では腺胃に腫瘍の発生はなく、

0.8％群のラット及びマウスでも腺胃以外の組織で腫瘍の発生率に有意な増加はなかった 51)。  

非腫瘍性の影響については、0.8％群のラットの雄で肝臓の絶対重量、雌雄で肝臓の相対重

量の有意な増加を認め、マウスの雌雄でも肝臓相対重量の有意な増加を認めた。剖検では

0.8％群のラット及びマウスの雌雄の胃の幽門部辺縁の隆起を伴ったポリープ状又は潰瘍性

の病変がみられ、何匹かは前胃の上皮にも小さなポリープ状の病変がみられた。病理組織

学的検査では、0.8％群のラット及びマウスの雌雄の前胃で上皮過形成、腺胃で粘膜下過形

成の発生率に有意な増加を認め、腺胃粘膜下過形成の発生率はラットの雌雄で 100％、マウ

スの雄で 100％、雌で 90％、前胃上皮過形成の発生率はラットの雌雄で 82～86％、マウス

の雌雄で 53～86％であった。なお、0.8％群のラットの雌雄の肝臓では、単位面積当たりの

過形成の病巣数は有意に低く、雄では過形成の発生率も有意に低かった 51, 52) 。 

 この結果から、一般毒性の LOAEL をラットで 400 mg/kg/day、マウスで 1,040 mg/kg/day と

する。 

イ）Fischer 344 ラット雄 29 匹を 1 群とし、0、0.16％の濃度で本物質を餌に添加（約 0、80 

mg/kg/day）して 104 週間投与した発がん性試験の結果、0.16％群で体重増加の有意な抑制

を認めた。 

 発がん性については、0.16％群の腺胃で腺腫の発生率に有意な増加を認め、その発生率は

45％であり、対照群での発生はなかった。0.16％群の前胃では 1 匹に乳頭腫がみられただけ

で、癌の発生はなかった。また、0.16％群の食道、肝臓、腎臓でも腫瘍の発生率に有意な変

化はなかった。 

 非腫瘍性の影響については、0.16％群で腎臓相対重量の有意な減少を認めたが、肝臓の相対

重量に影響はなかった。病理組織学的検査では、0.16％群の腺胃では粘膜下過形成の発生率

に有意な増加を認めたが、前胃には有意な変化がなかった 53) 。 

 この結果から、一般毒性の LOAEL を 0.16％（80 mg/kg/day）とする。 

 

ウ）Fischer 344 ラット雄 30 匹を 1 群とし、0、0.1、0.2、0.4、0.8％の濃度で本物質を餌に添

加して 104 週間投与した発がん性試験の結果、投与に関連した死亡や一般状態への影響は

なかったが、0.8％群の体重は試験期間を通して一貫して低かった。 

 発がん性については、0.2％以上の群の腺胃で幽門腺腺腫の発生率に有意な増加を認め、そ

の発生率は 0.1％群の 0％から 0.2％群の 96％へと急激に増加した。また、0.8％群の膵臓で

腺房細胞腺腫の発生率に有意な増加を認めたが、その他の組織では腫瘍の発生率に有意な

変化はなかった。 

 非腫瘍性の影響については、0.1％以上の群で血清の胃粘膜ホルモンであるガストリンの有

意な上昇を認め、剖検では 0.2％以上の群の腺胃幽門部で中程度から著明な肥厚、0.4％以上

の群で胃周囲リンパ節の肥大又は嚢胞性腫大を認めた。病理組織学的検査では、0.1％以上

の群の腺胃で幽門腺の粘膜下過形成、0.4％以上の群で潰瘍の発生率に有意な増加を認めた。

また、0.4％以上の群の前胃で扁平上皮過形成、胃周囲リンパ節でリンパ洞の嚢胞性拡張の
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発生率に有意な増加を認めた。なお、摂餌量から求めた各群の用量は 0、33、65、141、

318 mg/kg/day であった 54)。 

 この結果から、一般毒性の LOAEL を 0.1％（33 mg/kg/day）とする。 

 

エ）Wistar ラット、WKY ラット、Lewis ラット、Sprague-Dawley ラットの各系統の雄 30 匹を

1 群とし、0、0.8％の濃度で本物質を餌に添加（約 400 mg/kg/day）して 104 週間投与した発

がん性試験の結果、0.8％群の各系統のラットの腺胃で腺腫の発生率は 97～100％であり、

腺癌の発生率も Wistar ラット、Lewis ラット、Sprague-Dawley ラットで 67～77％であった

が、WKY ラットでは 10％と低く、発生率に有意差はなかった。また、0.8％群の Sprague-

Dawley ラットの前胃では乳頭腫の発生率が 20％と有意に高かった。この他には、0.8％群

の Wistar ラットの膵臓で膵島細胞腺腫＋癌、下垂体で腺腫＋癌、Sprague-Dawley ラットの

下垂体で腺腫＋癌の発生率が有意に低かったことを除けば、各組織の腫瘍の発生率に有意

な変化はなかった 55) 。 

 

オ）Fischer 344 ラット雄 10～18 匹を 1 群とし、0.8％の濃度で本物質を餌に添加（約

400 mg/kg/day）して 12、24、48、72、96 週間投与し、その時点で屠殺する群と 84、72、48、

24 週間飼育して 96 週後の回復をみる群を設定して腺胃への影響を調べた試験では、投与

期間内に体重増加の有意な抑制を認めたが、体重は回復期間内に対照群と同程度まで回復

した。 

 発がん性については、腺胃の幽門部で腺腫の発生率は 12 週間投与群で 20％、24 週間以上

の投与群で 100％であり、腺癌の発生率は 12、24、48、72、96 週間投与群でそれぞれ 0、

0、10、40、73％であり、投与期間とともに増加した。一方、12 週間投与→84 週間回復させ

た群（12→84 週間回復群）で腺腫の発生率は 12％、24→72 週間回復群では 75％であり、

12、24 週間投与群と比べて発生率の低下がみられたが、48→48 週間回復以降の群ではいず

れも 100％の発生率であり、回復は認められなかった。腺癌の発生率はそれぞれ 0、6、21、

50％であり、回復期間内の発生によって発生率は増加した。 

 非腫瘍性の影響については、腺胃の幽門部で過形成の発生率は 12 週間投与群で 90％、24

週間以上の投与群で 100％であり、粘膜の厚さは 12 週間投与群ですでに 2.3 倍に肥厚して

おり、96 週間投与群では 3.0 倍まで増加していた。一方、回復群での過形成は 12→84 週間

回復群で 35％、24→72 週間回復群では 63％であり、12、24 週間投与群と比べて発生率の

低下がみられたが、48→48 週間回復以降の群ではいずれも 100％の発生率であり、回復は

認められなかった。しかし、粘膜の厚さはいずれの回復群も有意に減少し、投与終了直後

の厚さの半分程度までに回復していた。また、投与直後と回復後の非腫瘍部及び腫瘍部の

細胞増殖活性（BrdU 陽性細胞数）を比べると、非腫瘍部ではいずれの投与期間でも、腫瘍

部では 24 週間投与以降の群で、回復後の値は有意に低かった。なお、対照群では 96 週間

飼育しても過形成や腺腫の発生はなかった 56) 。 

 この結果から、一般毒性の LOAEL を 400 mg/kg/day とする。 

 

カ）Fischer 344 ラット雄に 0、0.01、0.1、0.5、1％の濃度で本物質を餌に添加して投与し、12

時間後、1、2、3、7 日後に各群の 5 匹を屠殺して腺胃幽門部への影響を調べた試験では、
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0.5％以上の群の粘膜下組織で水腫や弱い炎症細胞浸潤、表在性のびらん、潰瘍が 12 時間後

にはすでにみられ、びらんや潰瘍は 7 日間継続したが、炎症細胞浸潤は時間の経過ととも

に徐々に減少した。0.1％群でもびらんは 12 時間後から 3 日後までみられたが、7 日後には

目立った変化はなかった。また、上皮厚は 0.5％以上の群で 1 日後から、0.1％群では 2 日後

から有意に増加し、用量依存性を伴いながら 7 日後まで肥厚が継続した。BrdU 陽性細胞数

は 0.01％以上の群で 12 時間後に有意に減少し、その後は 0.1％以上の群で 1 日後から有意

に増加が継続した。アポトーシス小体数は 12 時間後に 0.1％以上の群で用量に依存して有

意に増加したが、その後急速に減少した。0.01％群では 2 日後にアポトーシス小体数の有意

な増加がみられた以外には、有意な変化はなかった。 

 同様にして 0.8％の濃度で餌に混ぜて投与し、1、2、4、12、24 週目に屠殺して調べた試験

では、上皮厚は 24 週目まで増加を続け、BrdU 陽性細胞数は一貫して有意に高く、アポト

ーシス小体数は 4 週目から有意に高かった。潰瘍は主に幽門前部でみられたが、局所的な

表在性のびらんは幽門部全体にみられ、潰瘍は 12 週目に消失したが、びらんは 24 週目ま

で継続した。潰瘍の辺縁では再生が 4 週目までみられ、2 週目から粘膜下層への上皮の過剰

増殖がみられたが、12 週目には減少し、24 週目に消失した。一方、粘膜下過形成は 4 週目

から、腺腫は 12 週目からみられるようになり、24 週目には粘膜下過形成は 100％、腺腫は

83％の発生率となり、ポリープ様過形成も 24 週目には 50％の発生率でみられた。 

 この他に、タンパク結合や活性酸素などの検討を行ったが、病変との関連を示唆する結果

は得られなかった 57) 。 

 

キ）白井・広瀬（1996）は本物質の発がん性や発がんメカニズムに関する一連の試験結果か

ら、「カテコールの場合は投与直後に潰瘍が発生し、潰瘍端にヒトの gastritis cystica polyposa

に極めて類似した再生性の過形成病変が現われる。この様な強い細胞増殖が長期にわたり

持続すると胃上皮の DNA に自然発生的な修復ミス、フリーラジカルによる傷害あるいは酸

化防止剤の代謝物による付加体の形成等による transformation が起こり発がんに至ると推

測される。」としている 58) 。また、Hernández ら（2009）は本物質を非遺伝毒性発がん物質

に分類し、発がんの作用機序として、細胞毒性及び再生性過形成、活性酸素をあげている 59) 。 

 

ク）本物質を非遺伝毒性と判断する十分な根拠は得られず、スロープファクターの情報も得

られなかった。このため、得られた発がん性試験結果の中から、複数の用量段階が設定さ

れていたウ）の雄ラットの試験結果から、幽門腺腺腫の発生状況を基に BMDL10 の算出を

試みたが、信頼できる値は得られなかった。そこで、最高用量群を除いた条件で計算する

と信頼できる BMDL10（36.9 mg/kg/day～35.3 mg/kg/day）が得られ、さらに高用量側の 2 群

を除いた条件で計算しても BMDL10 の値が変化することはなかった。得られた BMDL10 を

基にスロープファクターを求めると 2.7×10-3～2.8×10-3 (mg/kg/day)-1となった。なお、これ

を吸入換算するとユニットリスクは 8.1×10-7～8.4×10-7(µg/m3)-1となる。 

 

④ 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。 
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（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及び生殖・発生毒性に関する知見が得られている。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曝露の発がん性試験では、雌雄の腺胃で幽門腺腺腫の

発生が高頻度でみられ、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。本物質の発がん性の閾値の有無につい

ては、明確な遺伝子障害性の知見がないことから、遺伝毒性発がん物質かどうかの判断がで

きず、発がん性の閾値の有無を判断できなかった。 

経口曝露の非発がん影響については、発がん性試験のウ）に示した雄ラットの試験から得

られた LOAEL 33 mg/kg/day（腺胃幽門腺の粘膜下過形成）を LOAEL であるために 10 で除し

た無毒性量等 3.3 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ありを前提にした場合については、評価文書等では閾値が示されて

いなかったため、発がん性試験のウ）に示した雄ラットの試験から、幽門腺腺腫の発生がな

かった 33 mg/kg/day を発がん性の NOAEL として設定する。非発がん影響及び発がん性の知

見から得られたNOAEL 等を比較したところ、非発がん影響のほうが発がん性の影響よりも、

より低用量で発生する。以上より、閾値のある有害性については信頼性のある最も低用量の

知見として、非発がん影響の LOAEL 33 mg/kg/day を LOAEL であるために 10 で除した無毒

性量等 3.3 mg/kg/day を採用する。 

発がん性について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、雄ラットの試

験結果（幽門腺腺腫）から求めた 2.7×10-3～2.8×10-3 (mg/kg/day)-1を採用する。 

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 

ア） 経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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。 

 
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 － － 

3.3 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 － － － 

 
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 － 2.7×10-3~2.8×
10- 3 (mg/kg/day)-1 

－ 
－ 

－ 

地下水 － － － 
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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。

過剰発生率＝10-6 過剰発生率＝10-5［ 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。

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。

MOE＝10 MOE＝100［ 判定基準 ］

 

 

 

 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量をもとに推定した高排出事

業所の排出先河川中濃度から算出した最大曝露量は 0.00048 µg/kg/day であったが、参考とし

てこれと無毒性量等 3.3 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、さらに発がん性を考慮して 5 で除して求めた MOE は 140,000、また、最大曝露量とス

ロープファクターから算出したがん過剰発生率は 1.3×10-9 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。 

 

イ） 吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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ないため、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 0.005 μg/m3未満程度 0.017 μg/m3程度 

－ － 
－ 

室内空気 － － － 

 
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 0.017 μg/m3程度 

－ 
－ 

－ 
－ 

室内空気 － － － 
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【総合的な判定】 

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

11 mg/m3となり、参考として、これと予測最大曝露濃度 0.017 µg/m3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 13,000 となる。スロープファクターを吸入換算したユニットリスクは 8.1×10-7～8.4×

10- 7(µg/m3)-1となるため、これから算出したがん過剰発生率は 1.4×10-8となる。また、化管法

に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大気中濃度

（年平均値）の最大値は 0.068 µg/m3 であり、これと吸入換算した無毒性量等から算出した

MOE は 3,200、がん過剰発生率は 5.5×10-8～5.7×10-8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。 

 
 

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 ］
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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 ○  13,200 Lemna minor コウキクサ EC50   GRO 12 C C 1)-14483 

 ○  22,000 
Chlorella 
vulgaris 

トレボウクシ

ア藻類 
EC50  
GRO (RATE) 

4 B B 
3)-1 

4) 

甲殻類

等 
○  1,090 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 B B 3)-2 

 ○  1,670 Daphnia magna オオミジンコ IC50   IMM 1 D C 
2)-2007033 

4) 

 ○  2,100 Daphnia magna オオミジンコ LC50   MOR 1 D C 3)-3 

魚 類 ○  3,500 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッ

ドミノー 
LC50   MOR 4 B B 1)-569 

 ○  8,900 
Oncorhynchus 
mykiss 

ニジマス LC50   MOR 4 B B 
1)-569 

4) 

 ○  9,220 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッ

ドミノー 
LC50   MOR 4 A A 1)-3217 

その他 ○  27,500 
Elodea 
canadensis 

カナダモ EC50   GRO 9 D C 1)-14483 

 ○  31,300 Dugesia tigrina 
アメリカ 
ナミウズムシ 

LC50   MOR 4 B B 1)-68315 

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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、IC50 (Median Inhibitory Concentration)：半数阻害濃度、 

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

影響内容 

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

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

199



7 ピロカテコール 

 

 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、トレボウクシア藻類 Chlorella vulgaris の生長

阻害試験が実施された 3)-1。試験は密閉容器を用いて行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、13.2、

26.4、52.9、105.7 mg/L（公比 2）であった。試験には、1cm3当たり 5 g の NaHCO3を加えた培地 

(pH8.5) が用いられた。生長阻害に関する速度法による 96 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃

度に基づき 22,000 µg/L であった 4)。 

 

2）甲殻類等 

 OECD テストガイドライン No.202 及び EU の試験方法 (EU Method C.2 ) に準拠して、オオミ

ジンコ Daphnia magna の急性遊泳阻害試験が、GLP 試験として実施された 3)-2。試験は半止水式 

(24 時間後換水) で実施され、設定試験濃度は、0（対照区）、0.065、0.143、0.315、0.69、1.52、

3.35 mg/L（公比 2.2）であった。試験用水の硬度は 250 mg/L (CaCO3換算) であった。被験物質

の実測濃度（幾何平均値）は、0（対照区）、0.0298、0.0443、0.0754、0.326、0.906、2.742 mg/L

であった。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃度に基づき 1,090 µg/L で

あった。 

 

3）魚 類 

 DeGraeve ら 1)-569 は米国 EPA の試験方法 (1974) に従って、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 (6.2 倍容量換水／日) で行われ、設定試験

濃度区は対照区及び 7 濃度区（公比 2）であった。試験用水には、硬度 707.3～715.2 mg/L (CaCO3

換算) の地下水が用いられた。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、実測濃度に基づき 3,500 µg/L で

あった。 

 

4）その他の生物 

Piontek1)-68315は、アメリカナミウズムシ Dugesia tigrina の急性毒性試験を実施した。設定試験

濃度区は 10～15 濃度区（公比 1.05～1.8、5～7 濃度区は死亡率 0%以上 100%未満）であった。

試験溶液の調製には ISO の試験法 (ISO7346 / 1, 1984) に従った標準水（硬度 100 mg CaCO3 / L）

が用いられた。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 31,300 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、上記本文で示した最小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 Chlorella vulgaris 96 時間 EC50（生長阻害） 22,000 µg/L 
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甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 1,090 µg/L 

魚 類 Pimephales promelas 96 時間 LC50 3,500 µg/L 

その他 Dugesia tigrina 96 時間 LC50 31,300 µg/L 

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た最も小さい値（甲殻類等の 1,090 µg/L）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 10 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値は得られなかったため、本物質の PNEC としては、甲殻類等の急性毒性値から得

られた 10 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】 

本物質については予測環境中濃度 (PEC) が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 4.2 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 データは得られなかった データは得られなかった 
10 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注：公共用水域･淡水は､河川河口域を含む 

 
 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.012 µg/L であっ

た。この値と PNEC の比は 0.001 である。 

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

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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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：tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 
CAS 番号：75-91-2 
化審法官報公示整理番号：2-224（t-アルキル(C4～8)ヒドロペルオキシド） 
化管法管理番号：366 
RTECS 番号：EQ4900000 

分子式：C4H10O2 

分子量：90.12 
換算係数：1 ppm = 3.69 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は無色の液体である 1)。 

融点 6℃ 2)、-8℃ 3) , 4)、3～5.5℃ (結晶) 5)、-8～-3℃5) 

沸点 89 ℃ (101 kPa)(分解) 2)、96 ℃ (101 kPa) 5) 

密度 
0.8960 g/cm3 (20℃) 2)、0.791～0.902 g/cm3 (20℃) 5)、

0.935～0.964 g/cm3 (25℃) 5) 

蒸気圧 
729 Pa (25℃)4)、730 Pa (25℃)5)、 
2,700 Pa (20℃)5)、3,070 Pa (21℃)5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
0.7 (pH=6.34(平均)、25℃、蒸留水)6)、0.846 (pH=6.5、
30℃)7)  

解離定数（pKa） 12.8 (20℃) 4), 5) 

水溶性（水溶解度） ≧1×105 mg/L (22℃)5) 

（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 

分解率：BOD 0%（平均値）、TOC 0%（平均値）、GC 3%（平均値） 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）8) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：3×10-12 cm3/(分子･sec)（測定値）9) 

半減期：1.8 ～ 18 日（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 10)と仮定し、一日

を 12 時間として推定） 

［8］tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 

H3C

C

H3C

O

OH

CH3

208



8 tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 

 

 

加水分解性 

分解は見られなかった（70%水溶液）（pH = 4, 7, 9、50℃、5 日間）5) 

 

生物濃縮性（高濃縮性ではないと判断される物質 11)） 

生物濃縮係数 (BCF)： 

0.9 ～ 1.8（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：1 mg/L）12) 

＜ 8.0（試験生物：コイ、試験期間：6 週間、試験濃度：0.1 mg/L）12) 

（備考：被験物質は魚体中で tert-ブタノールに変化したため、供試魚分析は tert-ブ

タノールで定量し、被験物質に換算した）12) 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)：86（KOCWIN 13)により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

t-アルキル (C4 ~ 8) ヒドロペルオキシド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 14)。 

 

表 1.1 t-アルキル (C4 ～ 8) ヒドロペルオキシドの製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 6,000 1,000 未満 1,000 1,000 5,000 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 5,000 3,000 7,000 3,000 5,000 

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んでいない値を示す。 

 

本物質は、安全性の見地から 65%～70%の水溶液として市販されている 15)。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、メタクリレート、ポリエチレン、酢酸ビニル、四フッ化エチレン、ス

チレン、SBR、NBR などの重合開始剤、不飽和ポリエステル、メラミンの硬化剤、ワニス、

ペイントの乾燥剤とされている 15)。 

 

（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：366）に指定されて

いたが、2021 年（令和 3 年）10 月 20 日に公布された「特定化学物質の環境への排出量の把握

等及び管理の改善の促進に関する法律施行令の一部を改正する政令」（2023 年（令和 5 年）4 月
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1 日施行）により、第一種指定化学物質から除外され、新たに第二種指定化学物質（管理番号：

366、政令番号：105）に指定された。 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、人健康及び生態影響の観点から水環境保全に向けた取組のための要調査項目に選

定されている。 

また、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：384）に指定されていた。 

 

210



8 tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 

 

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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基づ

き公表された、2021 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（2021 年度）   

 
 

本物質の 2021 年度における環境中への総排出量は約 0.52 t となり、すべて届出排出量であっ

た。届出排出量のうち約 0.52 t が大気、0.0002 t が公共用水域へ排出されるとしており、大気へ

の排出量が多い。この他に廃棄物への移動量が約 59 t であった。届出排出量の排出源は、化学

工業のみであった。 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 
 

 
 

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 524 0.2 0 0 0 59,055 - - - - 524 - 524

ターシャリ－ブチル＝ヒドロペルオキシド

業種等別排出量(割合) 524 0.2 0 0 0 59,055 0 0 0 0

524 0.2 0 0 0 59,055 届出 届出外

(100%) (100%) (100%) 100% -

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(%)

化学工業

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

2021 524 0.2 0 0 0 59,055 - - - - 524 - 524

2020 493 0.2 0 0 0 23,065 2 - - - 493 2 495

2019 516 0.5 0 0 23 48,068 2 - - - 517 2 519

2018 523 0.6 0 0 23 42,077 3 - - - 523 3 526

2017 572 0.8 0 0 25 31,206 3 - - - 573 3 576

2016 583 0.3 0 0 26 10,131 3 - - - 583 3 586

2015 523 0.4 0 0 29 8,754 3 - - - 523 3 526

2014 553 2 0 0 3 291 4 - - - 555 4 559

2013 553 2 0 0 4 355 3 - - - 555 3 558

2012 493 2 0 0 3 340 2 - - - 496 2 498

年度

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
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（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった大分県（大気への排出量 0.4 

t）、公共用水域への排出量が最大であった和歌山県（公共用水域への排出量 0.0002 t）とした。

予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 公共用水域 

大分県 大分県 和歌山県 

大 気 20.8 20.8 9.3 

水 域 26.0 26.0 67.8 

土 壌 52.6 52.6 21.5 

底 質 0.6 0.6 1.5 

注：数値は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。本物質の環境中等の濃度について、

信頼性が確認された調査例は得られなかった（表 2.4.1、表 2.4.2）。 

 
表 2.4.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g          

           

底質(公共用水域・海水) µg/g          

212



8 tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 

 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

最小値 最大値 
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・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          

           

 

表 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

最小値 最大値 
検出 

下限値 
検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          

           

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

本物質について、実測データに基づく人に対する曝露量の推定を行うことはできなかった

（表 2.5）。 
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表 2.5 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気   

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 

大気   

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
   

 

吸入曝露については、表 2.5 に示すとおり、一般環境大気及び室内空気の実測データが得ら

れていないため、平均曝露濃度、予測最大曝露濃度ともに設定できなかった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 4)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 0.15 µg/m3となった。 

 
表 2.6 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   

  室内空気   

  飲料水   

 水 質 地下水   

  公共用水域・淡水   

 食 物    

 土 壌    

 

経口曝露量については、表 2.6 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。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データ

ベース 5)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.00043 μg/L

となった。推定した河川中濃度を用いて経口曝露量を算出すると0.000017 μg/kg/dayとなった。 

高濃縮性ではな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。 
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（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 2.7 のように整理した。

水質について実測データに基づく水生生物に対する曝露の推定を行うことはできなかった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース 5)

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.00043 μg/L となっ

た。 

 
表 2.7 公共用水域濃度 

水 域 平  均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：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 

Wistar ラットの雄に 14C でラベルした本物質 5 mg/kg を静脈内投与、雌雄に 14C でラベルした

本物質 5、50 mg/kg を単回皮下投与した実験 1)で、静脈内投与した場合と単回皮下投与した場合

で、血中の放射活性の動態パラメータ（最高血中濃度 Cmax、最高血中濃度到達時間 Tmax、血中

濃度半減期 T1/2、血中濃度時間曲線下面積 AUC 等）がほぼ同等であったことから、皮下投与後

に本物質がほぼ完全に吸収されたことが示された 2)。また、単回皮下投与した実験で、Cmax、Tmax、

AUC0-infが雄ではそれぞれ 9.0 μg/g、6 時間、298 μg/g･hr、雌ではそれぞれ 8.2 μg/g、4 時間、151 

μg/g･hr であり、雌のほうが雄よりもやや低かった。これは雌の VD（分布容積）が 0.80 L/kg で

あり、雄の 0.54 L/kg よりも大きいこと、及び T1/2が雌で 16.2 時間、雄が 21.6 時間であり、雌の

ほうが雄よりも低値であることが原因と考えられている。また、Wistar ラットの雄に 14C でラベ

ルしていない本物質 50 mg/kg/day を 14 日間経口投与する前処置後に 14C でラベルした本物質 5 

mg/kg を皮下投与した実験（以下、前処置群と呼ぶ。）では、Tmax、T1/2、VD などの数値が前処

理をしていない単回皮下投与した群と同程度であり、前処置の影響はなかった 1, 2)。本物質を静

脈内投与及び単回皮下投与した群で、48 時間以内に放射活性の 79～81％が尿中排泄され、50 

mg/kg を単回皮下投与した群の雌でのみ、尿中排泄の比率が 68％であった。また、1～2％が糞

便、約 2％が CO2、5～9％が揮発性物質として呼気中に排泄された。なお、50 mg/kg の単回皮下

投与を受けた雌でのみ、呼気中の揮発性物質が 15％であった。この他、放射活性の約 0.5％がケ

ージの洗浄液中で検出され、7 日後に約 1％が体内に保持されていた。放射能の総回収率は、投

与された放射活性の 88～93％であり、静脈内投与と皮下投与との差や前処理の影響はなく、用

量に比例したものであった 1, 2)。放射活性の残留レベルが最も高い臓器は腎臓であり、他のほと

んどの臓器では腎臓の残留レベルの 50％程度であり、脂肪組織では明らかに低かった。なお、

前処置群では、残留レベルがやや高かった。静脈内投与した群の最終的な残留レベルは皮下投

与した群と比較してやや低かった。放射活性の消失は 2 相性であり、第 1 相（2～36 時間）の半

減期は約 12 時間、第 2 相（36〜96 時間）の半減期は約 50 時間であり、第 1 相よりも長かった。

また、雄の放射活性の半減期は低用量群（5 mg/kg）よりも高用量群（50 mg/kg）で長く、投与

後 7 日の残留レベルも高用量群の方が高かった。なお、雄の方が雌よりも残留レベルが高かっ

た 1)。 

一般にヒドロぺルオキシドは還元的に代謝されることが知られており、本物質の主要な解毒

経路はグルタチオンペルオキシダーゼによる2-メチルプロパン-2-オールへの代謝（2電子還元）

である 2)。Wistar ラット雌雄に本物質を静脈内投与、皮下投与後、96 時間にわたって採取した

尿中からは本物質自体は検出されず、3 種類の主要な代謝物（U1、U2、U3）及び 2-メチルプロ

パン-2-オールを含む微量の代謝物 6 種類が検出された 2)。U1 は同定されなかったが、2-メチル

プロパン-2-オールの代謝に関する文献から 2-メチル-1,2-プロパンジオールと推定された。U2 は

2-ヒドロキシイソ酪酸と共溶出した。U3 は主に肝臓に存在し、腎臓にも存在すること、及び尿

試料の酸加水分解によって U3 が大幅に減少して 2-メチルプロパン-2-オールが増加することか

ら、2-メチルプロパン-2-オールの結合体（恐らくグルクロン酸抱合体、または硫酸塩）であるこ
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とが示唆された。これらの知見から、本物質は 2-メチルプロパン-2-オールに代謝された後、尿

中で結合体（恐らくグルクロン酸抱合体、または硫酸塩）となって排泄されるか、または、酸化

されて 2-メチル-1,2-プロパンジオールになり、さらに 2-ヒドロキシイソブチルアルデヒドを介

して 2-ヒドロキシイソ酪酸に酸化され、2-メチル-1,2-プロパンジオール及び 2-ヒドロキシイソ

酪酸は尿中排泄されると推測されている。なお、2-メチルプロパン-2-オールは呼気中に排出さ

れ、呼気中で検出された物質の約 97％を占めていた 2)。 

本物質は、チトクローム P-450 などのヘムタンパク質によってフリーラジカル中間体に分解

される。これらのフリーラジカルは、脂質過酸化、DNA の損傷、および細胞培養における核酸

合成の低下をもたらすと考えられている 3)。Fischer 344 ラット雄に本物質 0、175 mg/kg/day を

17 日間強制経口投与 4)または経皮投与 5)（実験期間中、平日の 12 日間に投与）し、血液、尿、

肝臓、右腎臓、心臓、肺の脂質抽出物のフリーラジカルを測定した結果、強制経口投与の場合に

は肝臓、腎臓、血液でフリーラジカル生成の増加が観察されたが、経皮投与の場合には肝臓、腎

臓、血液、肺、心臓でフリーラジカル生成の増加はなかった 2, 4, 5) 。EU(2008)は、経口投与後の

肝臓及び血液中でフリーラジカルが増加したことから、局所的に形成された証拠と考えられる

が、本物質の全身的な生物学的利用能について結論するには限定的な情報であるとしている 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 6) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 370 mg/kg 
マウス 経口 LD50 320 mg/kg 
ラット 吸入 LC50 1,800 mg/m3 (4hr) 
ラット 吸入 TCLo 600 mg/m3 (4hr) 
ラット 吸入 TCLo 360 mg/m3 
ラット 吸入 TCLo 260 mg/m3 (4hr) 
ラット 吸入 TCLo 180 mg/m3 
マウス 吸入 LC50 350 ppm (1,290 mg/m3) (4hr) 
マウス 吸入 LC50 1,800 mg/m3 (4hr) 
ラット 経皮 LD50 790 mg/kg 
注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質は、眼、皮膚および気道に対して腐食性を示す。吸入すると、灼熱感、咳、息苦しさ

を生じ、経口摂取すると、胃痙攣、灼熱感、脱力感を生じ、皮膚に付くと、痛み、発赤、水疱

を生じる。また、眼に入ると、充血、痛み、重度の熱傷を生じる 7 )。 

 

② 中・長期毒性 

ア）Fischer 344 ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、22、44、88、176、352 mg/kg/day を 14 日

間の試験期間中、12 日間強制経口投与した結果、352 mg/kg/day 群の雌雄で痩せ（試験終

了時の体重が対照群の平均体重と比較して、雄で 56.2％減少、雌で 31.8％減少）がみられ、

雄では 2/5 匹が死亡した。臨床徴候は 352 mg/kg/day 群についてのみ調べられており、雌雄
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の全てで無気力（lethargy）、異常な呼吸、被毛の粗剛化や運動失調がみられた。44 mg/kg/day 

以上の群の雌雄の前胃で過形成、炎症、88 mg/kg/day 群及び 352 mg/kg/day 群の雄、

176 mg/kg/day 以上の群の雌で前胃の潰瘍、352 mg/kg/day 群の雄で漿膜線維症、88 mg/kg/day

以上の群の雌雄で腺胃の炎症、352 mg/kg/day 群の雌雄で腺胃の潰瘍がみられた。

352 mg/kg/day 群の雌雄では食道で過形成、炎症、壊死または潰瘍がみられた。曝露群で用

量依存的な臓器の絶対及び相対重量の増加はなかった 8)。この結果から、NOAEL を

22 mg/kg/day とする。 

 

イ）Wistar ラット雄に 0、80 mg/kg/回を 7 週間（3 回/週）強制経口投与した結果、80 mg/kg/

回群で被毛の粗剛化、体重増加の抑制がみられた。なお、組織検査は実施されなかった 9) 。 

 

ウ）B6C3F1マウス雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、22、44、88、176、352 mg/kg/day を 14 日間の

試験期間中、12 日間強制経口投与した結果、雄では 44 mg/kg/day 以上の群で、試験終了時

の体重が対照群よりも有意に低かった。雌では投与群で体重の低値はみられなかった。臨

床徴候は 352 mg/kg/day 群についてのみ調べられており、雄で被毛の粗剛化がみられた。

44 mg/kg/day 以上の群の雄及び 88 mg/kg/day 以上の群の雌で前胃の過形成、88 mg/kg/day 以

上の群の雄で食道の過形成、176 mg/kg/day 以上の群の雌雄で前胃の炎症がみられた。また、

352 mg/kg/day 群の雌で肝臓の絶対重量及び相対重量の有意な増加を認め、この所見は肝細

胞肥大を伴っていた 8)。この結果から、NOAEL を 22 mg/kg/day とする。 

 

エ）Wistar ラット雌雄各 6 匹を 1 群として、0、7.2、22.6、67.0 mg/m3 を 4 週間（6 時間/日、

5 日/週）吸入させた試験（OECD TG412、EU Test Method Regulation (EC 440/2008) B.8 準拠）

の結果、67.0 mg/m3群の雄の 5/6 匹及び雌の 3/6 匹で、上顎鼻甲介の先端と鼻腔の側壁で移

行上皮の過形成や化生がみられた。22.6 mg/m3以上の群の雄及び 67.0 mg/m3群の雌で鼻腔

の上顎甲介の移行上皮の unit length labelling index (ULLI、単位長さラベル指数。細胞増殖

の指標で BrdU の取り込みとして測定され、複製 DNA 合成が起こっている細胞の割合が増

加していることを示す）の有意な増加、67.0 mg/m3 群の雌雄で鼻腔の側壁の移行上皮の

ULLI の有意な増加が認められた。なお、22.6 mg/m3以上の群の雌で腎臓相対重量の有意な

減少が観察されたが、減少の程度が対照群と比べて 10% 未満であり、用量依存的なもので

はなく、体重減少を説明できる病理組織学的所見もなかったため、曝露に関連した影響と

は考えられなかった。喉頭や肺を含む他の臓器では病理組織学的変化は観察されなかった
10)。この結果から、NOAEL を 7.2 mg/m3（曝露状況で補正：1.3 mg/m3）とする。 

 

オ）Wistar ラット雌雄各 10 匹または 20 匹を 1 群として、0、2.1、6.1、17.9 ppm を 13 週間（6

時間/日、5 日/週）吸入させた試験（OECD TG413 準拠）の結果、17.9 ppm 群の、剖検した

雄の 10/10 匹、雌の 9/10 匹で鼻腔の移行上皮の軽微～軽度の過形成を認めた。この他に、

対照群及び 6.1 ppm 以上の群で鼻腔内の急性炎症もみられたが、対照群と 17.9 ppm 群での

発生率と症状の程度が同程度（例えば、雌の対照群で軽度な症状が 2/10 匹、17.9 ppm 群の

10 匹中で軽微 2 匹、軽度 1 匹、中等度 1 匹）であったため、曝露に関連した影響ではない
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と考えられた 11)。この結果から、NOAEL を 6.1 ppm（曝露状況で補正：1.1 ppm（4.1 mg/m3））

とする。 

 

カ）Wistar ラット（Crl:Wl(Han)ラット）雌 10 匹を 1 群として、0、10、20、60 ppm を 8 週間

（6 時間/日、5 日/週）、鼻部曝露または全身曝露で吸入させた予備試験の結果、鼻部曝露

では、60 ppm 群で体重と累積体重増加の平均が対照群よりもそれぞれ 5.1％、17％低かっ

た。全身曝露では、60 ppm 群で体重と累積体重増加の平均が、対照群よりもそれぞれ 11％、

34％低かった。鼻部及び全身曝露のそれぞれ 10 ppm 以上の群で鼻腔の炎症及び移行上皮

の過形成が観察された 12)。なお、全身曝露した 60 ppm 群の平均体重が対照群よりも 11％

低かったことに基づいて、8 週間の実験における最大耐用量は 60 ppm と考えられ、2 年間

の発がん実験の曝露レベル選択の支援に使用できるとされた 12)。この結果から、鼻部曝露、

全身曝露でともに LOAEL を 10 ppm（鼻部曝露の実測値で 10.2 ppm、全身曝露の実測値で

9.5 ppm）とする。全身曝露の実測値 9.5 ppm を曝露状況で補正すると、1.7 ppm（6.3 mg/m3）

であった。 

 

キ）5 日間の短期間曝露のため、参考情報として示す。 

Wistar ラット雄 5 匹を 1 群とし、0、20、91、377 mg/m3を 5 日間（6 時間/日）吸入させた

予備実験で、0、377 mg/m3群については雄ラット各 5 匹/群を追加してコメットアッセイを

行った。この実験では、377 mg/m3 群の 2/10 匹が曝露 2 日目までに死亡したため、その後

は曝露濃度を 179 mg/m3に下げて吸入させた。高曝露群（377 mg/m3→179 mg/m3）では、曝

露期間を通して、無気力、両眼瞼の閉鎖、あえぎ呼吸、赤い鼻痂皮の形成、立毛等が観察

された。91 mg/m3以上の群で体重増加の有意な抑制が認められ、高曝露群では曝露後 4 日

の体重の有意な低値を認めた。また、91 mg/m3以上の群では、副腎の絶対及び相対重量の

曝露濃度に依存した増加、胸腺の絶対及び相対重量の曝露濃度に依存した減少（いずれの

影響も高曝露群で有意）が認められた。91 mg/m3以上の群で副腎皮質の脂肪変性（細胞質

内の脂質様液胞）、20 mg/m3 群の 1/5 匹、91 mg/m3 群及び高曝露群の各 3/5 匹の胸腺で皮

質の細胞密度の減少及び細胞質内にアポトーシスリンパ球を含むマクロファージの増加、

高曝露群で気管支の壊死と細気管支上皮の過形成がみられた 13)。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Wistar ラット（Crl:WI(WU)BR ラット）雌雄各 12 匹を 1 群とし、0、3、10、30 mg/kg/day

（70％TBHP のため、実質用量はそれぞれ 0、2.1、7、21 mg/kg/day）を交配前 2 週間から

交配期間（最長 7 日間）、妊娠期間（妊娠 21～22 日まで）を経て哺育 4 日までの最長 45

日間強制経口投与した反復投与毒性･生殖発生毒性併合試験（OECD TG422 準拠）の結果、

雄では 2.1 mg/kg/day 以上の群で用量に依存した腎臓の病変（タンパク円柱の多発性出現を

特徴とする腎症）の発生率増加が認められ、これらの腎病変は α2u-グロブリン腎症で報告

されているものと類似しているとされた 14)。しかしながら、この腎臓の標本を病理組織学

的検査した結果、7 mg/kg/day 以上の群の雄及び 21 mg/kg/day 群の雌の腎臓（尿細管）で、

細胞毒性を示す変化は観察されず、硝子滴の蓄積の増加もなかった 15)。雌では、投与群で

腎臓の病変はみられなかった。親動物の受胎能、生殖能力に対する有意な影響はみられな
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かった。仔については、2.1 mg/kg/day 群、21 mg/kg/day 群で生後 1 日～4 日の間の死亡率の

増加がみられ、それぞれ 11/43 匹 (26%)、5/81 匹(6%)であった。しかしながら、著者らは、

2.1 mg/kg/day 群の死亡率については一腹の仔（10 匹）が全て死亡したことが影響している

ことや 7 mg/kg/day 群の仔の死亡率が 1％と低いことから、恐らく毒性学的な関連性はない

とした。また、21 mg/kg/day 群については、投与に関連する可能性があるが、死亡率が非

常に低いため、毒性学的に重要ではないと考えた 14)。この結果から、親動物、仔動物の一

般毒性及び生殖発生毒性の NOAEL を 21 mg/kg/day 以上とする。 

 

イ）雌のアルビノ Wistar（Crl:Wi(WU)BR）ラット各 24 匹を 1 群とし、0、5、15、50 mg/kg/day

（70％TBHP のため、実質用量はそれぞれ 0、3.5、10.5、35 mg/kg/day）を妊娠 6 日から妊

娠 15 日まで強制経口投与した出生前発生毒性試験（OECD TG414 準拠）の結果、35 

mg/kg/day 群で母動物の体重増加の抑制がみられたが、有意ではなかった。母動物について

はこの他の臨床所見や胚への影響はみられなかった。胎児については、肉眼検査、顕微鏡

検査で投与に関連した外表系、内臓、骨格の奇形、異常、変化はみられなかった 16)。この

結果から、母毒性及び発生毒性の NOAEL を 50 mg/kg/day 以上（実質用量：35 mg/kg/day）

とする。 

 

④ ヒトへの影響 

本物質の臭気閾値（検知閾値）は 0.17 mg/m3、警告閾値は 1 ppm（3.69 mg/m3）との報告 17 ) 

がある。 

 

（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。 
 

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 －  

EU EU －  

 EPA －  

USA ACGIH（2023） A2 ヒト発がん物質の疑いあり 

 NTP － 

日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG －  

 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加 18,19, 20)、S9 無添加 21～24)のネズミチフス菌、

S9 無添加の大腸菌 23, 25, 26)で遺伝子突然変異を誘発した。また、S9 無添加のネズミチフス

菌 27)、大腸菌 28～31)で DNA 傷害を誘発した。S9 無添加の酵母 32)、S9 無添加のアカパンカビ
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（Neurospora crassa）33, 34)、S9 添加の有無にかかわらずマウスリンパ腫細胞（L5178Y） 35)

で遺伝子突然変異を誘発した。S9 無添加のチャイニーズハムスター肺細胞（V79）36)、S9 添

加の有無にかかわらずチャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO K-1）37) で染色体異常、S9

無添加のチャイニーズハムスター肺細胞（V79）38)で染色体異数性、ラット肝細胞で DNA

鎖切断 39) 及び DNA 断片化 40)を誘発した。S9 無添加のげっ歯類のハイブリドーマ（murine 

hybridoma cells）で、低濃度曝露において DNA 塩基傷害を誘発したが、高濃度曝露では誘

発しなかった 41)。S9 無添加のチャイニーズハムスター胚二倍体線維芽細胞（C3H/10T½ CL8）

で細胞形質転換を誘発しなかった 42)。 

 

イ）in vivo 試験系では、ショウジョウバエの卵で優性致死突然変異 43)、成虫で伴性劣性致死

突然変異 44)、体細胞突然変異と遺伝的組換え 45)を誘発した。 

経口投与したラットの肝臓と胃の細胞でDNA付加体（7-methylguanine及び8-methylguanine）

を形成したが 46)、皮下投与したラットの肝細胞で DNA 傷害 47)、静脈内投与したマウスの

骨髄細胞で小核 48)、吸入曝露したラットで骨髄の染色体異常 49)、肺細胞を用いたコメット

アッセイで DNA 傷害 13)を誘発しなかった。腹腔内投与したマウスの精巣及び精巣上体の

精子で DNA 鎖切断及び精子の形態異常を誘発した 50)。また、腹腔内投与したマウスの優性

致死突然変異については誘発した知見 51)と誘発しなかった知見 52)が存在した。  

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Wistar ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、4、15、60.5 ppm を 2 年間（6 時間/日、5 日/週）

吸入させた試験（OECD TG451 準拠）の結果、生存率への影響はなかったが、60.5 ppm 群

の実験終了時の体重が対照群に比べて雄では 16％、雌では 12％低く、雄では肝臓、脾臓、

副腎の絶対重量の減少も認められた。また、60.5 ppm 群の雄 6 匹、雌 3 匹で、ラ音、喘ぎ

呼吸、鼻の周りの赤い汚れ、顔面の腫れが観察された 53)。 

発がん性については、60.5 ppm 群の雄の 9/50 匹及び雌の 5/50 匹で鼻腔の扁平上皮癌、雌の

1/50 匹で鼻軟骨腫を認めたが、4、15 ppm 群の雌雄で腫瘍の発生は観察されなかった。この

結果から、発がん性の影響がみられない濃度（NOEC、no-observed-effect concentration）とし

て、15 ppm が示されている 53)。なお、最高曝露濃度の 60.5 ppm は、中・長期毒性カ）のラ

ットの 8 週間吸入曝露実験 12)で示された最大耐用量である 60 ppm と同程度の濃度である。 

非腫瘍性の影響については、鼻腔では、15 ppm 以上の群の雌雄で扁平上皮、移行上皮の変

性または再生、15 ppm 以上の群の雄及び 60.5 ppm 群の雌で鼻腔の炎症、粘液細胞の過形成、

60.5 ppm 群の雌雄で炎症性の浸出液、出血、呼吸上皮、嗅上皮の変性または再生、扁平上

皮細胞、呼吸上皮、嗅上皮、粘液細胞の化生、移行上皮、呼吸上皮、嗅上皮の壊死、中隔穿

孔を認めた。肺では、60.5 ppm 群の雌雄で、肺の間質性及び胸膜性線維症、肉芽腫、単核細

胞炎症、肺胞マクロファージの増加を認めた。4 ppm 以上の群の雄では、着色した肺胞マク

ロファージの増加も認められたが、4 ppm 群及び 15 ppm 群については付随する影響がない

ことから、悪影響ではないと考察された 53)。眼では、15 ppm 群の雄で眼の潰瘍、15 ppm 以

上の群の雄で好中球炎症、60.5 ppm 群の雄で血管新生、雌雄で角膜上皮の過形成を認めた。

この他の影響として、60.5 ppm 群の雌雄で下顎リンパ節洞拡張を認めた 53)。この結果から、

一般毒性の NOAEL を 4 ppm（14.8 mg/m3、曝露状況で補正：2.6 mg/m3）とする。 

221



8 tert-ブチル=ヒドロペルオキシド 

 

 

イ）皮膚塗布した実験結果が得られているため、参考までに示した。 

発がん性物質 4-ニトロキノリン 1-オキシドによって誘発されたマウスの腫瘍形成に対する

本物質の増強効果を調べるために、ddNN 系統の雌マウス合計 158 匹を次の 4 つのグループ

に分け、試験物質を皮膚塗布し、450 日間観察した。 

グループ a) 20 匹に本物質（ベンゼンに溶かした 16.6％溶液 0.02 mL）を 6 回/週の頻度

で 270 回塗布。 

グループ b) 50 匹に耐用量の 4-ニトロキノリン 1-オキシド（0.25％溶液 0.02 mL）を 3

回/週の頻度で 20 回塗布。 

グループ c) 38 匹に 4-ニトロキノリン 1-オキシド（0.25％溶液 0.02 mL）を 3 回/週の頻

度で 20 回塗布し、その後 10 日間をおいて、本物質（ベンゼンに溶かした 16.6％溶液

0.02 mL）を 6 回/週の頻度で 270 回塗布。 

グループ d) 50 匹に 4-ニトロキノリン 1-オキシド（0.25％溶液 0.02 mL）を 3 回/週の頻

度で 20 回塗布し、その後 10 日間をおいて、2-メチルプロパン-2-オール（ベンゼンに

溶かした 16.6％溶液 0.02 mL）を 6 回/週の頻度で 270 回塗布。  

グループ a（本物質のベンゼン溶液を塗布）では、実験開始直後に潰瘍、びらん、毛包過形

成を示したが、これらの損傷は完全に回復した。腫瘍はみられなかった。グループ c（4-ニ

トロキノリン 1-オキシドを塗布後に、期間をおいて本物質を塗布）では、9/38 匹に悪性皮

膚腫瘍、4/38 匹に良性皮膚腫瘍（乳頭腫）が発生した。なお、グループ b（4-ニトロキノリ

ン 1-オキシドのみ塗布）では、急性の皮膚損傷、悪性皮膚腫瘍はなく、グループ d では 1/50

匹に悪性皮膚腫瘍が発生したのみであった。溶剤に使用されたベンゼン溶液単独の皮膚塗

布実験は実施されなかった 54)。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性に関する知見が得られている。発が

ん性についてはヒトでは十分な知見が得られていないが、ラットを用いた吸入曝露の発がん

試験では雌雄の鼻腔で扁平上皮癌が認められ、マウスの皮膚塗布実験では本物質単独の曝露

では腫瘍の発生は認められなかったが、既知の発がん物質を予め曝露させた場合に腫瘍形成

に対する増強効果が認められた。これらのことから、発がんリスクについても考慮する必要

がある。遺伝子傷害性の知見では陽性及び陰性の結果が混在しており、遺伝毒性発がん物質

かどうかの判断ができず、閾値ありの発がん性の判断もできなかった。このため、閾値の存

在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基づき無毒性量等を設定し、

発がん性を考慮してリスク判定することとする。 

経口曝露については、中・長期毒性ア）のラットの試験、及び中・長期毒性ウ）のマウスの
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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 ］

試験で、ともに前胃の過形成が認められ、NOAEL 22 mg/kg/day が得られている。さらに、生

殖・発生毒性ア）に示したラットの試験で NOAEL 21 mg/kg/day（影響のなかった用量）が得

られている。ここでは、最も低い値である生殖・発生毒性ア）の NOAEL 21 mg/kg/day を採用

し、慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 2.1 mg/kg/day を信頼性のある最も低用

量の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

吸入曝露については、中・長期毒性エ）に示したラットの試験から得られたNOAEL 7.2 mg/m3

（鼻腔の上顎甲介の移行上皮の unit length labelling index の増加）を曝露状況で補正して

1.3 mg/m3 とし、慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.13 mg/m3 を信頼性のある

最も低用量の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア） 経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

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。 
 
  

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 － － 

2.1 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 － － － 
 

 
 
 
 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量をもとに推定した高排出事業

所の排出先河川中濃度から算出した最大曝露量は 0.000017 µg/kg/day であったが、参考として

これと、無毒性量等 2.1 mg/kg/day から動物実験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 2,500,000 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 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。 
 

イ） 吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、曝露濃度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 ］

表 3.4 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 － － 

0.13 mg/m3 ラット 
－ 

室内空気 － － － 
 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した高排出事業所近傍の大

気中濃度（年平均値）の最大値は 0.15 µg/m3であり、参考としてこれと無毒性量等 0.13 mg/m3

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 17 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があると考えられる。 

まずは高排出事業所近傍の大気中の濃度データを充実させることが必要と考えられる。 
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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  ○ 137 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 2) 

  ○ 220 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 
3)-1 

4) 

 ○  1,100 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 B B 2) 

 ○  1,500 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 B B 
3)-1 

4) 

甲殻類

等 
○  14,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 A A 2) 

 ○  14,100 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 A A 
3)-2 

4) 

魚 類 ○  29,610 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッ

ドミノー 
LC50  MOR 4 A A 

3)-3 

4) 

 ○  56,880 
Poecilia 
reticulata 

グッピー LC50  MOR 4 B B 
3)-4 

4) 

   73,500 Danio rerio 
ゼブラフィッ

シュ（胚） 
LC50  MOR 2 B ― 1)-115665 

 ○  94,000 Oryzias latipes メダカ LC50  MOR 4 A A 2) 

その他   ― ― ― ― ― ― ― ― 

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 

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）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality)：死亡 
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毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

 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 

 環境省 2)は、「新規化学物質等に係る試験の方法について（化審法テストガイドライン）」(2008)

に準拠して、緑藻類 Raphidocelis subcapitata（旧名 Pseudokirchneriella subcapitata）の生長阻害試

験を、GLP 試験として実施した。設定試験濃度は、0（対照区）、0.0854、0.188、0.414、0.910、

2.00、及び 4.40 mg/L（公比 2.2）であった。被験物質の実測濃度（時間加重平均値）は、<0.505

（対照区）、<0.505、<0.505、0.137*、0.661*、1.90、3.99 mg/L であった（*は推定値）。試験開始

時及び終了時において、それぞれ設定濃度の 95.6～111%及び 75.7～80.0%であり、毒性値の算

出には実測濃度が用いられた。生長阻害に関する速度法による 72 時間半数影響濃度 (EC50) は

1,100 µg/L であった。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 137 

µg/L であった。 

 

2）甲殻類等 

 環境省 2)は「新規化学物質等に係る試験の方法について（化審法テストガイドライン）」(2006)

に準拠して、オオミジンコ Daphnia magna の急性遊泳阻害試験を、GLP 試験として実施した。

試験は止水式（密閉系）で行われ、設定試験濃度は、0（対照区）、10.0、15.0、22.5、33.8、50.6 

mg/L（公比 1.5）であった。被験物質の実測濃度は、試験開始時において設定濃度の 92.0～105%、

試験終了時では設定濃度の 92.0～95.3%であった。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 

(EC50) は、設定濃度に基づき 14,000 µg/L であった。 

 

3）魚 類 

 OECD テストガイドライン No.203 に準拠して、ファットヘッドミノーPimephales promelas の

急性毒性試験が、GLP 試験として実施された 3)-3。試験は半止水式 (24 時間毎換水、わずかに曝

気) で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、10、18、32、56、100 mg/L（公比 約 1.8）であっ

た。試験には、硬度 211 mg/L (CaCO3換算) の地下水が用いられた。被験物質の実測濃度は、24

時間後の換水時まで有意な減少は見られなかった。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、実測濃度

（算術平均値）に基づき 29,610 µg/L であった 4)。 

 

（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 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害） 1,100 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 14,000 µg/L 
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魚 類 Pimephales promelas 96 時間 LC50 29,610 µg/L 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）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、最も小さい値（藻類等の 1,100 µg/L）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 11 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 NOEC（生長阻害） 137 µg/L 

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

得られた毒性値（藻類等の 137 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 1.3 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 1.3 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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。
 

 

表 4.2 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 データは得られなかった データは得られなかった 
1.3 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注：公共用水域･淡水は､河川河口域を含む 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を全国河道構造データベース

の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると最大で 0.00043 μg/L となった。

この値と PNEC の比は 0.0003 である。 

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

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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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-プロピン-1-オール 

（別の呼称：プロパルギルアルコール） 
CAS 番号：107-19-7 
化審法官報公示整理番号：2-272 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：UK5075000 

分子式：C3H4O 

分子量：56.06 
換算係数：1 ppm = 2.29 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は芳香性の無色液体である 1)。 

融点 - 51.8℃ 2) , 3)、- 52 ～ - 48℃ 4) 

沸点 
113℃ (101 kPa) 2)、114 ～ 115℃ (101 kPa) 4)、

113.6℃ (101 kPa) 3)、115℃ 5) 

密度 0.9478 g/cm3 (20℃) 2) 

蒸気圧 2.08×103 Pa (25℃) 3)、1.6×103 Pa (20℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) -0.38 (pH 不明) 2) , 3) , 5) , 6) 

解離定数（pKa） 13.6 (25℃) 2) 

水溶性（水溶解度） 1.00×106 mg/L (20℃)3) 

（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（難分解性ではないと判断される物質 7)） 

分解率：BOD 95%（平均値）、TOC 97%（平均値）、HPLC 100%（平均値） 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）8) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：10×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 9)により推定） 

半減期：0.51 ～ 5.1 日（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 10)と仮定し、一

日を 12 時間として推定） 

 

［9］2-プロピン-1-オール 
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オゾンとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：0.0030×10-17 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 9)により推定） 

半減期：0.24 ～ 1.5 年（オゾン濃度を 3×1012～5×1011分子/cm3 10)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 99%（初期濃度：5 µg/mL、pH = 

7）11) 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)：3.2（BCFBAF 12)により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)：1.9（KOCWIN 13)により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質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 14)。 

 

表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 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んでいない値を示す。 
  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。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、メッキ光沢剤、鉱酸中の溶出阻害剤、腐食防止剤、抗菌剤原料とさ

れている 15)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、有害大気汚染物質に該当する可能性がある物質に選定されている。 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：379）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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基づ

き公表された、2021 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),3)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（2021 年度）  

 
 

本物質の2021年度における環境中への総排出量は0.036 tとなり、そのうち届出排出量は0.031 

t で全体の 86%であった。届出排出量はすべて大気への排出されるとしている。この他に下水

道への移動量が 0.005 t、廃棄物への移動量が 0.015 t であった。届出排出量の排出源は、農薬製

造業（52%）、化学工業（48%）であった。 

表2.1に示したようにPRTRデータでは、届出外排出量の推定は媒体別には行われていないた

め、届出外排出量対象業種の媒体別配分は届出排出量の割合をもとに行った。届出排出量と届

出外排出量を媒体別に合計したものを表 2.2 に示す。 

 
表 2.2 環境中への推定排出量（2021 年度） 

媒 体 推定排出量(kg) 

大 気 

水 域 

土 壌 

31 

5 

0 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.3 に示す 1)。 

 

 

 

 

 

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 31 0 0 0 5 15 5 - - - 31 5 36

２－プロピン－１－オール

業種等別排出量(割合) 31 0 0 0 5 15 5 0 0 0

16 0 0 0 0 0 届出 届出外

(51.6%) 86% 14%

15 0 0 0 5 15

(48.4%) (100%) (100%)

5

(100.0%)

総排出量の構成比(%)

農薬製造業

化学工業

下水道業

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
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表 2.3 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

 

（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 4)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった大分県（大気への排出量

0.016 t）、公共用水域への排出量が最大であった大阪府（公共用水域への排出量 0.005 t）とした。

予測結果を表 2.4 に示す。 

 

表 2.4 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 公共用水域 

大分県 大分県 大阪府 

大 気 38.5 38.5 0.1 

水 域 38.8 38.8 99.0 

土 壌 22.5 22.5 0.1 

底 質 0.3 0.3 0.8 

注：数値は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。本物質の環境中等の濃度について、

信頼性が確認された調査例は得られなかった（表 2.5.1、表 2.5.2）。 

 
表 2.5.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

媒 体 
幾何 算術 

最小値 最大値 
検出 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 
平均値 平均値 下限値 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

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

2021 31 0 0 0 5 15 5 - - - 31 5 36

2020 31 0 0 0 5 95,345 5 - - - 31 5 36

2019 31 0 0 0 5 339 5 - - - 31 5 36

2018 49 0 0 0 5 220,959 5 - - - 49 5 54

2017 40 0 0 0 5 1,495 4 - - - 40 4 44

2016 48 0 0 0 4 1,077 4 - - - 48 4 52

2015 30 0 0 0 4 771 5 - - - 30 5 35

2014 31 0 0 0 5 945 4 - - - 31 4 35

2013 43 0 0 0 4 1,539 4 - - - 43 4 47

2012 26 0 0 0 4 1,213 4 - - - 26 4 30

年度

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
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媒 体 
幾何 算術 

最小値 最大値 
検出 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 
平均値 平均値 下限値 

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          

           

 
表 2.5.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 算術 

最小値 最大値 
検出 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 
平均値 平均値 下限値 

           

一般環境大気 µg/m3          

           

室内空気 µg/m3          

           

食物 µg/g          

           

飲料水 µg/L          

           

地下水 µg/L          

           

土壌 µg/g          

           

公共用水域・淡水 µg/L          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g          
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媒 体 
幾何 算術 

最小値 最大値 
検出 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 
平均値 平均値 下限値 

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          

           

 

（4）人に対する曝露量の推定（一日曝露量の予測最大量） 

本物質について、実測データに基づく人に対する曝露量の推定を行うことはできなかった

（表 2.6）。 
 

表 2.6 各媒体中の濃度と一日曝露量 
 媒  体 濃  度 一 日 曝 露 量 

平 
 
 
 
 

均 

大気   

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 
   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
   

最 
 

大 
 

値 
大気   

一般環境大気 データは得られなかった データは得られなかった 

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 

   

水質   

飲料水 データは得られなかった データは得られなかった 
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 
公共用水域・淡水 データは得られなかった データは得られなかった 

   

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 
   

 

吸入曝露については、表 2.6 に示すとおり、一般環境大気及び室内空気の実測データが得ら

れていないため、平均曝露濃度、予測最大曝露濃度ともに設定できなかった。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに、プルーム・パフモデル 5)を

用いて推定した大気中濃度の年平均値は、最大で 0.0059 µg/m3となった。 
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表 2.7 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   

  室内空気   

  飲料水   

 水 質 地下水   

  公共用水域・淡水   

 食 物    

 土 壌    

 

経口曝露量については、表 2.7 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。 

一方、化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道

への移動量の届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域aへの排出量を全

国河道構造データベース 6)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、

最大で 0.060 µg/L となり、経口曝露量を算出すると 0.0024 µg/kg/day となった。 

物理化学的性状から考えて生物濃縮性は高くないと推定されることから、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 2.8 のように整理した。

水質について実測データに基づく水生生物に対する曝露の推定を行うことはできなかった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道への移

動量の届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域 a への排出量を全国河道

構造データベース 6) の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で

0.060 µg/L となった。 

 
表 2.8 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった データは得られなかった 

海 水 データは得られなかった データは得られなかった 

注：公共用水域・淡水は、河川河口域を含む 
     

 
 

 
a 公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水

域への移行率は、本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値（99％超）3) をそのまま採用

した。 
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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 

ラット及びマウスに 14C でラベルした本物質 1 mg/kg を静脈内投与した結果、両種とも高い放

射活性の分布が排泄系器官（肝臓、腎臓、膀胱）、消化管でみられた。72 時間でラットは投与量

の 62％を尿中へ、6.4％を糞中へ、19％を 14CO2として、0.5％を揮発性物質として呼気中へ排泄

し、体内残留は 5.3％であった。マウスは 72 時間で投与量の 40％を尿中へ、9.6％を糞中へ、26％

を 14CO2として、0.9％を揮発性物質として呼気中へ排泄し、体内残留は 3.4％であった。両種と

も尿中排泄量の約 3/4 が 12 時間以内の排泄であった。また、胆管をカニューレ処置したラット

への 1 mg/kg の静脈内投与では、4 時間で投与した放射活性の 62％を胆汁中へ排泄したが、そ

のほぼすべてが 2.5 時間以内の排泄であり、高い割合で腸肝循環が行われるものと考えられた 1) 。 

ラット及びマウスに 14C でラベルした本物質 50 mg/kg を単回強制経口投与した結果、72 時間

でラットは投与量の 50％を尿中へ、14％を糞中へ、26％を 14CO2として、0.2％を揮発性物質と

して呼気中へ排泄し、体内残留は 5.3％であった。マウスは 72 時間で投与量の 30％を尿中へ、

20％を糞中へ、22％を 14CO2として、0.6％を揮発性物質として呼気中へ排泄し、体内残留は 2.4％

であった。ラットでは尿中排泄量の約 3/4 が 24 時間以内の排泄であったが、マウスではラット

よりも排泄速度が遅く、約 3/4 が 48 時間以内の排泄であった 1) 。 

ラット及びマウスに 14C でラベルした本物質 1、10、100 ppm を短時間曝露させた結果、ラッ

トはそれぞれ 0.15、1.5、14.8 mg の本物質を吸入し、そのうち 55、62、33％を吸収した。マウ

スはそれぞれ 0.046、0.45、4.6 mg の本物質を吸入し、そのうち 68、63、23％を吸収した。両種

ともに 100 ppm の曝露では吸収率の低下がみられた。両種とも吸収量の 82～87％を 24 時間以

内に排泄し、静脈内投与時や経口投与時と同様に主要な排泄経路は尿中及び CO2 であったが、

CO2 と同程度かそれよりも多い揮発性物質（おそらく未変化の本物質）の排泄が 6 時間後まで

みられた。また、24 時間後の体内残留はラットで 13～17％、マウスで 8～11％であった 1) 。 

本物質は一般的なアルコール類とは異なり、アルコール脱水素酵素の基質になりにくく、主

にカタラーゼの作用によってプロパルギルアルデヒドへ代謝されると考えられた 2) 。しかし、

その後の研究でカタラーゼではなく、CYP2E1 の作用によってアルデヒドへ代謝されることが

明らかとなり、本物質は CYP2E1 及びアルコール脱水素酵素によってプロパルギルアルデヒド

へ代謝された後にグルタチオン抱合を受けるか、アルデヒド脱水素酵素によってプロピオル酸

へと代謝され 3) 、さらにプロピオル酸がグルタチオン抱合を受ける代謝経路 4) が考えられた。 
13C 及び 14C でラベルした本物質 40 mg/kg を経口投与したラットの尿中から 6 物質、マウスの

尿中から 7 物質の代謝物が検出・同定され、そのうち 3 物質が両種で共通の代謝物であった。

ラットでは尿中代謝物の 27％がプロピオル酸であったが、マウスでは 2％と少なく、本物質の

グルクロン酸抱合体はラットで不検出であったが、マウスでは 6％であった。両種ともに残りの

代謝物はグルタチオン抱合体であったが、二重抱合体がラットで 43％、マウスで 38％と同程度

であったのに対し、単抱合体はラットで 27％、マウスで 54％であり、大きな差がみられた 4, 5) 。 
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（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 6) 

動物種 経路 致死量、中毒量等 
ラット 経口 LD50 20 mg/kg 
ラット 経口 LD50 55 mg/kg 
マウス 経口 LD50 50 mg/kg 

モルモット 経口 LD50 60 mg/kg 
ラット 吸入 LCLo 1,250 mg/m3 (2 hr) 
ラット 吸入 LC50 1,040 ppm[ 2,380 mg/m3 ](1 hr) 
ラット 吸入 LC50 873 ppm[ 2,000 mg/m3 ](2 hr) 
ラット 吸入 LC50 1,800 mg/m3 (2 hr) 
マウス 吸入 LCLo 1,250 mg/m3 (2 hr) 
マウス 吸入 LC50 1,750 mg/m3 (2 hr) 
マウス 吸入 LC50 2,000 mg/m3 (2 hr) 
ウサギ 経皮 LDLo 15 mg/kg 
ウサギ 経皮 LD50 88 mg/kg 
注：（ ）内の時間は曝露時間を示す。 

 

本物質は眼、皮膚、気道を刺激する。吸入すると咳、咽頭痛を生じ、皮膚に付くと発赤、

眼に入ると痛み、重度の熱傷を生じる 7) 。 

 

② 中・長期毒性 

ア）Sprague-Dawley ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、0.1、1、10 mg/kg/day を 14 日間（7 日 / 週）

強制経口投与した結果、死亡や一般状態、体重、血液、血液生化学への影響はなかった。

また、剖検で異常所見はなく、臓器の重量や組織への影響もなかった。なお、用量設定の

ために実施した予備試験では、100 mg/kg の投与で強い毒性がみられた 8) 。この結果から、

NOAEL を 10 mg/kg/day 以上とする。 

 

イ）Wistar ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、5、15、45 mg/kg/day を 28 日間（7 日/週）強制

経口投与した結果、5 mg/kg/day 以上の群の雌雄で肝臓及び腎臓の相対重量の有意な増加を

認め、15 mg/kg/day 以上の群の雌雄でヘモグロビン濃度及びヘマトクリット値が用量依存

的に減少し、低色素性貧血が示唆された。45 mg/kg/day 群の雄で体重増加の抑制、ALT、

ALP、グルタミン酸脱水素酵素活性の上昇、雌でコリンエステラーゼ活性の阻害を認め、

雌雄の肝臓で肝細胞傷害（著明な小葉辺縁帯の肝細胞核肥大、単細胞壊死など）がみられ

た。また、雌雄 15 匹に 50～60 mg/kg/day を 28 日間（7 日/週）強制経口投与した結果、著

明な中毒症状（感情鈍麻、緊張減退、血の混じった流涎）がみられ、3 日目に雄 1 匹が死亡

し、剖検で胃粘膜の広範な出血がみられた。さらに雌雄で GGT の著明な上昇と N-メチル

基分解酵素、チトクローム P-450 の有意な低下がみられた 9) 。この結果から、LOAEL を 5 

mg/kg/day とする。 

 

ウ）Sprague-Dawley ラット雌雄各 20 匹を 1 群とし、0、5、15、50 mg/kg/day を 13 週間（7 日 / 週）

242



9 2-プロピン-1-オール 

 

 
 

強制経口投与した結果、50 mg/kg/day 群の雌雄で著明な流涎、雄で体重増加の有意な抑制

を認め、雄 4 匹が死亡した。眼への影響はなかったが、50 mg/kg/day 群の雌雄で平均赤血

球ヘモグロビン量、平均赤血球ヘモグロビン濃度の低下がみられ、雄ではさらにヘモグロ

ビンの低下もみられた。15 mg/kg/day 以上の群の雄で好中球の有意な増加、50 mg/kg/day 群

の雌雄で ALT、ALP の有意な上昇を認め、50 mg/kg/day 群の雄でビリルビンの増加、雌雄

でコレステロール、グロブリン、クレアチニンの減少などもみられた。15 mg/kg/day 以上

の群の雌雄で肝臓の絶対及び相対重量の有意な増加を認め、15 mg/kg/day 以上の群の雌で

腎臓絶対重量、50 mg/kg/day 群の雄で腎臓相対重量の増加がみられた。15 mg/kg/day 以上の

群の全数で肝臓の胆管増生と空胞化を伴った肝細胞の巨細胞化を認め、5 mg/kg/day 群でも

肝細胞の巨細胞化は 1 匹にみられた。また、15 mg/kg/day 以上の群の雄の腎臓で尿細管上

皮細胞の巨大核が用量依存的にみられ、雌でも 50 mg/kg/day 群で尿細管上皮細胞の巨大核

がみられた。なお、雌雄各 10 匹を 1 群とし、同様に投与して 1 ヶ月で屠殺した試験でも、

肝細胞の巨細胞化は 50 mg/kg/day 群の全数、15 mg/kg/day 群の雄 9/10 匹、雌 5/10 匹でみら

れた 10) 。この結果から、NOAEL を 5 mg/kg/day とする。 

 

エ）Fischer344 ラット雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、31.3、62.5、125、250、500 ppm を 2 週間（6

時間/日、5 日/週）吸入させた結果、250 ppm 以上の群の雄及び 500 ppm 群の雌が 1 日後に

全数死亡し、125 ppm 群の雄及び 250 ppm 群の雌の全数、125 ppm 群の雌 1 匹が 5 日後まで

に死亡した。125、250 ppm 群で嗜眠、運動失調、異常呼吸、眼・鼻の分泌物がみられ、最

終体重と体重増加は 62.5 ppm 群の雄及び 125 ppm 群の雌で有意に低く、62.5、125 ppm 群

の雌で腎臓の絶対及び相対重量、125 ppm 群の雌で肝臓の絶対及び相対重量の有意な増加

を認め、剖検時には 250 ppm 以上の群のほとんどで暗色化した肝臓がみられ、125 ppm 群

の雄 4 匹の鼻で痂皮もみられた。早期に死亡した 250 ppm 以上の群では、雌雄全数の肝臓

で主に門脈周囲に肝細胞の壊死、うっ血、クッパー細胞及び肝細胞による赤血球貪食が認

められたが、125 ppm 群の雄の全数及び雌 1 匹にみられた肝細胞壊死及びうっ血は小葉中

心性であり、残りの 125 ppm 群の雌 4 匹の肝臓では小葉中心性の肝細胞の空胞化のみがみ

られた 11) 。この結果から、NOAEL を 31.3 ppm（曝露状況で補正：5.59 ppm）とする。 

 

オ）B6C3F1マウス雌雄各 5 匹を 1 群とし、0、31.3、62.5、125、250、500 ppm を 2 週間（6

時間/日、5 日/週）吸入させた結果、250 ppm 以上の群の全数が 1 日目に死亡し、125 ppm

群の全数も 2～3 日目に死亡した。62.5 ppm 群の雌雄で異常呼吸、嗜眠、痩せがみられ、最

終体重は有意に低かった。31.3 ppm 群の雌雄の肝臓、雌の腎臓、雄の精巣で相対重量の有

意な増加、雄の胸腺で相対重量の有意な減少を認め、剖検では死亡したマウスの多くで肝

臓の暗色化がみられた。肝臓では、125 ppm 以上の群の雄及び 250 ppm 群の雌の全数で門

脈周囲の壊死やうっ血、赤血球貪食を認めた。125 ppm 群の雌では門脈周囲のうっ血は 1

匹、赤血球貪食は 3 匹にみられただけであったが、小葉中心性の肝細胞壊死は全数にみら

れた 11) 。この結果から、LOAEL を 31.3 ppm（曝露状況で補正：5.59 ppm）とする。 

 

カ）Fischer344 ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、4、8、16、32、64 ppm を 3 ヶ月間（6 時間 / 日、

5 日/週）吸入させた結果、死亡や一般状態、体重への影響はなかったが、曝露濃度及び曝
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露期間に依存した血清コリンエステラーゼ活性の有意な低下を 8 ppm 以上の群の雌及び 32 

ppm 群の雄で認め、分析の結果、ブチリルコリンエステラーゼ活性が阻害されたものと考

えられた。それ以外の血液、血液生化学成分では影響はなかった。16 ppm 以上の群の雄及

び 64 ppm 群の雌で肝臓相対重量、32 ppm 以上の群の雄及び 64 ppm 群の雌での腎臓相対重

量の有意な増加を認め、肝臓絶対重量は 64 ppm 群の雄で有意に高かった。曝露に関連した

組織への影響は鼻部に限られ、4 ppm 及び 16 ppm 以上の群の雄及び 8 ppm 以上の群の雌で

呼吸上皮の過形成、64 ppm 群の雌雄で嗅上皮の壊死、雌で呼吸上皮の扁平上皮化生の発生

率に有意な増加を認めた。有意差はなかったものの、呼吸上皮過形成の発生率増加は 8 ppm

群の雄でもみられ、軽微だが重症度の増加もみられた 11) 。この結果から、LOAEL を 4 ppm

（曝露状況で補正：0.71 ppm）とする。 

生殖影響としては、雄の精巣や精巣上体、精巣上体尾の重量、精子数、雌の性周期への影

響はなかった 11) 。 

 

キ）B6C3F1マウス雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、4、8、16、32、64 ppm を 3 ヶ月間（6 時間/

日、5 日/週）吸入させた結果、各群で死亡はなかったが、8～9 日目に 64 ppm 群の雌雄で

異常呼吸がみられ、8 ppm 以上の群の雄及び 32 ppm 以上の群の雌で体重増加の有意な抑制

を認めた。血液への影響はなく、臓器重量にも影響はなかった。組織への影響は鼻腔に限

られ、16 ppm 以上の群の雄及び 32 ppm 群の雌で腺の過形成、32 ppm 以上の群の雌雄で呼

吸上皮の扁平上皮化生、嗅上皮の萎縮、鼻甲介の萎縮、32 ppm 以上の群の雌及び 64 ppm

群の雄で呼吸上皮の硝子様変性、64 ppm 群の雌雄で化膿性炎症の発生率に有意な増加を認

めた。この他にも嗅上皮の壊死が 16 ppm 群の雌及び 32 ppm 群の雌雄でみられ、雌の発生

率は有意に高かった 11) 。この結果から、NOAEL を 4 ppm（曝露状況で補正：0.71 ppm）と

する。 

生殖影響としては、雄の精巣や精巣上体、精巣上体尾の重量、精子数への影響はなかった

が、雌では性周期の有意な延長が 64 ppm 群でみられた 11) 。 

 

ク）Wistar ラット雌雄各 10 匹を 1 群とし、0、1、5、25 ppm を 90 日間（6 時間/日、5 日/週）

吸入させた結果（OECD TG413 準拠）、25 ppm 群の雄で体重増加、雌雄で肝臓及び腎臓の

相対重量の増加がみられた。また、25 ppm 群の雌で血清のコリンエステラーゼ活性の有意

な低下がみられたが、剖検及び病理組織学的検査では投与に関連した所見はなかった 12) 。

この結果から、NOAEL を 5 ppm（曝露状況で補正：0.89 ppm）とする。 

 

③ 生殖・発生毒性 

ア）Wistar ラット雌 25 匹を 1 群とし、0、1、4、12 mg/kg/day を妊娠 6 日から妊娠 19 日まで

強制経口投与した結果、死亡や一般状態、体重への影響はなかったが、4 mg/kg/day 以上の

群で肝臓の絶対及び相対重量の有意な増加を認めた。しかし、受胎率や黄体数、着床数、

着床前及び着床後の胚死亡、吸収胚などに影響はなかった。また、胎仔では体重、同腹仔

数、生存数、性比などに影響はなく、外表系や骨格系、内臓系の奇形や変異の発生率にも

増加はなかった 13) 。この結果から、NOAEL を母ラットで 1 mg/kg/day、胎仔で 12 mg/kg/day
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以上とする。 

 

④ ヒトへの影響 

ヒトへの影響に関して、知見は得られなかった。 

 

（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。 

 
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 －  
EU EU －  
 EPA －  
USA ACGIH －  
 NTP － 
日本 日本産業衛生学会 －  
ドイツ DFG －  

 

② 遺伝子傷害性に関する知見 

ア）in vitro 試験系では、代謝活性化系（S9）添加の有無にかかわらずネズミチフス菌で遺伝

子突然変異を誘発しなかった報告 14, 15) 、S9 無添加のネズミチフス菌で遺伝子突然変異を誘

発したが、S9 添加では誘発しなかった報告 11, 16) があった。S9 添加の有無にかかわらずチ

ャイニーズハムスター卵巣細胞（CHO）で染色体異常を誘発し 15) 、S9 添加のチャイニー

ズハムスター肺細胞（CHL）で染色体異常を誘発したが、S9 無添加では誘発しなかった 17) 。 

 
イ）in vivo 試験系では、経口投与したマウスの骨髄細胞 15, 18) 、吸入曝露したマウスの末梢血 11) 

で小核を誘発しなかった。 

 

③ 実験動物に関する発がん性の知見 

ア）Fischer344 ラット雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、16、32、64 ppm を 2 年間（6 時間/日、5 日 / 週）

吸入させた結果、32 ppm 以上の群の雄で生存率が有意に低下し、64 ppm 群の雄の体重は

24 週以降、一貫して低かった。発がん性については、雌雄で大顆粒リンパ球性白血病の発

生率に増加傾向を認め、64 ppm 群の雄でその発生率は有意に高かった。なお、雄の包皮腺

で腺腫の発生率に増加傾向がみられ、64 ppm 群の発生率は背景データを超えていたが、発

生率に有意差がなく、用量反応関係もなかったことから、曝露に関連したものではないと

考えられた。したがって、この試験条件下では雄で幾つかの発がん性の証拠があったが、

雌では発がん性の証拠はなかったと結論できる 。 
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非腫瘍性の影響については、組織への影響は鼻でみられ、16 ppm 以上の群の雌雄で呼吸上

皮の過形成 、呼吸上皮の腺の過形成、嗅上皮の基底細胞過形成、16 ppm 以上の群の雄及

び 32 ppm 群の雌で嗅上皮の萎縮、16 ppm 以上の群の雄及び 64 ppm 群の雌で嗅上皮の呼吸

上皮化生、32 ppm 以上の群の雄及び 64 ppm 群の雌で慢性活動性炎症、64 ppm 群の雌雄で

嗅上皮の壊死、嗅上皮の硝子滴蓄積、雄で嗅上皮の過形成、嗅上皮の腺の過形成、嗅上皮

の変性の発生率に有意な増加を認めた 11)。この結果から、一般毒性の LOAEL を 16 ppm（曝

露状況で補正：2.9 ppm）とする。 

 
イ）B6C3F1マウス雌雄各 50 匹を 1 群とし、0、8、16、32 ppm を 2 年間（6 時間/日、5 日/週）

吸入させた結果、生存率に影響はなかったが、32 ppm 群の雄の体重は最初の 1 年間は一貫

して低く、2 年目に入って回復した。雌の体重は 16 ppm 群で 73 週以降、32 ppm 群で 21 週

以降、一貫して低かった。発がん性については、32 ppm 群の雌雄の呼吸上皮で腺腫の発生

率に有意な増加を認めた。また、8、32 ppm 群の雄のハーダー腺で腺腫の発生率に有意な

増加を認め、32 ppm 群の発生率はわずかに背景データの上限を超えるものであった。した

がって、この試験条件下では雌雄で幾つかの発がん性の証拠があったと結論できる。 
非腫瘍性の影響については、1 年目の曝露が終わった頃から角膜の慢性活動性炎症が濃度依

存的にみられるようになり、その発生率は 32 ppm 群の雌雄で有意に高く、32 ppm 群の雌

では白内障の発生率も高かった。組織への影響は鼻腔でみられ、8 ppm 以上の群の雌雄で

呼吸上皮の過形成 、呼吸上皮の腺の過形成、鼻甲介の萎縮、8 ppm 以上の群の雄及び 16 ppm
以上の群の雌で呼吸上皮の扁平上皮化生、化膿性炎症、16 ppm 以上の群の雌雄で嗅上皮の

萎縮、16 ppm 以上の群の雌及び 32 ppm 群の雄で嗅上皮の呼吸上皮化生の発生率に有意な

増加を認めた 11)。この結果から、一般毒性の LOAEL を 8 ppm（曝露状況で補正：1.4 ppm）

とする。 

 

④ 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及び生殖・発生毒性等に関する知見が得られている。発

がん性については動物実験で発がんの可能性を示唆する結果が得られているものの、ヒトで

の知見はなく、ヒトに対する発がん性の有無については判断できない。このため、閾値の存

在を前提とする有害性について、非発がん影響に関する知見に基づき無毒性量等を設定する

こととする。 
経口曝露については、中・長期毒性イ）に示したラットの試験から得られた LOAEL 

5 mg/kg/day（肝臓及び腎臓の相対重量増加）を LOAEL であることから 10 で除し、さらに慢

性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.05 mg/kg/day が信頼性のある最も低用量の知

見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 
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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 ］

吸入曝露については、中・長期毒性カ）に示したラットの試験から得られた LOAEL 4 ppm

（鼻の呼吸上皮の過形成）を曝露状況で補正して 0.71 ppm とし、LOAEL であることから 10

で除し、さらに慢性曝露への補正が必要なことから 10 で除した 0.0071 ppm（0.016 mg/m3）が

信頼性のある最も低濃度の知見と判断し、これを無毒性量等に設定する。 

 

② 健康リスクの初期評価結果 

ア） 経口曝露 

【予測最大曝露量に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

経口曝露については、曝露濃度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。 

  
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 － － 

 0.05 mg/kg/day ラット 
－ 

地下水 －  － － 
 

 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の下水道への移動量をもとに推定した排出先河川中濃度から算

出した最大曝露量は 0.0024 µg/kg/day であり、参考としてこれと無毒性量等 0.05 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 で除して求めた MOE は 2,100 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 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。 

 

イ） 吸入曝露 

【予測最大曝露濃度に基づく Margin of Exposure（MOE）等による健康リスクの判定】 

吸入曝露については、曝露濃度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。 
 
 

表 3.4 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 － － 

 0.016 mg/m3 ラット 
－ 

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 ］ 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

化管法に基づく 2021 年度の大気への届出排出量をもとに推定した大気中濃度（年平均値）

の最大値は 0.0059 µg/m3であり、参考としてこれと無毒性量等 0.016 mg/m3から、動物実験結

果より設定された知見であるために 10 で除して算出した MOE は 270 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  ○ 2,560 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

2 D C 
2)- 

2021186 

  ○ 10,900 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 B B 3)-1 

 ○  55,800 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

2 D C 
2)- 

2021186 

 ○  >98,100 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 B B 3)-1 

甲殻類

等 
○  3,360 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 A A 3)-2 

 ○  11,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 1 B B 1)-5718 

 ○  32,000 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 1 B B 1)-707 

魚 類 ○  1,440 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッド

ミノー 
LC50  MOR 4 A A 1)-12859 

 ○  1,530 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッド

ミノー 
LC50  MOR 4 A A 1)-12858 

 ○  1,900 Leuciscus idus コイ科 LC50  MOR 2 D C 1)-547 

その他 ○  3,000 Xenopus laevis 
アフリカ 
ツメガエル 

LC50  MOR 4 B B 1)-5363 

 ○  664,000 
Tetrahymena 
pyriformis 

テトラヒメナ属 IGC50   POP 2 B B 1)-8080 

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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、IGC50 (Median Growth Inhibitory Concentration)：半数増殖阻害濃度、 

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

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

POP (Population Change)：個体群の変化（増殖） 

毒性値の算出方法 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

 

 

 

 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）、0.0152、0.0457、0.137、0.412、1.23、3.7、11.1、33.3、100 mg/L（公比 3）であった。

被験物質の実測濃度は、設定濃度の±20%の範囲であった。生長阻害について、最高濃度にお

いても 50%阻害が見られず、速度法による 72 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃度に基づき

98,100 µg/L 超とされた。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、

実測濃度に基づき 10,900 µg/L であった。 

 

2）甲殻類等 

 OECD テストガイドライン No.202 に準拠して、オオミジンコ Daphnia magna の急性遊泳阻害

試験が、GLP 試験として実施された 3)-2。試験は止水式で実施され、設定試験濃度は、0（対照

区）、0.2、0.39、0.78、1.56、3.13、6.25、12.5、25、50 mg/L（公比約 2）であった。試験用水に

は、国際標準化機構の規格 (ISO 10706) に従った M4 培地（硬度 220～320 mg/L、CaCO3換算）

が用いられた。被験物質の実測濃度は、設定濃度の±20%の範囲であった。遊泳阻害に関する

48 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃度に基づき 3,360 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 (18 倍容量換水／日) で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、0.88、1.36、2.09、

3.22、4.96 mg/L（公比 約 1.5）であった。試験用水には、硬度 42.8 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平均実測濃度

は、<0.20（対照区）、1.08、1.47、2.21、3.33、5.17 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 1,440 µg/L であった。 

 

4）その他の生物 

Dawson ら 1)-5363は、アフリカツメガエル Xenopus laevis の 5 日齢幼生を用いて急性毒性試験を

実施した。試験は半止水式（毎日換水）で行われ、設定試験濃度区は対照区及び 5～8 濃度区で

あった。試験には FETAX 溶液 (pH8.1) が用いられた。96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃

度に基づき 3,000 µg/L であった。 
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（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） 98,100 µg/L 超 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 3,360 µg/L  

魚 類 Pimephales promelas 96 時間 LC50 1,440 µg/L  

その他 Xenopus laevis 96 時間 LC50 3,000 µg/L  

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た最も小さい値（魚類の 1,440 µg/L）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 14 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Desmodesmus subspicatus 72 時間 NOEC（生長阻害） 10,900 µg/L 

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

得られた毒性値（藻類等の 10,900 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 100 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては、魚類の急性毒性値から得られた 14 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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。
 

 

表 4.2 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 データは得られなかった データは得られなかった 
14 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 データは得られなかった データは得られなかった ― 

注： 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】 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道の移動量

から推定した公共用水域への排出量を全国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈のみ

を考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.060 μg/L であった。この値と PNEC の比は 0.004

である。 

したがって、総合的な判定としては、現時点では作業の必要はないと考えられる。 
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(Ⅱ) 化学物質の生態リスク初期評価（４物質：追加実施分）の結果 
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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：アセトアミノフェン 

（別の呼称： N-(4-ヒドロキシフェニル)アセトアミド、パラセタモール） 
CAS 番号：103-90-2 
化審法官報公示整理番号：3-678（ヒドロキシアセチルアミノベンゼン） 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：AE4200000 

分子式：C8H9NO2 

分子量：151.16 
換算係数：1 ppm = 6.18 mg/m3（気体、25℃） 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は白色の結晶又は結晶性の粉末である 1)。 

融点 
168.0℃ 2)、169～170.5℃ 3)、187℃ 4)、 
165.6～168℃ (98.04 kPa) 5) 

沸点 > 250℃(98.01 kPa) 5) 

密度 
1.293 g/cm3 (21℃) 2)、 
1.214 g/cm3 (20℃)(97.71 kPa) 5)、 

蒸気圧 2.59×10-4 Pa (25℃) (MPBPWIN 6)により推定) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
0.46 (pH 不明) 4)、1.098 (pH 不明、25℃) 5) 
0.311 (pH 不明、25℃)7)、0.51 (pH=2.0、室温)8)、 
0.357 (pH=5.62、25℃、緩衝液)9) 

解離定数（pKa） 9.38 4) 

水溶性（水溶解度） 
1.3×104 mg/1,000g (25℃)2)、1.40×104 mg/L (25℃) 4)、

1.381×104 mg/L～2.000×104mg/L (25℃) 10)、 
1.9×104 mg/L (28℃)(pH=5.8) 5) 

（3）環境運命に関する基礎的事項 

次の pKa 推定結果より、本物質は環境水中で主に構造Ⅱとして存在すると推定された。 

推定結果（25℃、イオン強度 0）：pKa1=1.7±0.5、pKa2=10.2±0.4、pKa3=14.6±0.5（Percepta11)

の ACD/pKa GALAS 法） 

 

［1］アセトアミノフェン 

258



1 アセトアミノフェン 

 

 

 

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 

酸素消費量： 57%（試験期間：4 週間、試験法：OECD-TG 301F）12) 

 

嫌気的分解 

10%二次消化汚泥により 8 週間で部分的に無機化（理論的メタン生成量は 30 ～ 75%）

された 13)。 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：18×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 14)により推定） 

半減期：3.6 ～ 36 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 15)と仮定し推定） 

 

加水分解性 

加水分解の基を持たないため環境中では加水分解しないと考えられる 16)。 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)： 3.2（BCFBAF 17)により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 45（KOCWIN 18)により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質の 2016 年の国内生産量は 700 t とされている 19)。 
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本物質の医薬品としての生産数量の推移を表 1.1 に示す 20)。 

 

表 1.1 医薬品としての生産数量の推移 a),b),c) 

年 2012 2013 2014 2015 2016 

生産量(t) 192.7 204.5 65.8 179.5 192.6 

年 2017 2018 2019 2020 2021 

生産量(t) 8,684.4 6,393.2 409.2 424.8 442.3 

注：a) 日本国内において医薬品、医療機器等の品質、有効性及び安全性の確保等に関する法律の許可を受けた

製造販売所又は製造所を、2019 年からは製造販売業者を集計対象としており、海外で現地生産し海外展

開している製品は、集計の対象外となっている。 
b) 医薬品のうち、特掲医薬品（年間生産（輸入）金額が 1 億円以上かつ複数業者から報告のある品目又は

頻用されているもの）を集計した値。 
c) 特掲医薬品の生産数量と、医薬品規格情報が得られた細粒（20%）20)、シロップ（2%）20)、錠剤

（200mg/錠, 300mg/錠）20)、坐剤（100mg/個, 200mg/個）20)、非ピリン系感冒剤中の含有量（150mg/g）20)

と、トラマドール塩酸塩との合剤中の含有量（325mg/錠）21)を用いて事務局が算定した値。 

 

ヒドロキシ アセチルアミノベンゼ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 1.2 に示す 22)。 

 

表 1.2 ヒドロキシ アセチルアミノベンゼンの製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) X b) X b) X b) X b) 1,000 未満 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

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んでいない値を示す。 
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。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、医薬品原料（解熱鎮痛）とされている 23)。 

医薬品としてはアミノフェノール系解熱鎮痛剤に用いられ、効能・効果は、頭痛、耳痛、症

候性神経痛、腰痛症、筋肉痛、打撲痛、捻挫痛や、急性上気道炎の解熱・鎮痛などである 24)。 

動物用医薬品としては解熱鎮痛消炎剤に用いられ、効能・効果は豚（一部製品では哺乳豚

を除く）の細菌性肺炎における解熱である 25)。 

 

（5）環境施策上の位置付け 

本物質は、2023 年（令和 5 年）4 月 1 日に施行された化学物質排出把握管理促進法（化管法）

対象物質見直しにより第一種指定化学物質（政令番号：335）から除外された。 
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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、化管法の対象物質見直し前においては第一種指定化学物質であった。同法に基づ

き公表された、2021 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),3)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（2021 年度）  

 

 

本物質の 2021年度における環境中への総排出量は 0.079 tであり、そのうち届出排出量は 0.036 

t で全体の 46%であった。届出排出量はすべて公共用水域へ排出されるとしている。この他に

廃棄物への移動量が約 8.5 t、下水道への移動量が 0.032 t であった。届出排出量の主な排出源は、

医薬品製造業であった。 

表 2.1 に示したように PRTR データでは、届出外排出量の推定は媒体別には行われていない

ため、届出外排出量対象業種の媒体別配分は届出排出量の割合をもとに行った。届出排出量と

届出外排出量を媒体別に合計したものを表 2.2 に示す。 

 
表 2.2 環境中への推定排出量（2021 年度） 

媒 体 推定排出量(kg) 

大 気 

水 域 

土 壌 

0  

79  

0  

 

 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.3 に示す 1)。 

 

 

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 36 0 0 32 8,520 43 - - - 36 43 79

Ｎ－（４－ヒドロキシフェニル）アセトアミド

業種等別排出量(割合) 0 36 0 0 32 8,520 43 0 0 0

43 届出 届出外

(100.0%) 46% 54%

0 36 0 0 0 7,450

(100%) (87.4%)

0 0 0 0 32 1,070

(100%) (12.6%)

総排出量の構成比(%)

下水道業

医薬品製造業

化学工業

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
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表 2.3 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日

本固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 4)を用いて予測した。予

測の対象地域は、2021 年度に環境中及び公共用水域への排出量が最大であった神奈川県（公共

用水域への排出量 0.043 t）とした。予測結果を表 2.4 に示す。 

 

表 2.4 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 公共用水域 

神奈川県 神奈川県 

大 気 0.0 0.0 

水 域 98.2 98.2 

土 壌 0.0 0.0 

底 質 1.8 1.8 

注：数値は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 2.5.1、表

2.5.2 に示す。 

 
表 2.5.1 各媒体中の存在状況（国による調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

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          

           

公共用水域・海水 µg/L          

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

2021 0 36 0 0 32 8,520 43 - - - 36 43 79

2020 0 19 0 0 43 4,760 41 - - - 19 41 60

2019 0 17 0 0 41 6,620 45 - - - 17 45 62

2018 0 13 0 0 45 3,700 40 - - - 13 40 53

2017 0 12 0 0 40 2,010 32 - - - 12 32 44

2016 0 5 0 0 32 2,120 24 - - - 5 24 29

2015 0 0 0 0 24 1,420 28 - - - 0 28 28

2014 0 0 0 0 28 2,410 23 - - - 0 23 23

2013 0 0 0 0 23 1,830 28 - - - 0 28 28

2012 0 0 0 0 28 2,740 - - - - 0 - 0

年度

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

262



1 アセトアミノフェン 

 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 

平均値 
最小値 最大値 

検出 
下限値 

検出率 調査地域 測定年度 文 献 

           

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          

           

 

表 2.5.2 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 －d) －d) －d) 0.025 － 2/5 東京都 2018 5) 

  0.013 0.013 0.0092 0.017 －e) 2/2 秋田県 2016 6) 

  <0.003 <0.003 <0.003 0.010 0.003 2/8 和歌山県 2015 7) 

  0.016 0.016 0.016 0.016 －e) 1/1 淀川 2014 8) 

  <0.003 <0.003 <0.003 <0.003 0.003 0/1 和歌山県 2014 7) 

  <0.003 <0.003 <0.003 0.0057 0.003 2/7 和歌山県 2013 7) 

           

公共用水域・海水 c) µg/L 0.038 0.039 0.028 0.054 － 5/5 東京都 2018 5) 

           

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) 最大値又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 3.1 μg/L（2018 年 6 月）、

海水域では最大 0.66 μg/L（2018 年 6 月）の報告がある 5)。 

d) 不検出値の検出下限値が不明なため、計算していない。 

    e) 報告されていない。 
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（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 2.6 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）を設定するデータは得られなかっ

た。 

なお、限られた地域を対象とした公共用水域において淡水域では最大で概ね 0.025 µg/L、同海

水域では概ね 0.054 µg/L の報告がある。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量を用いた河川中濃度は、排出

事業所下流に環境基準点及び補助地点がなかったため、推定しなかった。下水道への移動量の

届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域aへの排出量を全国河道構造デー

タベース 9)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.050 µg/L

となった。 

 
表 2.6 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 データは得られなかった 
データは得られなかった 
[限られた地域で概ね 0.025 µg/L
の報告がある(2018)] 

海 水 
データは得られなかった 
[限られた地域で概ね 0.038 µg/Lの

報告がある(2018)] 

データは得られなかった 
[限られた地域で概ね 0.054 µg/Lの

報告がある(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。 

 

 
a：公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水域への 
移行率は、本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値 (99%超) 3)をそのまま採用した。 
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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  ○ >32 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 IC25   GRO  3 B C 1)-152071 

  ○ 22,500 Lemna minor コウキクサ NOEC GRO 7 B B 1)-173645 

  ○ 39,000*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC 
GRO (RATE) 

3 A A 3) 

 ○  113,000 Chlorella vulgaris 
トレボウクシ

ア藻類 
EC50    GRO  3 C C 5)-1 

 ○  230,000 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 EC50    GRO 4 D C 1)-173584 

 ○  192,900 
Cylindrospermopsis 
raciborskii 

藍藻類 EC50    GRO 14 B C 1)-173644 

 ○  317,400 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 EC50    GRO 3 B B 1)-173644 

 ○  403,000*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50 
GRO (RATE) 

3 A A 3) 

 ○  446,600 Lemna minor コウキクサ EC50    GRO 7 B C 1)-173645 

甲殻類 

等 
 ○ >32 Ceriodaphnia dubia 

ニセネコゼ 

ミジンコ 
IC25 REP 6～8 B C 1)-152071 

 ○  >32 Daphnia magna オオミジンコ LC50  MOR 2 B C 1)-152071 

  ○ 210 Ceriodaphnia dubia 
ニセネコゼ 

ミジンコ 
NOEC REP 8 B B 4)-2019250 

  ○ 320 Moina macrocopa タマミジンコ NOEC REP 7 C C 1)-168254 

  ○ 460 Daphnia magna オオミジンコ NOEC REP 21 A A 2) 

 ○  3,500 Daphnia magna オオミジンコ EC50  IMM 2 A A 2) 

265



1 アセトアミノフェン 

 

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. 

 ○  4,680 Daphnia magna オオミジンコ EC50  IMM 2 B B 1)-188117 

 ○  6,070 
Neocaridina 
denticulata 

ミナミヌマエビ LC50  MOR 4 B B 1)-173648 

 ○  8,300 Daphnia magna オオミジンコ EC50  IMM 2 B B 1)-153663 

魚 類   < 1 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ（胚） 
NOEC  GRO 7 D ― 1)-160486 

  ○ 9,500 Oryzias latipes メダカ（胚） 
NOEC   
MOR / GRO 

～ふ化後
90 

B B 1)-168254 

   98,000 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ（胚） 
NOEC   
HAT / MOR 

9 A ― 4)-2016156 

 ○  >100,000*2 Oryzias latipes メダカ LC50  MOR 4 A A 2) 

 ○  >100,000 Danio rerio 
ゼブラフィッシ

ュ 
LC50  MOR 4 B B 5)-2 

 ○  >160,000 Oryzias latipes メダカ LC50  MOR 4 B B 1)-120987 

その他  ○ 5,000 Plationus patulus ワムシ類 NOEC  REP 6 B B 1)-173576 

 ○  319,000 Plationus patulus ワムシ類 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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、IC25 (25% Innibitory Concentration)：25%阻害濃度、 

IC50 (Median Innibitory Concentration)：半数阻害濃度、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）、成長（動物）、HAT (Hatchability)：孵化率、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、 

MOR (Mortality) : 死亡、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 文献 2)に基づき、試験時の実測濃度（幾何平均値）を用いて、速度法により再計算した値 
*2 限度試験（毒性値を求めるのではなく、定められた濃度において影響の有無を調べる試験）により得られた値 
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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 

Nunes ら 1)-173644は、米国 EPA の試験方法 (EPA 600/7-91-002, 1994) 及び OECD テストガイド

ライン No.201 (2006) に準拠して、緑藻類 Raphidocelis subcapitata（旧名 Pseudokirchneriella 

subcapitata）の藻類生長阻害試験を実施した。設定試験濃度は 0（対照区）、87.8、131.7、197.6、

296.3、444.5、666.7、1,000 mg/L（公比 1.5）であった。試験にはウッズホール MBL 培地が用い

られた。生長阻害に関する 72 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 317,400 µg/L で

あった。 

また、Nunes ら 1)-173645 は OECD テストガイドライン No.221 (2006) に準拠して、コウキクサ

Lemna minor の生長阻害試験を実施した。設定試験濃度は 0（対照区）、22.5、45.0、90.0 mg/L 

（公比 2）であった。試験には Steinberg 培地が用いられた。生長阻害に関する葉状体数による

7 日間無影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 22,500 µg/L であった。 

 

2） 甲殻類等 

環境庁 2)はOECDテストガイドラインNo.202 (1984) に準拠して、オオミジンコDaphnia magna

の急性遊泳阻害試験を、GLP 試験として実施した。試験は止水式で行われ、設定試験濃度は 0

（対照区）、2.2、4.6、10、22、46 mg/L（公比 2.2）であった。試験溶液の調製には、硬度 55.2 

mg/L (CaCO3換算) の脱塩素水道水が用いられた。被験物質の実測濃度（0、48 時間後の幾何平

均値）は<0.01（対照区）、2.4、4.9、10、23、49 mg/L であった。試験開始時及び 48 時間後の実

測濃度は、それぞれ設定濃度の 104～105%及び 109～113%であった。遊泳阻害に関する 48 時間

半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 3,500 µg/L であった。 

また、Tamura ら 4)-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 210 µg/L

であった。 

 

3） 魚 類 

環境庁 2)は OECD テストガイドライン No.203 (1992) に準拠して、メダカ Oryzias latipes の急

性毒性試験を、GLP 試験として実施した。試験は半止水式 (48 時間後換水) で行われ、設定試

験濃度は 0（対照区）、100 mg/L（限度試験）であった。試験溶液の調製には、硬度 55.2 mg/L 

(CaCO3 換算) の脱塩素水道水が用いられた。被験物質の実測濃度 (0、48 時間後の幾何平均値) 

は<0.1（対照区）、93 mg/L であった。試験開始時及び 48 時間後の換水前における濃度区の実

測濃度は、それぞれ設定濃度の 92%及び 95%であった。対照区と同様に被験物質曝露による死

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、OECD テストガイドライン No.203 に準拠して、ゼブラフィッシュ Danio rerio の急性毒

性試験が、GLP 試験として実施された 5)-2。試験は止水式（試験 1 日前に曝気）で行われ、設定

267



1 アセトアミノフェン 

 

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。試験用水には逆浸

透膜水が用いられた。被験物質曝露による死亡は見られず、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。 

さらに、Kim ら 1)-168254はメダカ Oryzias latipes の胚を用いて、メダカ一世代毒性試験を実施し

た。設定試験濃度区は対照区及び 7 濃度区であった。被験物質の実測濃度は 0（対照区）、0.095、

0.95、9.50、95.00、950.0、9,500、95,000 µg/L（公比 10）であった。胚～ふ化後 90 日間におけ

る、稚魚の生存率及び成長に関する無数影響濃度 (NOEC) は、実測濃度に基づき 9,500 µg/L で

あった。 

 

4） その他の生物 

Gomez ら 1)-173576 は、米国 ASTM の試験方法 (E-1440-91, 1998) に従って、ワムシ類 Plationus 

patulus の急性毒性試験を、マイクロプレートを用いて実施した。試験は止水式で行われ、設定

試験濃度は 0（対照区）、100、200、300、400、500 mg/L であった。試験には、米国 EPA の中

硬度試験培地 (80～100 mg CaCO3/L) が用いられた。48 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度

に基づき 319,000 µg/L であった。 

また、Gomez ら 1)-173576は Snell と Moffat の方法 (1992) を改変した試験方法に従って、ワムシ

類 Plationus patulus の個体群増殖試験を実施した。試験は半止水式（毎日換水、8～10 rpm 回転

培養）で行われ、設定試験濃度は 0（対照区）、1、5、10、15、20 mg/L であった。試験には、

米国 EPA の中硬度試験培地 (80～100 mg CaCO3/L) が用いられた。繁殖阻害（産卵数）につい

て、6 日間無影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 5,000 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、上記本文で示した最小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 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害） 317,400 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 3,500 µg/L 

魚 類 Oryzias latipes 96 時間 LC50 100,000 µg/L 超 

魚 類 Danio rerio 96 時間 LC50 100,000 µg/L 超 

その他 Plationus patulus 48 時間 LC50 319,000 µg/L 

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、その他の生物を除き、最も小さい値（甲殻類等の 3,500 µg/L）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 35 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Lemna minor 7 日間 NOEC（生長阻害） 22,500 µg/L 

甲殻類等 Ceriodaphnia dubia 8 日間 NOEC（繁殖阻害） 210 µg/L 
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魚 類 Oryzias latipes ～ふ化後 90 日間 NOEC 9,500 µg/L 

  （稚魚生存率 / 成長）  

その他 Plationus patulus 6 日間 NOEC（繁殖阻害） 5,000 µg/L 

アセスメント係数：10［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、その他の生物を除き最も小さい値（甲殻類等の 210 µg/L）をアセス

メント係数 10 で除することにより、慢性毒性値に基づく PNEC 値 21 µg/L が得られた。 

本物質の PNEC としては、甲殻類等の慢性毒性値から得られた 21 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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。 

 
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 データは得られなかった 

データは得られなかった 

[限られた地域で概ね 0.025 
µg/L の報告がある (2018)] 

21 

µg/L 

― 

公共用水域・海水 

データは得られなかった 

[限られた地域で概ね0.038 
µg/Lの報告がある (2018)] 
 

データは得られなかった 

[限られた地域で概ね0.054 
µg/Lの報告がある (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 

  

 

 

【総合的な判定】 

限られた地域の公共用水域を対象とした調査において、淡水域では最大で概ね 0.025 μg/L の

報告があり、同海水域では最大で概ね 0.054 µg/L の報告があった。これらの値と PNEC の比は、

淡水域で 0.001 及び海水域で 0.003 となる。 

また、化管法に基づく 2021 年度の下水道への移動量から推計した公共用水域への排出量を全

国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最

大で 0.050 μg/L であり、この値と PNEC との比は 0.002 であった。 

以上より、総合的な判定としては、現時点では作業の必要はないと考えられる。 

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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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)。 

 

 

［2］カフェイン 
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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・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・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 コイ科 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 ワムシ類 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 ワムシ類 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)：孵化率、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 超とする。 
 

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。 

 
 

284



2 カフェイン 

 

 

４．引用文献等 

（1）物質に関する基本的事項 

1) 化学大辞典編集委員(1963)：化学大辞典（縮刷版）2 共立出版：476. 

2) Haynes.W.M.ed. (2013) : CRC Handbook of Chemistry and Physics on DVD, (Version 2013), CRC 

Press. 

3) O'Neil, M.J. ed. (2013) : The Merck Index - An Encyclopedia of Chemicals, Drugs, and Biologicals. 

15th Edition, The Royal Society of Chemistry : 287. 

4) Howard, P.H., and Meylan, W.M. ed. (1997) : Handbook of Physical Properties of Organic 

Chemicals, Boca Raton, New York, London, Tokyo, CRC Lewis Publishers : 24. 

5) Verschueren, K. ed. (2009) : Handbook of Environmental Data on Organic Chemicals, 5th 

Edition, New York, Chichester, Weinheim, Brisbane, Singapore, Toronto, John Wiley & Sons, 

Inc. (CD-ROM). 

6) OECD High Production Volume Chemicals Program (2009)：SIDS Initial Assessment Report, 

Cafeine. 

7) Hansch, C. et al. (1995) : Exploring QSAR Hydrophobic, Electronic, and Steric Constants, 

Washington DC, ACS Professional Reference Book : 44. 

8) Sanvordeker, D.R., Pophristov, S. & Christensen, A.(1977): Relationship Between In Vitro 

Intestinal Absorbability And Partition Coefficients of Xanthene Derivatives, Drug development 

and Industrial Pharmacy 3(2):149-161.[Hansch, C. et al. (1995) : Exploring QSAR Hydrophobic, 

Electronic, and Steric Constants, Washington DC, ACS Professional Reference Book : 44.]. 

9) Nakatsu, K. & Diamond, J.(1989): Role of cGMP in relaxation of vascular and other smooth 

muscle1, Canadian Journal of Physiology and Pharmacology 67(4):251-262.[ Hansch, C. et al. 

(1995) : Exploring QSAR Hydrophobic, Electronic, and Steric Constants, Washington DC, ACS 

Professional Reference Book : 44.]. 

10) Le Petit, G. (1977): Die pH-abhängige „Lipidlöslichkeit“ von Arzneistoffen, Pharmazie 32(5): 

289-291 [Hansch, C. et al. (1995) : Exploring QSAR Hydrophobic, Electronic, and Steric 

Constants, Washington DC, ACS Professional Reference Book : 44.]. 

11) YALKOWSKY, S.H. and HE, Y. (2003) :  Handbook of Aqueous Solubility Data Second, Boca 

Raton, London, New York, Washington DC, CRC Press : 506-507. 

12) Richardson, M.L., Bowron, J.(1985):The fate of pharmaceutical chemicals in the aquatic 

environment, Journal of Pharmacy and Pharmacology 37(1):1-12[OECD High Production Volume 

Chemicals Program (2009) : SIDS Initial Assessment Report, Cafeine.]. 

13) U.S. Environmental Protection Agency, AOPWIN™ v.1.93. 

14) Howard, P.H., Boethling, R.S., Jarvis, W.F., Meylan, W.M., and Michalenko, E.M. ed. (1991) : 

Handbook of Environmental Degradation Rates, Boca Raton, London, New York, Washington DC, 

Lewis Publishers: xiv. 

15) 環境省環境保健部環境安全課：化学物質分析法開発調査報告書（平成 29 年度）【修正追

記版】. 化学物質データベース(Webkis-Plus). 

16) U.S. Environmental Protection Agency, BCFBAF™ v.3.02. 

285



2 カフェイン 

 

 

17) Karnjanapiboonwong A. et al. (2010) : Sorption of estrogens, triclosan, and caffeine in a sandy 

loam and silt loam soil. , Journal of Soils and Sediments (10),1300–1307. [Hazardous Substances 

Data Bank (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/source/hsdb/36, 2023.06.02 現在) ]. 

18) 財務省：貿易統計(https://www.customs.go.jp/toukei/info/, 2023.05.24 現在). 

19) 佐藤恭子(2017)：生産量統計調査を基にした食品添加物摂取量の推定に関わる研究 そ

の 2 既存添加物品目（第 6 回最終報告）, 厚生労働科学研究費補助金（食の安全確保推

進研究事業）, 食品添加物の安全性確保のための研究, 平成 28 年度総括・分担研究報告

書(https://mhlw-grants.niph.go.jp/project/26242, 2023.05.23 現在). 

20) 佐藤恭子(2020)：生産量統計調査を基にした食品添加物摂取量の推定に関わる研究 そ

の 2 既存添加物品目（第 7 回 最終報告）, 厚生労働科学研究費補助金（食の安全確保

推進研究事業）, 食品添加物の安全性確保に資する研究, 令和元年度総括・分担研究報

告書 (https://mhlw-grants.niph.go.jp/project/28109, 2023.05.23 現在). 

21) 佐藤恭子(2023)：生産量統計調査を基にした食品添加物摂取量の推定に関わる研究 そ

の 2 既存添加物品目（第 8 回 最終報告）, 厚生労働科学研究費補助金（食の安全確保

推進研究事業）, 食品添加物の試験法の検討及び摂取量に基づく安全性確保に向けた研

究, 令和 4 年度総括・分担研究報告書 (https://mhlw-grants.niph.go.jp/project/165305, 2023.

05.23 現在). 

22) 化学工業日報社(2023)：2023 年度版 新化学インデックス:673. 

23) 日本化粧品工業連合会(2013)：日本化粧品成分表示名称事典 第 3 版：311. 

24) 一般財団法人 日本医薬情報センター(2022)：日本の医薬品構造式集 2022 年版：37-38. 

25) 公益社団法人 日本動物用医薬品協会(2022)：動物用 医薬品医療機器要覧 2022 年版. 

26) 食品安全委員会(2018)：ファクトシート「食品中のカフェイン」(https://www.fsc.go.jp/fact

sheets/index.data/factsheets_caffeine.pdf, 2023.07.24 現在). 

 

（2）曝露評価 

1) U.S. Environmental Protection Agency, EPI Suite™v.4.11. 

2) 環境省環境保健部環境安全課 (2020) ：令和元年度版化学物質と環境 （2018 年度（平成

30 年度） 化学物質環境実態調査 調査結果報告. 

3) Chomphunut Poopipattana, Motoaki Suzuki, Hiroaki Furumai (2021) : Impact of long-duration 

CSO events under different tidal change conditions on distribution of microbial indicators and 

PPCPs in Sumida river estuary of Tokyo Bay, Japan. Environmental Science and Pollution 

Research. 28:7212-7225. 

4) 小林貴司, 松渕亜希子, 今野禄朗, 木口倫 (2018) : 秋田市旭川流域におけるタミフル等

の医薬品類の挙動について. 秋田県健康環境センター年報. 14:46–47. 

5) Takashi Azuma, Natsumi Arima, Ai Tsukada, Satoru Hirami, Rie Matsuoka, Ryogo Moriwake, 

Hirotaka Ishiuchi, Tomomi Inoyama, Yusuke Teranishi, Misato Yamaoka, Yoshiki Mino, Tetsuya 

Hayashi, Yoshikazu Fujita, Mikio Masada (2016) : Detection of pharmaceuticals and 

phytochemicals together with their metabolites in hospital effluents in Japan, and their contribution 

to sewage treatment plant influents. Science of the Total Environment. 548-549:189-197. 

286



2 カフェイン 

 

 

6) 梶本かおり, 奥本木の実, 樋下勝彦, 猿棒康量 (2016) : 河川中の医薬品等汚染実態調査

について. 和歌山県環境衛生研究センター年報. 62:52-57. 

7) 堀切裕子, 田中克正, 谷村俊史, 佐々木紀代美 (2018) : 山口県における微量化学物質に

よる水環境汚染状況の把握. 山口県環境保健センター所報. 61:53-55. 

8) 宇野映介, 豊福星洋, 戸渡寛法, 平野真悟, 小原浩史, 松尾友香 (2014) : 福岡市における

水環境中の PPCPs の存在実態と季節変動および生態リスク初期評価. 福岡市保健環境研

究所報. 39:51-57. 

 

（3）生態リスクの初期評価 

1) U.S. EPA「ECOTOX」 

12859：Geiger, D.L., D.J. Call, and L.T. Brooke (1988): Acute Toxicities of Organic Chemicals to 

Fathead Minnows (Pimephales promelas), Volume 4. Ctr.for Lake Superior Environ.Stud., 

Volume 4, Univ.of Wisconsin-Superior, Superior, WI :355. 

13669：Calleja, M.C., G. Persoone, and P. Geladi (1994): Comparative Acute Toxicity of the First 

50 Multicentre Evaluation of In Vitro Cytotoxicity Chemicals to Aquatic Non-Vertebrates. 

Arch.Environ.Contam.Toxicol. 26(1):69-78. 

16432：DeYoung, D.J., J.A. Bantle, M.A. Hull, and S.L. Burks (1996): Differences in Sensitivity to 

Developmental Toxicants as seen in Xenopus and Pimephales Embryos. 

Bull.Environ.Contam.Toxicol. 56(1):143-150. 

70574：Wilkins, R.M., and R.J. Metcalfe (1993): Toxicity of Soil Applied Herbicides to Brine 

Shrimp Larvae (Artemia salina) and Synergism with Other Pesticides. Br.Crop Prot.Conf.- Weeds 

1:163-168. 

102314：Quinn, B., F. Gagne, and C. Blaise (2008): An Investigation into the Acute and Chronic 

Toxicity of Eleven Pharmaceuticals (and Their Solvents) Found in Wastewater Effluent on the 

Cnidarian, Hydra attenuata. Sci.Total Environ. 389(2/3):306-314. 

166300：Lu,G.H., Z.H. Li, and J.C. Liu (2013): Effects of Selected Pharmaceuticals on Growth, 

Reproduction and Feeding of Daphnia magna. Fresenius Environ. Bull.22:2583-2589. 

173370：Zarrelli,A., M. Dellagreca, M.R. Iesce, M. Lavorgna, F. Temussi, L. Schiavone, E. 

Criscuolo, A. Parrella, L. Previtera, (2014): Ecotoxicological Evaluation of Caffeine and Its 

Derivatives from a Simulated Chlorination Step. Sci. Total Environ.470:453-458. 

173576：Gomez,D.A.M., S. Baca, and E.J. Walsh (2015): Lethal and Sublethal Effects of Selected 

PPCPs on the Freshwater Rotifer, Plationus patulus. Environ. Toxicol. Chem.34(4): 913-922. 

180320：Kusk,K.O., A.M. Christensen, and N. Nyholm (2018): Algal Growth Inhibition Test Results 

of 425 Organic Chemical Substances. Chemosphere204:405-412. 

2) U.S. EPA「ECOTOX」以外 

2019250：Tamura, I., Y. Yasuda, K. Kagota, S. Yoneda, N. Nakada, V. Kumar, Y. Kameda, K. Kimura, 

N. Tatarazako, and H. Yamamoto (2017): Contribution of Pharmaceuticals and Personal Care 

Products (PPCPs) to Whole Toxicity of Water Samples Collected in Effluent-Dominated Urban 

Streams. Ecotoxicology and Environmental Safety. 144：338-350. 

287



2 カフェイン 

 

 

2021196：Godoi, F.G.A., M. Munoz-Penuela,  A.D.O. Gomes, C.E. Tolussi, G. Brambila-Souza, 

G.S. Branco, F.L. Lo Nostro, and R.G. Moreira (2020): Endocrine Disruptive Action of 

Diclofenac and Caffeine on Astyanax Altiparanae Males (Teleostei: Characiformes: Characidae). 

Comparative Biochemistry and Physiology. C. Toxicology & Pharmacology231: 9 p. 108720. 

2023070：Pashaei, R., R. Dzingeleviciene, I. Putna-Nimane, D. Overlinge, A. Blaszczyk,  and T. 

R. Walker (2023) : Acute Toxicity of Triclosan, Caffein, Nanoplastics, Microplastics, and Their 

Mixtures on Daphnia magna. Marine Pollut. Bull. 192: 115113. 

3) European Chemicals Agency : Registered Substance, Caffeine. 

(https://echa.europa.eu/registration-dossier/-/registered-dossier/10085, 2022.02.24 現在) 

1. Toxicity to aquatic algae and cyanobacteria. 001 Key Experimental result (2001). 

2. Short-term toxicity to fish. 001 Key Experimental result (1989). 

4) OECD High Production Volume Chemicals Program (2003)：SIDS (Screening Information Data 

Set) Initial Assessment Report, Caffeine (CAS No. 58-08-2). 
 

288



3 サリチル酸ナトリウム 

 

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：サリチル酸ナトリウム 
CAS 番号：54-21-7 
化審法官報公示整理番号：3-1639 
化管法管理番号： 
RTECS 番号：VO5075000 

分子式： C7H5NaO3 

分子量：160.10 
換算係数： 1 ppm = 6.55 mg/m3 (気体、25℃) 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質は、白色で無臭のウロコ状晶である 1)。 

融点 
440℃ 2)、213℃ (分解) 3)、 
208.5～213.5℃ (96.73 kPa) 4) 

沸点 233.3℃ (96.73kPa) 4) 

密度 
0.5556 g/cm3 (20℃)(96.83kPa)(かさ密度) 4)、 
0.56 g/cm3 (25℃)(かさ密度) 4) 

蒸気圧 4.84×10-9 Pa (MPBPWIN 5)により推定) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) -1.43 (pH 不明) 3)、-1.594 (pH 不明、25℃) 4)  

解離定数（pKa） 
pKa1=3.0 ± 0.4 、 pKa2=13.3 ± 0.4 (Percepta6) の

ACD/pKa GALAS 法によりサリチル酸として推定) 

水溶性（水溶解度） 
1.25×106 mg/L 2)、1.19×105 mg/L (25℃) 3)、5.75708
×105mg/L (25℃) 4) 

 

（3）環境運命に関する基礎的事項 

次の pKa 推定結果より、サリチル酸は環境水中で主に構造Ⅱとして存在すると推定された。 

pKa 推定結果（25℃、イオン強度 0）：pKa1=3.0±0.4、pKa2=13.3±0.4（Percepta6)の

ACD/pKa GALAS 法） 

 

［3］サリチル酸ナトリウム 
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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 

酸素消費量：88.19 %  

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：4 mg/L、試験法：OECD-TG 301D）4) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：31×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 7)により推定） 

半減期：2.1 ～ 21 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105分子/cm3 8)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、7 日後の残存率は 126%（初期濃度：1.24 µg/mL、

pH = 7）9) 

 

生物濃縮性 

生物濃縮係数(BCF)： 3.2（BCFBAF 10)により推定） 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)： 4.5（25℃、試験方法：OECD-TG 121）4) 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

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 11)。 
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表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

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

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) X b) 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んでいない値を示す。 
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。 

 

本物質の医薬品としての生産・輸入品数量の推移を表 1.2 に示す 12)。 

 

表 1.2 医薬品としての生産・輸入品数量の推移 a) 

年 2012 2013 2014 2015 2016 

生産・輸入品数量(t) 1.3 1.0 0.8 1.5 1.3 

年 2017 2018 2019 2020 2021 

生産・輸入品数量(t) 0.9 0.8 0.8 0.7 0.03 

注：a) 日本国内において医薬品、医療機器等の品質、有効性及び安全性の確保等に関する法律の許可を受

けた製造販売所又は製造所を、2019 年からは製造販売業者を集計対象としており、海外で現地生産

し海外展開している製品は、集計の対象外となっている。 
b) 医薬品のうち、特掲医薬品（年間生産（輸入）金額が 1 億円以上かつ複数業者から報告のある品目

又は頻用されているもの）を集計した値。 
c) 特掲医薬品の生産・輸入品数量と、国内で公表されている医薬品インタビューフォームに記載され

ている注射液中のサリチル酸ナトリウム含有量（規格 6 mg/管 13)、15 mg/管 13)、400 mg/管 14), 15)）を

用いて事務局が算定した値。 

 

サリチル酸及びその塩としての輸出量、輸入量の推移を表 1.3 に示す 16)。 

 
表 1.3 サリチル酸及びその塩としての輸出量・輸入量の推移 

年 2013 2014 2015 2016 2017 

輸出量(t) a) 8.9 3.9 27.0 12.7 8.6 

輸入量(t) a) 772.8 1,037.3 832.5 902.8 1,039.1 

年 2018 2019 2020 2021 2022 

輸出量(t) a) 12.6 19.5 13.7 27.6 17.6 

輸入量(t) a) 908.9 1,060.5 804.8 595.0 874.5 

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]品別国別表より 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は医薬品、試薬とされている 17)ほか、変性剤、防腐剤として化粧品に配

合されている 18)。 

医薬品ではサリチル酸系鎮痛剤に用いられ、効能・効果は症候性神経痛である 19)。 

動物用医薬品では他剤との合剤として神経系用薬、代謝性用薬に用いられる 20)。 
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（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）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。予測結果を表 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 21.2 99.8 17.3 34.2 
土 壌 78.7 0.0 82.7 65.7 
底 質 0.0 0.2 0.0 0.1 

注：数値は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 0.15 0.35 <0.050 1.4 0.050 12/15 全国 2018 2) 

           

公共用水域・海水 µg/L 0.077 0.30 <0.050 1.3 0.050 2/5 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) 最大値又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 

算術 
平均値 

最小値 最大値 
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 <0.050 <0.050 <0.050 0.059 0.050 2/7 石川県 2020 3) 

  0.017a) 0.019a) 0.011a) 0.027a) －b) 2/2 秋田市 2016 4) 

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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) サリチル酸濃度の本物質濃度換算値。 

    b) 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

では 1.4 μg/L 程度、同海水域では概ね 1.3 μg/L となった。 

 
表 2.3 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

淡 水 0.15 μg/L 程度 (2018) 1.4 μg/L 程度 (2018) 

海 水 概ね 0.077 μg/L (2018) 概ね 1.3 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 

サリチル酸 

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.  

被験 
物質 

藻類等  ○ >32 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 IC25     GRO 3 B C 
1)-

152071 
酸 

  ○ 2,760 Lemna gibba イボウキクサ NOEC  GRO 7 B B 1)-2405 酸 

  ○ 30,900*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC 
GRO (RATE) 

3 A B 3) 酸 

 ○  65,100*1 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50 
GRO (RATE) 

3 A B 3) 酸 

 ○  64,900 
Chlorella 
vulgaris 

トレボウクシ

ア藻類 
EC50    GRO  3 C C 5)-1 Na塩 

 ○  >100,000 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 EC50    GRO 3 D C 
1)-

157837 
酸 

甲殻類 

等 
 ○ >32 

Ceriodaphnia 
dubia 

ニセネコゼミ

ジンコ 
IC25   REP 6～8 B C 

1)-
152071 

酸 

 ○  >32 Daphnia magna オオミジンコ LC50  MOR 2 B C 
1)-

152071 
酸 

  ○ 5,600 
Daphnia 
longispina 

ハリナガミジ

ンコ 
NOEC REP 21 B B 

1)-
111312 

酸 

  ○ >10,000 Daphnia magna オオミジンコ NOEC REP 21 B B 
1)-

111312 
酸 

  ○ 33,700 Daphnia magna オオミジンコ NOEC REP 21 B B 2) 酸 

 ○  76,800 Daphnia magna オオミジンコ EC50  IMM 2 B B 2) 酸 

 ○  >86,300 Daphnia magna オオミジンコ EC50  IMM 2 B B 5)-2 Na 塩 

魚 類  ○ 20,000 Cyprinus carpio コイ（胚） 
NOEC   
MOR / GRO 

34 B B 
4)- 

2023073 
酸 

 ○  39,000*2 Oryzias latipes メダカ LC50  MOR 4 A C 2) 酸 
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生物群 
急

性 

慢 

性 

サリチル酸

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.  

被験

物質

○ >86,300*4 Danio rerio 
ゼブラフィッ

シュ
LC50  MOR 4 B B 5)-3 Na塩 

○ >100,000*3 Oryzias latipes メダカ LC50  MOR 4 A A 2) 酸

○  1,860,000 
Pimephales 
promelas 

ファットヘッ

ドミノー
LC50  MOR 4 A A 1)-12447 Na塩 

その他 ○  207,000 
Meloidogyne 
arenaria 

ネコブセンチ

ュウ属
LC50  MOR 1 B C 1)-96598 酸

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 

EC50 (Median Effective Concentration)：半数影響濃度、IC25 (25% Innibitory Concentration)：25%阻害濃度、 

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）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality) : 死亡、 

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 文献 2) に基づき、設定濃度を用いて速度法により再計算した値

*2 pH は未調整

*3 pH を中性付近に調整

*4 限度試験（毒性値を求めるのではなく、定められた濃度において影響の有無を調べる試験）により得られた値

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

環境省 2)は OECD テストガイドライン No.201 (1984) に準拠して、緑藻類 Raphidocelis

subcapitata（旧名 Selenastrum capricornutum）の生長阻害試験を、GLP 試験として実施した。被

験物質はサリチル酸であり、設定試験濃度は、0（対照区）、5.31、9.56、17.2、30.9、55.6、100.0 

mg/L（公比 1.8）であった。被験物質の実測濃度は、試験開始時及び終了時において、それぞれ

設定濃度の 94.2～119.2%及び 90.9～102.0%であった。生長阻害に関する速度法による 72 時間半

数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 65,100 µg/L（サリチル酸として）であった 3)。 

また、Toro ら 1)-2405はイボウキクサ Lemna gibba の生長阻害試験を実施した。被験物質はサリ

チル酸であり、設定試験濃度は、0（対照区）、20、50、70、100、150 µM であった。生長阻害

（乾重量）に関する 7 日間無影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 2,760 µg/L（サリチル酸

として）であった。
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2）甲殻類等 

 環境省 2)はOECDテストガイドラインNo.202 (1984) に準拠して、オオミジンコDaphnia magna

の急性遊泳阻害試験を、GLP 試験として実施した。試験は止水式で行われた。被験物質はサリ

チル酸であり、設定試験濃度は、0（対照区）、5.29、9.53、17.1、30.9、55.6、100.0 mg/L（公比

1.8）であった。試験には Elendt M4 培地（硬度 255 mg/L、CaCO3換算）が用いられた。被験物

質の実測濃度は、それぞれ設定濃度の 95.8～98.1%及び 91.2～95.5%であった。遊泳阻害に関す

る 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、設定濃度に基づき 76,800 µg/L（サリチル酸として）であっ

た。 

 また、Marques ら 1)-111312は OECD テストガイドライン No.211 (1996) に準拠して、ハリナガミ

ジンコ Daphnia longispina の繁殖試験を実施した。試験は半止水式（週 3 回換水）で行われた。

被験物質はサリチル酸であり、設定試験濃度は 0（対照区）、1.00、1.80、3.20、5.60、10.00 mg/L

（公比約 1.8）であった。繁殖阻害（累積産仔数）に関する 21 日間無影響濃度 (NOEC) は、設

定濃度に基づき 5,600 µg/L（サリチル酸として）であった。 

 

3）魚 類 

 OECD テストガイドライン No.203 に準拠して、ゼブラフィッシュ Danio rerio の急性毒性試験

が実施された 5)-3。試験は止水式（試験前日に曝気）で行われた。被験物質はサリチル酸ナトリ

ウムであり、設定試験濃度は 0（対照区）、100 mg/L（限度試験）であった。被験物質曝露によ

る試験生物の死亡は見られず、96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 100,000 µg/L

超（サリチル酸として 86,300 µg/L 超）とされた。 

また、Zivna ら 4)-2023073 は OECD テストガイドライン No.210 (1992) に従って、コイ Cyprinus 

carpio の胚を用いた魚類初期生活段階毒性試験を実施した。試験は半止水式（1 日 2 回換水）で

行われた。被験物質はサリチル酸であり、設定試験濃度は 0（対照区）、0.004、0.04、0.4、4、

20 mg/L であった。被験物質の実測濃度は、設定濃度の 80%を下回ることはなかった。死亡及

び仔魚の成長（全長）について、最高濃度区においても対照区と比較して有意な影響は見られ

ず、34 日間無影響濃度 (NOEC) は、設定濃度に基づき 20,000 µg/L（サリチル酸として）とさ

れた。 

 

（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、上記本文で示した最小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（サリチル酸として） 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害） 65,100 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 76,800 µg/L 

魚 類 Danio rerio 96 時間 LC50 86,300 µg/L 超 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）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、最も小さい値（藻類等の 65,100 µg/L）をアセスメント係数 100 で除
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すると 650 µg/L となる。これをナトリウム塩当たりに換算し、急性毒性値に基づく PNEC 値

750 µg/L（サリチル酸ナトリウムとして）が得られた。 
 

慢性毒性値（サリチル酸として） 

藻類等 Lemna gibba 7 日間 NOEC（生長阻害） 2,760 µg/L 

甲殻類等 Daphnia longispina 21 日間 NOEC（繁殖阻害） 5,600 µg/L 

魚 類 Cyprinus carpio 34 日間 NOEC 

（死亡 / 仔魚の成長） 

20,000 µg/L 

アセスメント係数：10［3 生物群（藻類等、甲殻類等及び魚類）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、最も小さい値（藻類等の 2,760 µg/L）をアセスメント係数 10 で除す

ると 270 µg/L となる。これをナトリウム塩当たりに換算し、慢性毒性値に基づく PNEC 値 310 

µg/L（サリチル酸ナトリウムとして）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 310 µg/L（サリチル酸ナトリウ

ムとして）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 0.15 µg/L 程度、海水域では

概ね 0.077 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 1.4 µg/L 程度、海水域では概ね 1.3 µg/L であった。 

予測環境中濃度 (PEC) と予測無影響濃度 (PNEC) の比は、淡水域で 0.005、海水域では 0.004

となるため、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 0.15 μg/L 程度 (2018) 1.4 μg/L 程度 (2018) 
310 
µg/L 

（サリチル酸

ナトリウムと

して） 

0.005 

公共用水域・海水 概ね0.077 μg/L (2018) 概ね1.3 μg/L (2018) 0.004 

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 

 

 

 

 

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】 

PEC 及び PNEC の関連情報はないが、PEC / PNEC 比による生態リスクの判定を考慮すると、

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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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：トリブチルアミン 
CAS 番号：102-82-9 
化審法官報公示整理番号：2-142 
化管法管理番号：292 
RTECS 番号：YA0350000 

分子式：C12H27N 

分子量：185.35 
換算係数：1 ppm = 7.58 mg/m3 (気体、25℃) 
構造式：  

 

（2）物理化学的性状 

本物質はアンモニア臭を有する無色透明の吸湿性液体である 1)。 

融点 -70℃ 2), 3), 4)、≦- 90℃ 5) 

沸点 
207℃ (101 kPa) 2)、216～217℃ 6)、 
216℃ (101 kPa) 3)、213℃ 4)、208℃ (101 kPa) 5) 

密度 0.7770 g/cm3 (20℃) 2)、0.78 g/cm3 (20℃) 4) 

蒸気圧 10 Pa (25℃) 2)、40 Pa (20℃) 4)、18 Pa (20℃) 5) 

分配係数（1-ｵｸﾀﾉｰﾙ/水）(log Kow) 
3.34 (pH 不明、20℃) 5)、 
3.338 (pH=9.35 、25℃) 7) 

解離定数（pKa） 10.89 3)、10.89 (共役酸) 5) 

水溶性（水溶解度） 
142 mg/1000g (25℃) 2)、142 mg/L (25℃) 3)、141.8 
mg/L (25.04℃) 8)、80 mg/L (20℃) 5)、 
80 mg/L (20°C) (pH=10.0) 7) 

（3）環境運命に関する基礎的事項 

次の pKa 推定結果より、本物質は環境水中で主に構造Ⅰとして存在すると推定された。 

pKa 推定結果（25℃、イオン強度 0）：10.7±0.4（Percepta9)の ACD/pKa GALAS 法） 

 

［4］トリブチルアミン 
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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（難分解性と判断される物質 10)） 

分解率：BOD 2%（平均値）、GC 11%（平均値） 

（試験期間：4 週間、被験物質濃度：100 mg/L、活性汚泥濃度：30 mg/L）11) 

 

化学分解性 

OH ラジカルとの反応性 （大気中） 

反応速度定数：110×10-12 cm3/(分子･sec)（AOPWIN 12)により推定） 

半減期：0.60 ～ 6.0 時間（OH ラジカル濃度を 3×106～3×105 分子/cm3 13)と仮定し

推定） 

加水分解性 

加水分解の基を持たないため環境中では加水分解しないと考えられる 14)。 

 

生物濃縮性（高濃縮性ではないと判断される物質 10)） 

生物濃縮係数： 

BCFSS 7.3（試験生物：コイ、試験期間：4 週間、試験濃度：0.1 mg/L）15)
 

BCF ＜3.2 ～ 47（試験生物：コイ、試験期間：4 週間、試験濃度：0.01 mg/L）15) 

 

土壌吸着性 

土壌吸着定数(Koc)：1,900（KOCWIN 16)により推定） 

 

（4）製造輸入量及び用途 

① 製造輸入量等 

本物質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 17)。 
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表 1.1 製造・輸入数量の推移 

年度 2012 2013 2014 2015 2016 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

年度 2017 2018 2019 2020 2021 

製造・輸入数量(t) a) 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 1,000 未満 

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んでいない値を示す。 

 

② 用 途 

本物質の主な用途は、合成原料（界面活性剤、ゴム薬品、染料、医薬品、農薬）、触媒、高分子

化合物改質剤とされている 18)。 

 

（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（化管法）第一種指定化学物質（管理番号：292、政

令番号：335）に指定されている。 

本物質は、毒物及び劇物取締法の毒物に指定されている。 
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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、2021 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（2021 年度）   

 

 

本物質の2021年度における環境中への総排出量は0.01 tとなり、すべて届出排出量であった。

届出排出量のうち 0.008 t が大気、0.002 t が公共用水域（海域）へ排出されるとしており、届出

排出量は大気への排出が多い。この他に下水道への移動量が 0.017 t、廃棄物への移動量が約 98 

t であった。届出排出量の主な排出源は、大気及び公共用水域共に化学工業であった。 

 

本物質の化管法に基づき公表された排出量及び移動量の推移を表 2.2 に示す 1)。 

 
表 2.2 化管法に基づく排出量及び移動量（PRTR データ）の推移  

 

 

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 8 2 0 0 17 97,930 - - - - 10 - 10

トリブチルアミン

業種等別排出量(割合) 8 2 0 0 17 97,930 0 0 0 0

8 2 0 0 0 86,013 届出 届出外

(98.7%) (100%) (87.8%) 100% -

0 0 0 0 0 17

(1.3%) (0.02%)

0 0 0 0 0 9,400

(9.6%)

0 0 0 0 17 2,500

(100%) (2.6%)

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(%)

化学工業

石油製品・石炭製品

製造業

農薬製造業

食料品製造業

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

2021 8 2 0 0 17 97,930 - - - - 10 - 10

2020 8 74 0 0 0 105,041 496 - - - 82 496 578

2019 9 26 0 0 1,100 107,821 417 - - - 35 417 452

2018 6 4 0 0 1,174 133,399 59 - - - 10 59 69

2017 14 3 0 0 130 134,087 397 - - - 17 397 414

2016 3,706 24 0 0 880 168,457 86 - - - 3,730 86 3,816

2015 1,229 12 0 0 190 153,260 59 - - - 1,241 59 1,300

2014 40 35 0 0 130 118,833 77 - - - 75 77 152

2013 25 4 0 0 170 131,206 1,444 - - - 29 1,444 1,473

2012 22 4 0 0 3,200 96,125 948 - - - 25 948 973

年度

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
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（2）媒体別分配割合の予測 

本物質の環境中の媒体別分配割合は、環境中への推定排出量を基に USES3.0 をベースに日本

固有のパラメータを組み込んだ Mackay-Type Level III 多媒体モデル 3)を用いて予測した。予測の

対象地域は、2021 年度に環境中及び大気への排出量が最大であった千葉県（大気への排出量

0.006 t）、公共用水域への排出量が最大であった広島県（大気への排出量 0.002 t、公共用水域へ

の排出量 0.002 t）とした。予測結果を表 2.3 に示す。 

 

表 2.3 媒体別分配割合の予測結果 

媒 体 

分配割合(%) 
上段：排出量が最大の媒体、下段：予測の対象地域 

環境中 大 気 公共用水域 

千葉県 千葉県 広島県 

大 気 5.0 5.0 3.1 

水 域 94.3 94.3 96.7 

土 壌 0.0 0.0 0.0 

底 質 0.6 0.6 0.1 

注：数値は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2.4.1、表2.4.2

に示す。 
 

表 2.4.1 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 <3 <3 <3 <3 3 0/3 川崎市、

新潟県、

大阪府 

1986 4) 

           

公共用水域・海水 µg/L <3 <3 <3 <3 3 0/7 全国 1986 4) 

           

底質(公共用水域・淡水) µg/g <0.08 <0.08 <0.08 <0.08 0.08 0/3 川崎市、

新潟県、

大阪府 

1986 4) 

           

底質(公共用水域・海水) µg/g <0.08 <0.08 <0.08 <0.08 0.08 0/6 全国 1986 4) 

           

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          
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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 

貝類(公共用水域・海水) µg/g          
           
注：a) 最大値又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。 
   

表 2.4.2 各媒体中の存在状況（国以外の調査結果） 

媒 体 
幾何 

平均値 
算術 
平均値 

最小値 最大値 
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          

           

公共用水域・海水 µg/L          

           

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          
           

 

（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 2.5 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、

海水域ともにデータは得られなかった。なお、過去 10 年以内のデータではないが、公共用水域

の淡水域は、最大で概ね 3 μg/L 未満、同海水域は、最大で 3 μg/L 未満程度となった。 

化管法に基づく 2021 年度の公共用水域・淡水への届出排出量はなかったが、下水道への移動

量の届出があったため、下水道への移動量から推計した公共用水域aの排出量を全国河道構造デ

ータベース 5)の平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、最大で 0.00083 

µg/L となった。化管法に基づく排出量と下水道への移動量は年度により変動しているため、安

全側に立った評価を行う観点から近年で下水道への移動量が多い 2019 年度のデータを用いて

同様に河川中濃度を推定すると、最大で 7.3 µg/L となった。なお、2018 年度の下水道への移動

量から同様に河川中濃度を推定した場合でも最大値は 2019 年度と同じ 7.3 µg/L であった。 

 
  

 
a：公共用水域への排出量は、下水道への移動量から公共用水域への移行率を考慮して算出した。公共用水域への 
移行率は、本物質の化管法届出外排出量の推計で用いられている値 (41%) 6)をそのまま採用した。 
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表 2.5 公共用水域濃度 

水 域 平   均 最 大 値 

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 3 

µg/L 未満(1986)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが概ね 3 

µg/L 未満(1986)] 

海 水 
データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 3µg/L
未満程度(1986)] 

データは得られなかった 
[過去のデータではあるが 3µg/L
未満程度(1986)] 

注：1) 環境中濃度での（ ）内の数値は測定年度を示す。 
    2) 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  ○ 1,400*2 Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC10   
GRO (AUG) 

3 E C 3) 

  ○ 1,500*1 Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC10   
GRO (AUG) 

3 E C 3) 

  ○ 1,650 
Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
NOEC   
GRO (RATE) 

3 A A 2)-1 

 ○  3,600*1 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (AUG) 

3 E C 3) 

 ○  8,200*2 
Desmodesmus 
subspicatus 

緑藻類 
EC50    
GRO (AUG) 

3 E C 3) 

 ○  10,100  Raphidocelis 
subcapitata 

緑藻類 
EC50    
GRO (RATE) 

3 A A 2)-1 

甲殻類

等 
○  8,000*1 Daphnia magna オオミジンコ EC50   IMM 2 A A 

2)-2 

3) 

 ○  18,000*1 Daphnia sp. ミジンコ属 EC50   IMM 1 E C 3) 

魚 類   >10,000*1 Danio rerio 
ゼブラフィッ

シュ 
LC50 MOR 28 B ― 

2)-3 

3) 

 ○  16,300*1 Oryzias latipes メダカ LC50 MOR 4 B B 
2)-2023061 

3) 

その他   ― ― ― ― ― ― ― ― 

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）、IMM (Immobilization)：遊泳阻害、MOR (Mortality)：死亡 
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毒性値の算出方法 

AUG (Area Under Growth Curve)：生長曲線下の面積より求める方法（面積法） 

RATE：生長速度より求める方法（速度法） 

*1 pH は未調整 

*2 pH を中性付近に調整 

 

 

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 (2011) 及び欧州 EU の試験方法 (EU Method C.3, 2016) に

準拠して、緑藻類 Raphidocelis subcapitata の生長阻害試験が、GLP 試験として実施された 2)-1。

設定試験濃度は、0（対照区）、0.158、0.500、1.58、5.00、15.8、50.0 mg/L（公比 3.16）であり、

試験培地の硬度は約 240 mg/L (CaCO3換算) であった。被験物質の実測濃度（対照区を除く）は、

0.154、0.511、1.65、5.05、15.1、43.2 mg/L であり、試験開始時は設定濃度の 88～120%、72 時間

後には設定濃度の 79～100%であった。生長阻害に関する速度法による 72 時間半数影響濃度 

(EC50) は、実測濃度に基づき 10,100 µg/L であった。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、実測濃度に基づき 1,650 µg/L であった。 

 

2） 甲殻類等 

 OECD テストガイドライン No.202、国際標準機構の試験方法 (ISO 6341)、米国 EPA の試験

方法 (EPA OTS 797.1300, 1992)、欧州 EU の試験方法 (EU Method C.2) に準拠して、オオミジン

コ Daphnia magna の急性遊泳阻害試験が、GLP 試験として実施された 2)-2。試験は半止水式（24

時間後換水、密閉容器使用）で実施され、設定試験濃度は 0（対照区）、5.00、10.0、20.0、40.0、

80.0、160、320 mg/L（公比 2）であった。試験培地の硬度は 250 mg/L (CaCO3換算) であった。

被験物質の実測濃度は、0.009（対照区）、― 、1.27、―、3.52、―、20.0、― mg/L であった

（－は不明）。遊泳阻害に関する 48 時間半数影響濃度 (EC50) は、実測濃度に基づき 8,000 µg/L

であった 3)。 

 

3） 魚 類 

日本工業規格の試験方法 (JIS K0102-1998 の 71.) に準拠し、メダカ Oryzias latipes の急性毒性

試験が、GLP 試験として実施された 1)-2023061。試験は半止水式（8～16 時間毎に換水）で行われ

た。試験溶液調製には、助剤として界面活性作用のある硬化ヒマシ油 (HCO-40) が用いられた。

96 時間半数致死濃度 (LC50) は、設定濃度に基づき 16,300 µg/L であった 3)。 

 

（2）定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討 

環境リスク初期評価において、予測無影響濃度 (PNEC) の導出は、原則として生態毒性に関

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

る予測やリードアクロス（類推）の活用については、当面専門家判断に基づく総合的な判定の
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根拠の 1 つとしている。 

本物質について、採用可能とされた実験値は、3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）の急性毒

性値及び藻類等の慢性毒性値であり、甲殻類等及び魚類の慢性毒性値は得られていない。本物

質のようなアミン類では、甲殻類の急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示す場合がある

という専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR による予測 4), 5)や類推を検討

した。 

本物質の QSAR 予測値については、決定係数 (R2) が 0.7 以上、毒性試験データ数 (n) が 5 以

上、leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2) が 0.5 以上 (KATE のみ)（以下、指標と

いう。）を満たす QSAR 式による QSAR 予測値のうち、log Kow と化学物質の部分構造について

判定し、適用できるとしたもの（適用領域内）を参考にすることとした。 

 

1）甲殻類の慢性毒性 

甲殻類の慢性毒性について、指標を満たした QSAR 式から適用領域内の予測値として、15 µg/L、 

47 μg/L 及び 120 µg/L が得られた（表 3.2）。各 QSAR クラスに含まれる参照物質と本物質の化

学構造的な類似性を確認し、本初期評価に用いるための妥当性を検証した結果、15 µg/L 及び 120 

µg/L ではなく、47 µg/L が採用された（第 2 編「トリブチルアミン」参照）。 

 

表 3.2 QSAR を用いた甲殻類慢性毒性予測結果の概要 

(KOWWIN v1.69 による推定値 logKow=4.46 を用いた予測） 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンドポイント QSAR モデル QSAR クラス 
MaxLogKow 

[logKowRange] 
R2 n Q2 

15 ChV ECOSAR 2.2 Aliphatic Amines 8.0 [ 4.2, 5.6 ] 0.80 5 ― 

47 NOEC KATE2020 v4 
CNO_X amine sec,tert 

unreactive w/  
N-Oxide,Nitroso 

[ -0.80, 4.67 ] 0.81 15 0.74 

120 ChV ECOSAR 2.2 Neutral Organics 8.0 [ -0.15, 7.7 ] 0.87 26 ― 

QSAR 予測値 

予測値を算出する定量的構造活性相関 (QSAR) プログラムとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 が用いられた。 

logKow 値や部分構造が適用範囲外の場合、QSAR 式の R2が 0.7 未満の場合、n が 5 未満の場合、KATE 2020 において Q2が

0.5 未満の場合、それらの予測値は掲載していない。 

本初期評価に用いるのに妥当性が高いとして採用された QSAR 予測値には、太字下線を付した。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、LOEC (Lowest Observed Effect Concentration): 最小影響濃度、 

NOEC (No Observed Effect Concentration)：無影響濃度 

LogKow 

  MaxLogKow：ECOSAR において各 QSAR 式に定められる logKow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和状態で影響な

し」と考えられる。 

  [LogKowRange]：QSAR を構築する参照物質の logKow の最大値と最小値 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数、（ ）内は Support Chemicals (logKow 推定値>6.0 の化学物質、不等号付き、外れ値) のデータ数 

Q2：Leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE のみ) 
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（3）予測無影響濃度 (PNEC) の設定 

生態毒性試験により得られた毒性値のうち、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 Raphidocelis subcapitata 72 時間 EC50（生長阻害） 10,100 µg/L 

甲殻類等 Daphnia magna 48 時間 EC50（遊泳阻害） 8,000 µg/L 

魚 類 Oryzias latipes 96 時間 LC50 16,300 µg/L 

アセスメント係数：100［3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）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、最も小さい値（甲殻類等の 8,000 µg/L）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 80 µg/L が得られた。 
 

慢性毒性値 

藻類等 Raphidocelis subcapitata 72 時間 NOEC（生長阻害） 1,650 µg/L 

アセスメント係数：100［1 生物群（藻類等）の信頼できる知見が得られたため］ 

得られた毒性値（藻類等の 1,650 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 16 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 16 µg/L を採用する。 

 

（4）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】 

本物質については、予測環境中濃度 (PEC) を設定できるデータが得られなかったため、生態

リスクの判定はできなかった。 
 

表 3.3 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 3 µg/L 未満(1986)] 

データは得られなかった 

[過去のデータではあるが 
概ね 3 µg/L 未満(1986)] 

16 

µg/L 

― 

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

3 µg/L 未満程度(1986)] 

データは得られなかった 

[過去のデータではあるが

3 µg/L 未満程度(1986)] 

― 

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 

 

312



4 トリブチルアミン 

 

 

 

 

【総合的な判定】 

過去（10 年以上前）のデータではあるが、公共用水域・淡水で概ね 3 µg/L 未満、海水では 3 

µg/L 未満程度の報告があった。これらの濃度と予測無影響濃度 (PNEC) の比は 0.2 未満であっ

た。 

また、化管法に基づく排出量と下水道への移動量は年度により変動しているため、安全側に

立った評価を行う観点から 2019 年度の下水道への移動量から推計した公共用水域の排出量を、

全国河道構造データベースの平水流量で除し、希釈のみを考慮した河川中濃度を推定すると、

最大で 7.3 µg/L となった。この値と PNEC の比は 0.5 であった。 

さらに、本物質のようなアミン類は甲殻類の急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示す

場合があるという専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR 等による検討を行

った結果、QSAR 予測値 47 µg/L が得られた。この値に基づく PNEC の参考値は 0.47 µg/L とな

る。PNEC の参考値に対する過去（10 年以上前）の公共用水域の水質濃度（淡水が概ね 3 µg/L

未満、海水では 3 µg/L 未満程度）の比は 6 未満であった。 

以上より、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。 

本物質については、環境中濃度の把握及び甲殻類等の慢性毒性値の収集に努める必要がある

と考えられる。 

 

 

 
 

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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第２編 化学物質の環境リスク評価関連の調査研究等 

 

Ⅰ 生態リスク初期評価における定量的構造活性相関（QSAR）等による検

討の詳細 
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本資料は、第 1 編「2-(ジエチルアミノ)エタノール」の生態リスク初期評価において実施し

た定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討の詳細を解説するものである。 

なお、ここでの定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討は、本生態リスク初期評価にお

いて参考情報として用いることを目的としており、他の評価において利用できることを保証す

るものではない。 

1．検討対象とした理由 

本物質について、採用可能とされた実験値は、3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）の急性毒

性値及び藻類等の慢性毒性値であり、甲殻類等及び魚類の慢性毒性値は得られていない。本物

質のようなアミン類では、甲殻類は急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示す場合がある

という専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR による予測や類推を検討した。 

 

2．QSAR による予測 

 QSAR モデルには、国内外で広く用いられている KATE2020ver4.1a及び ECOSAR2.2bを用い

た。これら 2 つの QSAR 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と

し、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。 

 上記 2 つの QSAR モデルで QSAR 予測を実施した本物質の情報を別表 1 に示す。 

 
別表１ QSAR 予測対象物質の情報 

 QSAR 予測対象物質 

構 造 

 
SMILES CCN(CC)CCO 

分子量 117.19 

logKow 
(KOWWIN による推定値) 

0.05 

 

別表 1 の情報を用いて、QSAR モデルによって求めた急性毒性、慢性毒性の予測結果の概要

をそれぞれ別表 2、別表 3 に示す。 

本検討においては、検討対象とする毒性について、以下の条件（以下、指標という。）を満

たす回帰式から、適用領域内と判定された QSAR 予測結果についてのみ妥当性を検討した。 

 
a：国立研究開発法人国立環境研究所 生態毒性予測システム KATE2020 version4.1. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://kate.nies.go.jp/onnet2020-e.html 
b：U.S. Environmental Protection Agency, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model 

 

［1］2-(ジエチルアミノ)エタノール 
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 回帰式の条件 

 当てはまりの良さの指標としての決定係数 (R2) が 0.7 以上 

 毒性試験データ数(n)が 5 以上 

 leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2)が 0.5 以上（KATE のみ） 

 適用領域内の判定 

 本物質の log Kow が参照物質の log Kow 最小と最大の範囲内にある 

 部分構造判定において適用領域内であると判定される（KATE のみ） 

 
別表 2  QSAR を用いた急性毒性予測結果の概要  

生

物

群 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス [log Kow range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log 
Kow 

部分 
構造 

藻

類 

23,000 72h EC50 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X alcohol 
unreactive w/o 
EO Alga 

[-1.61, 2.01] ― 0.14 4 -4 in in 

53,000 96h EC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-1.6, 5.7] 6.4 0.79 35 ― ― ― 

94,000 72h EC50 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
aliphatic 

[-0.56, 3.87] ― 0.85 4 -0.05 in in 

915,000 96h EC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics [1.3, 5.3] 6.4 0.68 41 ― ― ― 

甲

殻

類 

41,000 48h LC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-2.2, 4.4]  0.76 24 ― ― ― 

66,000 48h EC50 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
aliphatic 

[-0.56, 4.67] ― 0.82 5 0.47 in in 

2,590,000 48h LC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics [-2.7, 5] 5.0 0.77 98 ― ― ― 

魚

類 

432,000 96h LC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-2.5, 4.8] 5.0 0.79 90 ― ― ― 

580,000 96h LC50 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
aliphatic 

[-2.48, 4.67] ― 0.91 16 0.86 in in 

5,463,000 96h LC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics [-1.8, 5] 5.0 0.88 296 ― ― ― 

 

別表 3  QSAR を用いた慢性毒性予測結果の概要  
生

物

群 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス [log Kow range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log 
Kow 

部分

構造 

藻

類 

9,900 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X alcohol 
unreactive w/o  
EO Alga 

[-3.16, 2.01] ― 0.05 5 -1.66 in in 

15,000 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-1.5, 5.7] 8.0 0.83 13 ― ― ― 

22,000 72h 
NOEC 

KATE2020 
v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
w/ N-Oxide,Nitroso 

[-0.80, 4.67] ― 0.72 21 0.65 in in 

43,000 72h 
NOEC 

KATE2020 
v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
aliphatic 

[-0.56, 3.87] ― 0.9 6 0.79 in in 

160,000 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-1.2, 5.9] 8.0 0.70 34 ― ― ― 

甲

殻

類 

2,700 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [4.2, 5.6] 8.0 0.80 5 ― ― ― 

5,000 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
aliphatic 

[-0.56, 4.67] ― 0.68 6 0.31 in in 

11,000 72h 
NOEC 

KATE2020 
v4.1 

CNO_X amine 
sec,tert unreactive 
w/ N-Oxide,Nitroso 

[-0.80, 4.67] ― 0.81 15 0.74 in in 

153,000 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-0.15, 7.7] 8.0 0.87 26 ― ― ― 
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生

物

群 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス [log Kow range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log 
Kow 

部分

構造 

魚

類 

550 NOEC 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X 
unreactive Fish 
Chronic, w/ N,O 

[-1.61, 5.99] ― 0.62 19 0.54 in in 

50,000 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [4.2, 5.6] 8.0 0.98 3 ― ― ― 

432,000 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [0.49, 6.2] 8.0 0.74 46 ― ― ― 

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)ソフトウェアとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 を用いた。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、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 

logKow 
  Max log Kow：各 QSAR 式に定められる log Kow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和状態で影響なし」と考えられ

る。(ECOSAR のみ) 

  [log Kow Range]：QSAR を構築する参照物質の最小及び最大の log Kow 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数 

Q2：leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE 2020 のみ) 

適用領域 

in：適用領域内 

out of：適用領域外 

       ：QSAR による予測の検討を行う毒性 

統計値、適用領域（下線）：指標を満たす統計値、適量領域内の判定 

QSAR 予測値（太字）：統計値が指標を満たし、かつ適用領域内と判定された予測値 
 

甲殻類の慢性毒性について、指標を満たす QSAR クラスとして、KATE2020 v4.1 では 

「CNO_X amine sec,tert unreactive aliphatic」及び「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-

Oxide,Nitroso」の 2 クラス、ECOSAR2.2 では「Aliphatic Amines」及び「Neutral Organics」の 2

クラスの予測結果が得られた。このうち、KATE2020ｖ4.1 の「CNO_X amine sec,tert unreactive 

aliphatic」クラスでは、leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2) は 0.31 であり、指

標である 0.5 以上を満たさなかった。また、ECOSAR2.2 の「Aliphatic Amines」では本物質の

log Kow (0.05) は参照物質の log Kow 最小 (4.2) と最大 (5.6) の範囲から外れていた。そのた

め、この 2 クラスについては QSAR 予測の妥当性についての検討は行わなかった。 

以上より、指標を満たした回帰式から得られた適用領域内の判定が下される KATE2020 v4.1

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide, Nitroso」クラスの 11,000 μg/L と、ECOSAR2.2

「Neutral Organics」クラスの 153,000 μg/L の 2 つの予測結果について妥当性を検討した。 

 KATE2020 v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスの回帰式を別図

１に示す。式を構成している参照物質（別表 4）には本物質と同様の第三級アミンやアミンの

炭素鎖末端がアルコール化した構造が複数含まれていた。特に類似性が高い 2- (ジブチルアミ

ノ) エタノール、トリエチルアミン及びトリメチルアミンについて実験値と予測値を比較した

ところ、それぞれの実験値は 4,400 µg/L、11,000 µg/L、8,000 µg/L、予測値は 1,200 µg/L、1,300 

µg/L、5,500 µg/L であった。このことから、このクラスにおいては、本物質に対して類似性が

高い物質群について安全側の予測が行われることを確認した。したがって、KATE2020 v4.1

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスの回帰式から求めた 11,000 µg/L

は妥当性が高いと判断された。 
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ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスの回帰式は指標を満たし、実験値と log Kow の相関は

良好であった。しかしながら、このクラスに適用される構造定義には、本物質が分類されるア

ミン類は含まれていなかった（別表 5）。また、参照物質の構造を実際に確認したところ、ア

ミン類は含まれていなかった。したがって、ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスによる甲殻

類慢性の毒性予測は妥当ではないと判断された。 

以上より、甲殻類の慢性毒性に関する妥当性のある QSAR 予測値として、KATE2020 v4.1

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスから 11,000 µg/L が得られた。 

 

 

別図１ KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」回帰式 

 

別表 4 KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」参照物質 

CAS No. 物質名称 SMILES 構造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 

NOEC 
[μg/L] 

Log(1/NOEC
[mmol/L]) 

出典 

110-85-0 ピペラジン C1CNCCN1 

 

0.395 86.14 -0.80 33,000 0.42 
MOE 
2001 

110-91-8 モルホリン C1COCCN1 

 

0.579 87.12 -0.56 5,000 1.24 
MOE 
1996 

75-50-3 トリメチルアミン N(C)(C)C 

 

0.407 59.11 0.04 8,000 0.87 
MOE 
2010 

109-89-7 ジエチルアミン CCNCC 

 

0.500 73.14 0.81 4,200 1.24 
MOE 
1999 
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CAS No. 物質名称 SMILES 構造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 

NOEC 
[μg/L] 

Log(1/NOEC
[mmol/L]) 

出典 

2403-88-5 
2,2,6,6-テトラメチ

ルピペリジン-4- 
オール 

CC1(C)CC 
(O)CC(C)(C)
N1 

 

0.389 157.26 0.94 3,700 1.63 
MOE 
1997 

121-44-8 トリエチルアミン CCN(CC)CC 

 

0.630 101.19 1.51 11,000 0.96 
MOE 
1999 

100-61-8 N-メチルアニリン CNc1ccccc1 

 

0.156 107.16 1.62 290 2.57 
MOE 
1996 

102-81-8 
2- (ジブチルアミ

ノ) エタノール 
CCCCN 
(CCO)CCCC 

 

0.844 173.30 2.01 4,400 1.60 
MOE 
2003 

103-69-5 N-エチルアニリン CCNc1ccccc1 

 

0.176 121.18 2.11 540 2.35 
MOE 
2000 

86-30-6 
N-ニトロソ 
ジフェニルアミン 

O=NN(c1ccc
cc1)c2ccccc2 

 

0.135 198.23 3.16 75 3.42 
MOE 
1996 

122-39-4 ジフェニルアミン 
N(c1ccccc1) 
c2ccccc2 

 

0.128 169.23 3.29 130 3.11 
MOE 
1995 

91-53-2 
6-エトキシ-1,2- 
ジヒドロ -2,2,4-ト
リメチルキノリン 

CCOc1ccc2N
C(C)(C)C=C 
(C)c2c1 

 

0.129 217.31 3.87 32 3.83 
MOE 
1998 

101-83-7 
ジシクロヘキシル 
アミン 

C1CCC(CC1)
NC2CCCCC2 

 

0.326 181.32 4.37 49 3.57 
MOE 
1998 

620-93-9 ジ-p-トリルアミン 
Cc1ccc(Nc2c
cc(C)cc2)cc1 

 

0.126 197.28 4.39 25 3.90 
MOE 
2001 

1643-20-5 
ドデシルジメチル 
アミンオキシド 

CCCCCCCC
CCCCN(=O) 
(C)C 

 

0.415 229.41 4.67 360 2.80 
MOE 
1998 

予測物質に対する類似度：Pubchem Fingerprints を用いて tanimoto 係数によって求めた値 
出典：MOE；環境省生態影響試験（数字は報告書年） 

 

N
H
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別表 5 ECOSAR2.2「Neutral Organics」に分類される構造の定義c 

The following types of example classes are represented by the neutral organics class which assumes 
a simple non-polar narcosis mechanism of action for solvents and non-reactive, non-ionizable organic 
compounds 

  
1. Alcohols,  2. Acetals,  3. Ketones,  4. Ethers,  5. Alkyl halides,  6. Aryl halides, 
7. Aromatic hydrocarbons,  8. Halogenated aromatic hydrocarbons, 
9. Halogenated aliphatic hydrocarbons,  10. Sulfides and di-sulfides  

 

 
c：U.S. Environmental Protection Agency, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model (“ECOSAR  
Class Definition: Neutral Organics”より改行等一部改変) 
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本資料は、第 1 編「シス-1,2-ジクロロエチレン」の生態リスク初期評価において実施した定

量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討の詳細を解説するものである。 

なお、ここでの定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討は、本生態リスク初期評価にお

いて参考情報として用いることを目的としており、他の評価において利用できることを保証す

るものではない。 

1．検討対象とした理由 

本物質について、PNEC 導出のために採用された慢性毒性実験値は、2 生物群（藻類等及び甲

殻類等）から得られている。魚類の慢性毒性値が得られればアセスメント係数は 2 生物群の知

見が得られた場合の 100 から 3 生物群の知見が得られた場合の 10 となり、生態リスクの初期評

価結果が変わる可能性がある。そこで、魚類の慢性毒性について、QSAR による予測や類推が可

能かどうかを検討した。 

 

2．QSAR による予測 

QSAR モデルには、国内外で広く用いられている KATE2020ver4.1a及び ECOSAR2.2bが用い

た。これら 2 つの QSAR 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と

し、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。 

上記 2 つの QSAR モデルで QSAR 予測を実施した、本物質の情報を別表 1 に示す。 

 
別表１ QSAR 予測対象物質の情報 

 QSAR 予測対象物質 

構 造 

 
SMILES*1 ClC=CCl 

分子量 96.94 

logKow 
(KOWWIN による推定値) 

1.98 

*1 シス体の SMILES を掲載しているが、予測に用いた QSAR モデルではいずれも幾何異性体間の差は予測において無視される 

 

別表 1 の情報を用いて、QSAR モデルによって求めた急性毒性、慢性毒性の予測結果の概要

をそれぞれ別表 2、別表 3 に示す。 

 

 
a ：国立研究開発法人国立環境研究所 生態毒性予測システム KATE2020 version4.1. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://kate.nies.go.jp/onnet2020-e.html 
b：U.S. Environmental Protection Agency, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model 

［2］シス-1,2-ジクロロエチレン 

323



 2 シス-1,2-ジクロロエチレン 

 

 

本検討においては、検討対象とする毒性について、以下の条件（以下、指標という。）を満

たす回帰式から適用領域内と判定された QSAR 予測結果についてのみ妥当性を検討した。 

 回帰式の条件 

 当てはまりの良さの指標としての決定係数 (R2) が 0.7 以上 

 毒性試験データ数(n)が 5 以上 

 leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2)が 0.5 以上 (KATE のみ) 

 適用領域内の判定 

 本物質の log Kow が参照物質の log Kow 最小と最大の範囲内にある 

 部分構造判定において適用領域内であると判定される (KATE のみ) 

 
別表 2  QSAR を用いた急性毒性予測結果の概要  

生

物

群  

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス 
[log Kow 

range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log Kow 
部分

構造 

藻

類 

23,000 
96h 
EC50 

ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
 [2.3, 3] 6.4 0.58 5 ― ― ― 

24,000 
72h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

CNOS_X halogen 
unreactive 

[0.78, 5.10] ― 0.42 34 0.33 in in 

35,000 
96h 
EC50 

ECOSAR2.2 Neutral Organics  [1.3, 5.3] 6.4 0.68 41 ― ― ― 

94,000 72h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

narcotic group Alga Acute [1.08, 5.26] ― 0.76 52 0.74 in in 

180,000 72h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X, 

excl. Halomethane 
[1.83, 2.97] ― 0.97 5 0.91 in in 

甲

殻

類 

10,000 
48h 
LC50 

ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
 [1.1, 5.9] 6.0 0.26 21 ― ― ― 

19,000 48h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

narcotic group Daphnid 
Acute 

[1.08, 5.88] ― 0.71 83 0.7 in in 

20,000 48h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X 

[1.61, 4.52] ― 0.82 14 0.77 in in 

22,000 48h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

CNOS_X halogen 
unreactive 

[0.78, 5.81] ― 0.86 43 0.84 in in 

27,000 48h 
EC50 

KATE2020 
v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X, 

excl. gem,vic-Cl,TCE 
[1.98, 4.52] ― 0.98 7 0.97 in in 

47,000 
48h 
LC50 

ECOSAR2.2 Neutral Organics  [-2.7, 5] 5.0 0.77 98 ― ― ― 

魚

類 

3,700 96h 
LC50 

ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
 [1.1, 6] 6.0 0.30 47 -1.10 in in 

32,000 96h 
LC50 

KATE2020 
v4.1 

CNOS_X halogen 
unreactive 

[0.11, 5.81] ― 0.76 95 0.75 in in 

83,000 96h 
LC50 

ECOSAR2.2 Neutral Organics  [-1.8, 5] 5.0 0.88 296 ― ― ― 

88,000 96h 
LC50 

KATE2020 
v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X, 

excl. Halomethane 
[1.34, 4.61]  0.87 24 0.86 in in 

100,000 96h 
LC50 

KATE2020 
v4.1 

narcotic group Fish Acute [-0.63, 5.88]  0.87 154 0.87 in in 
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別表 3  QSAR を用いた慢性毒性予測結果の概要 
生

物

群  

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス 
[log Kow 

range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log Kow 
部分

構造 

藻

類 

3,200 ChV ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
[2.3, 3] 8.0 0.37 4 ― ― ― 

4,300 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 
CNOS_X halogen 

unreactive 
[0.78, 5.81] ― 0.36 42 0.27 in in 

5,600 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 
C_X hydrocarbon Alga 

Chronic 
[1.61, 5.52] ― 0.41 61 0.36 in in 

9,100 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-1.2, 5.9] 8.0 0.70 34 ― ― ― 

11,000 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 
narcotic group Alga 

Chronic 
[0.69, 5.81] ― 0.58 61 0.54 in in 

39,000 
72h 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X, 

excl. Halomethane 
[1.83, 2.97] ― 0.54 6 0.04 in in 

甲

殻

類 

360 ChV ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
[2, 7.5] 8.0 0.70 9 ― ― ― 

750 
21d 

NOEC 
KATE2020 

v4.1 
C_X hydrocarbon 

unreactive aliphatic w/ X 
[1.61, 4.52] ― 0.17 13 -0.09 in in 

1,800 21d 
NOEC 

KATE2020 
v4.1 

narcotic group Daphnid 
Chronic 

[-1.20, 5.88] ― 0.7 74 0.68 in in 

4,560 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-0.15, 7.7] 8.0 0.87 26 ― ― ― 

4,800 21d 
NOEC 

KATE2020 
v4.1 

C_X hydrocarbon 
unreactive aliphatic w/ X, 

excl. gem,vic-Cl,TCE 
[1.98, 4.52] ― 0.98 6 0.97 in in 

魚

類 

180 ChV ECOSAR2.2 
Vinyl/Allyl/Propargyl 

Halides 
[2.3, 6.3] 8.0 0.44 10 ― ― ― 

1,700 NOEC 
KATE2020 

v4.1 
Cnos_X unreactive Fish 

Chronic 
[1.52, 5.52] ― 0.76 12 0.68 in in 

1,800 NOEC 
KATE2020 

v4.1 
C_X hydrocarbon 

unreactive 
[1.52, 5.52] ― 0.78 11 0.68 in in 

1,900 NOEC 
KATE2020 

v4.1 
narcotic group Fish 

Chronic 
[1.52, 5.81] ― 0.82 12 0.75 in in 

8,100 NOEC ECOSAR2.2 Neutral Organics [0.49, 6.2] 8.0 0.74 46 ― ― ― 

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)ソフトウェアとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 を用いた。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、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 

logKow 

  Max log Kow：各 QSAR 式に定められる log Kow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和状態で影響なし」と考えられ

る。(ECOSAR のみ) 

  [log Kow Range]：QSAR を構築する参照物質の最小及び最大の log Kow 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数 

Q2：leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE 2020 のみ) 

適用領域 

in：適用領域内 

out of：適用領域外 

       ：QSAR による予測の検討を行う毒性 

       ：QSAR 式を構築する参照物質に本物質が含まれる、又は QSAR 式を補助する情報(Supporting Data)等として本物質の実

験値が得られている 

統計値、適用領域（下線）：指標を満たす統計値、適量領域内の判定 

QSAR 予測値（太字）：統計値が指標を満たし、かつ適用領域内と判定された予測値 
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魚類慢性毒性については、指標を満たす QSAR クラスとして、KATE2020v4.1 では「Cnos_X 

unreactive Fish Chronic」「C_X hydrocarbon unreactive」「narcotic group Fish Chronic」の 3 クラ

ス、ECOSAR2.2 では「Vinyl/Allyl/Propargyl Halides」「Neutral Organics」の 2 クラスの予測値

が得られた。このうち、ECOSAR2.2「Vinyl/Allyl/Propargyl Halides」クラスでは、決定係数 

(R2) は 0.44 であり指標である 0.7 以上を満たしておらず、また、本物質の log Kow (1.98) は参

照物質の log Kow 最小 (2.3) と最大 (6.3) の範囲から外れていた。そのため、このクラスにつ

いては、QSAR 予測の妥当性について検討を行わなかった。 

以上より、指標を満たした回帰式から得られた適用領域内の判定が下される KATE2020v4.1

「Cnos_X unreactive Fish Chronic」クラスの 1,700 µg/L、「C_X hydrocarbon unreactive」クラス

の 1,800 µg/L、「narcotic group Fish Chronic」クラスの 1,900 µg/L、ECOSAR2.2「Neutral 

Organics」クラスの 8,100 µg/L という 4 つの予測結果について妥当性を検討した。 

KATE2020v4.1「Cnos_X unreactive Fish Chronic」「C_X hydrocarbon unreactive」「narcotic 

group Fish Chronic」クラスの回帰式（別図 1、2、3）は指標を満たし、実験値と log Kow の相

関は良好であった。次に参照物質群（別表 4）について、本物質と同様のクロロエチレン類が

含まれている構造があるか確認したところ、テトラクロロエチレンしか得られなかった。本物

質の毒性値の予測に適う類似性を有する参照物質が 1 物質しか得られないため、KATE2020 

v4.1 による予測値は、いずれも評価にそのまま用いるには妥当性が低いと判断された。 

ECOSAR2.2「NeutralOrganics」クラスの回帰式（別図 4）は、指標を満たし実験値と log 

Kow の相関は良好であるものの、参照物質にはクロロエチレン類が含まれないことが確認され

た（別表 5）。したがって、ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスの予測結果を採用するのは

妥当ではないと判断された。なお、ECOSAR2.2 において、クロロエチレン類は

「Vinyl/Allyl/Propargyl Halides」クラスの参照物質に含まれていることから、ECOSAR2.2 にお

ける本物質の予測には「Vinyl/Allyl/Propargyl Halides」クラスを用いるのが適当であると考察さ

れた。 
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別図 1 KATE2020v4.1「Cnos_X unreactive Fish Chronic」回帰式 

 

 

 

 

 
 

別図 2 KATE2020v4.1「C_X hydrocarbon unreactive」回帰式 
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別図 3 KATE2020v4.1「narcotic group Fish Chronic」回帰式 
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別表 4 KATE2020ｖ4.1 魚類の慢性毒性 QSAR クラスの参照物質とその毒性値 

CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 KATE2020v4.1 参照物質  

NOEC 
[μg/L] 

Log (1/NOEC 
[mmol/L]) 

出典 
Cnos_X 

unreactive  
Fish Chronic 

C_X 
hydrocarbon 
unreactive 

narcotic 
group  

Fish Chronic 

67-66-3 クロロホルム ClC(Cl)Cl 

 

0.357 119.38 1.52 2.6 1.66 
MOE 
2006 

〇 〇 〇 

108-90-7 クロロベンゼン Clc1ccccc1 

 

0.182 112.56 2.64 0.25 2.65 
MOE 
2003 

〇 〇 〇 

127-18-4 
テトラクロロエチ

レン 
ClC(=C(Cl)Cl)Cl 

 

0.467 165.83 2.97 1 2.22 
MOE 
1995 

〇 〇 〇 

106-46-7 
p-ジクロロベンゼ

ン 
Clc1ccc(Cl)cc1 

 

0.193 147 3.28 0.6 2.39 
MOE 
1995 

〇 〇 〇 

92-52-4 ビフェニル c1ccc(cc1)c1ccccc1 

 

0.109 154.21 3.76 0.34 2.66 
MOE 
1998 

〇 〇 〇 

99-87-6 p-シメン CC(C)c1ccc(C)cc1 

 

0.108 134.22 4 0.69 2.29 
MOE 
1998 

〇 〇 〇 

132-65-0 ジベンゾチオフェン 
c1ccc2c(c1)sc1ccccc

21 

 

0.081 185.27 4.17 0.032 3.76 
MOE 
1997 

〇 × × 

S
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CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 KATE2020v4.1 参照物質  

NOEC 
[μg/L] 

Log (1/NOEC 
[mmol/L]) 

出典 
Cnos_X 

unreactive  
Fish Chronic 

C_X 
hydrocarbon 
unreactive 

narcotic 
group  

Fish Chronic 

111-65-9 オクタン CCCCCCCC  0.167 114.23 4.27 0.028 3.61 
MOE 
1998 

〇 〇 〇 

111-85-3 1-クロロオクタン CCCCCCCCCl  0.346 148.68 4.52 0.057 3.42 
MOE 
1998 

〇 〇 〇 

129-00-0 ピレン 
c1cc2ccc3cccc4ccc 

(c1)c2c34 

 

0.09 202.26 4.93 0.005 4.61 
MOE 
1996 

〇 〇 〇 

6165-51-1 
2-(1-フェニルエチ

ル)-p-キシレン 
CC(c1ccccc1)c1cc 

(C)ccc1C 

 

0.095 210.32 5.24 0.034 3.79 
MOE 
1999 

〇 〇 〇 

84-15-1 o-テルフェニル 
c1ccc(cc1)c1ccccc1 

c1ccccc1 

 

0.1 230.31 5.52 0.011 4.32 
MOE 
1995 

〇 〇 〇 

115-32-2 ケルタン 
OC(c1ccc(Cl)cc1) 

(c1ccc(Cl)cc1)C(Cl) 
(Cl)Cl 

 

0.117 370.49 5.81 0.0084 4.64 
MOE 
1998 

× × 〇 

予測物質に対する類似度：Pubchem Fingerprints を用いて tanimoto 係数によって求めた値 
参照物質：〇；参照物質に含まれる ×；参照物質に含まれない 
出典：MOE；環境省生態影響試験（数字は報告書年） 

 

 

Cl
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別図 4 ECOSAR2.2「NeutralOrganics」回帰式 

 

別表 5 ECOSAR2.2「Neutral Organics」魚類の慢性毒性 QSAR クラスの参照物質 

No. CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

実験値 
30 日間 

Fish ChV 
[μg/L] 

1 1122-54-9 4-アセチルピリジン CC(=O)c1ccncc1 

 

0.49 10,300,000 

2 78-83-1 2-メチル-1-プロパノール CC(C)CO 

 

0.77 416,000,000 

3 110-86-1 ピリジン c1ccncc1 

 

0.8 28,000,000 

4 109-99-9 テトラヒドロフラン C1CCOC1 

  

0.94 513,000,000 

5 108-10-1 4-メチル-2-ペンタノン CC(C)CC(=O)C 

  

1.2 77,400,000 

6 110-00-9 フラン c1ccoc1 

  

1.4 10,000,000 
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No. CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

実験値 
30 日間 

Fish ChV 
[μg/L] 

7 1634-04-4 メチル-tert-ブチルエーテル COC(C)(C)C 

  

1.4 245,000,000 

8 107-06-2 1,2-ジクロロエタン ClCCCl 
  

1.8 40,600,000 

9 107-06-2 1,2-ジクロロエタン ClCCCl 
  

1.8 41,000,000 

10 79-00-5 1,1,2-トリクロロエタン ClCC(Cl)Cl 

  

2.01 27,800,000 

11 79-00-5 1,1,2-トリクロロエタン ClCC(Cl)Cl 

  

2.01 9,400,000 

12 150-78-7 p-ジメトキシベンゼン Coc1ccc(OC)cc1 

 

2.2 21,200,000 

13 79-34-5 
1,1,2,2-テトラクロロエタ

ン 
ClC(Cl)C(Cl)Cl 

  

2.2 2,500,000 

14 79-34-5 
1,1,2,2-テトラクロロエタ

ン 
ClC(Cl)C(Cl)Cl 

  

2.2 2,400,000 

15 78-87-5 1,2-ジクロロプロパン CC(Cl)CCl 

  

2.3 8,280,000 

16 78-87-5 1,2-ジクロロプロパン CC(Cl)CCl 

  

2.3 8,100,000 

17 142-28-9 1,3-ジクロロプロパン ClCCCCl 
  2.3 5,830,000 

18 142-28-9 1,3-ジクロロプロパン ClCCCCl   2.3 11,000,000 

Cl

Cl

Cl

Cl
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No. CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

実験値 
30 日間 

Fish ChV 
[μg/L] 

19 108-88-3 トルエン Cc1ccccc1 

 

2.5 8,690,000 

20 88-73-3 1-クロロ-2-ニトロベンゼン O=N(=O)c(c(ccc1)Cl)c1 

 

2.5 375,000 

21 108-90-7 2-クロロベンゼン Clc1ccccc1 

 

2.6 6,700 

22 111-87-5 n-オクタノール OCCCCCCCC   2.8 7,150,000 

23 76-01-7 ペンタクロロエタン ClC(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

3.1 1,630,000 

24 76-01-7 ペンタクロロエタン ClC(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

3.1 1,990,000 

25 76-01-7 ペンタクロロエタン ClC(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

3.1 1,100,000 

26 76-01-7 ペンタクロロエタン ClC(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

3.1 1,090,000 

27 119-61-9 ベンゾフェノン O=C(c1ccccc1)c1ccccc1 

 

3.2 1,350,000 

28 541-73-1 1,3-ジクロロベンゼン c(cccc1Cl)(c1)Cl 

 

3.3 1,510,000 

29 541-73-1 1,3-ジクロロベンゼン c(cccc1Cl)(c1)Cl 

 

3.3 1,500,000 

30 106-46-7 p-ジクロロベンゼン Clc1ccc(Cl)cc1 

 

3.3 763,000 
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No. CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

実験値 
30 日間 

Fish ChV 
[μg/L] 

31 106-46-7 p-ジクロロベンゼン Clc1ccc(Cl)cc1 

 

3.3 751,000 

32 822-86-6 
トランス-1,2-ジクロロシク

ロヘキサン 
ClC1C(Cl)CCCC1 

 

3.5 774,000 

33 98-56-6 
p-クロロベンゾトリフルオ

リド 
FC(F)(F)c1ccc(Cl)cc1 

 

3.6 870,000 

34 95-75-0 3,4-ジクロロトルエン Cc1ccc(Cl)c(Cl)c1 

 

3.8 108,000 

35 120-82-1 1,2,4-トリクロロベンゼン Clc1ccc(Cl)c(Cl)c1 

 

3.9 689,000 

36 120-82-1 1,2,4-トリクロロベンゼン Clc1ccc(Cl)c(Cl)c1 

 

3.9 680,000 

37 67-72-1 ヘキサクロロエタン ClC(Cl)(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

4.0 109,000 

38 67-72-1 ヘキサクロロエタン ClC(Cl)(Cl)C(Cl)(Cl)Cl 

  

4.0 120,000 

39 83-32-9 アセナフテン C1Cc2cccc3cccc1c23 

 

4.2 412,000 

40 83-32-9 アセナフテン C1Cc2cccc3cccc1c23 

 

4.2 199,000 

41 83-32-9 アセナフテン C1Cc2cccc3cccc1c23 

 

4.2 200,000 

42 85-01-8 フェナントレン c1ccc2c(c1)ccc1ccccc21 

 

4.4 6,300 
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No. CAS No. 物質名称 SMILES 構 造 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

実験値 
30 日間 

Fish ChV 
[μg/L] 

43 634-66-2 
1,2,3,4-テトラクロロベン

ゼン 
Clc1ccc(Cl)c(Cl)c1Cl 

 

4.6 164,000 

44 634-66-2 
1,2,3,4-テトラクロロベン

ゼン 
Clc1ccc(Cl)c(Cl)c1Cl 

 

4.6 320,000 

45 CBI CBI CBI CBI 6.1 22,000 

46 CBI CBI CBI CBI 6.2 13,000 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値 
CBI (confidential business information) ：企業機密情報  
 
 

3．類似物質によるグルーピング手法の活用 

「2．QSAR による予測」において、本物質について妥当性のある QSAR 予測結果が得られ

なかったため、グルーピング手法による予測毒性の検討を行うこととした。 

魚類慢性毒性について、本物質が分類される QSAR クラスを構築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クロロエチレン類としてテトラクロロエチレンが得られ

た。なお、テトラクロロエチレンは KATE2020 v4.1 及び ECOSAR2.2 のいずれにも参照物質と

して含まれている。また、QSAR クラスの構築には使用されていないものの、ECOSAR2.2 の

「Vinyl/Allyl/Propargyl Halides」クラスには SUPPORT CHEMICAL としてトリクロロエチレン

が含まれていた。よって、テトラクロロエチレンとトリクロロエチレンをグルーピングに用い

る類似物質とした（別表 6）。ただし、トリクロロエチレンについて得られた毒性値は EC20値 

(20%影響濃度) であったため、通常 NOEC（無影響濃度）が用いられる魚類慢性毒性の毒性値

として用いるには適していない可能性があるとされた。 

本物質と類似物質として抽出した 2 物質を比較すると、本物質はエチレンに結合する塩素が

2 原子であるのに対し、類似物質では 3 及び 4 原子であった。また、本物質の logKow（予測

値）は 1.98 であるのに対し、類似物質では 2.5 及び 2.97 であった。そのため本物質の毒性を類

似物質として抽出した 2 物質から推定することは構造、物性の面で挟み込みが行えず、外挿に

当たると考えられた。よって、類似物質として抽出した 2 物質から毒性を定量的に推定するこ

とは妥当でないと判断された。 

そこで類似物質から本物質の毒性を定性的に推定することを検討した。本物質と類似物質の

構造の違いはエチレンに結合する塩素原子の数であり、塩素原子が増えることで脂溶性が高ま

り、それに相関して毒性が強まると考えられた。一方で、上述の通りトリクロロエチレンの毒

性値をグルーピングに用いることは適していない可能性があるため、テトラクロロエチレンの

環境省生態毒性結果 (1,000 µg/L) を参考にすることとした。よって、本物質の毒性はテトラク

ロロエチレンよりも毒性が弱いことを意味する 1,000 µg/L 超と類推した。ただし、この類推

は、外挿であること及びシス体、トランス体の有害性の相違についてが懸念事項として残る。 

Cl

Cl

Cl

Cl

Cl

Cl

Cl

Cl
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別表 6 予測対象物質(シス-1,2-ジクロロエチレン)とグルーピング手法による魚類慢性毒性予測の検討に用いた類似物質 

 
CAS 
No. 

物質名称 SMILES 構 造 分子量 
logKow 

(KOWWIN 
による推定値) 

魚類慢性毒性実験値 [μg/L] QSAR 予測 

(QSAR モデル) 

用いられている

参照物質の 
毒性値 

『化学物質の

環境リスク 
初期評価』で

PNEC 導出時に

参照された毒

性値 
（掲載巻） 

(QSAR モデル) 

 QSAR クラス 
予測値 
[μg/L] 

予測対象物質 156-59-2 
シス-1,2-ジク

ロロエチレン ClC=CCl 

 

96.94 1.98 

(KATE2020v4.1) 
― 

― 

(KATE2020 v4.1) 
 Cnos_X unreactive Fish Chronic 
 C_X hydrocarbon unreactive 
 narcotic group Fish Chronic 

1,700 
1,800 
1,900 

(ECOSAR2.2) 
― 

(ECOSAR2.2) 
 Neutral Organics 
 Vinyl/Allyl/Propargyl Halides 

170 
8,100 

類似物質 79-01-6 トリクロロ 
エチレン 

ClC=C(Cl)Cl 

 

131.39 2.47 

(KATE2020v4.1) 
― 

―*3 

（第 2 巻） 

(KATE2020 v4.1) 
 Cnos_X unreactive Fish Chronic 
 C_X hydrocarbon unreactive 
 narcotic group Fish Chronic 

1,000 
1,100 
1,100 

(ECOSAR2.2)*1 
7,590*2 

7,710*2 
7,930*2 

(ECOSAR2.2) 
 Neutral Organics 
 Vinyl/Allyl/Propargyl Halides 

4,060 
2,080 

類似物質 127-18-4 
テトラクロロ

エチレン ClC(Cl)=C(Cl)Cl 

 

145.42 3.02 

(KATE2020v4.1) 
1,000 

―*3 

（第 2 巻） 

(KATE2020 v4.1) 
 Cnos_X unreactive Fish Chronic 
 C_X hydrocarbon unreactive 
 narcotic group Fish Chronic 

580 
640 
620 

(ECOSAR2.2) 
1,980 
2,340 
1,700 

(ECOSAR2.2) 
 Neutral Organics 
 Vinyl/Allyl/Propargyl Halides 

18,500 
1,080 

*1：Vinyl/Allyl/Propargyl Halides の参照物質として用いられており、Neutral Organics の参照物質には含まれない 
*2：ECOSAR での取り扱いは SupportChemicals(Data Not Included inSAR)。また、毒性値は NOEC（無影響濃度）ではなく EC20 (20%影響濃度) 値 
*3：化学物質の環境リスク初期評価は実施されているが、評価当時には魚類慢性毒性の実験値は得られていなかった 
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本資料は、第 1 編「トリブチルアミン」の生態リスク初期評価において実施した定量的構造

活性相関 (QSAR) 等による検討の詳細を解説するものである。 

なお、ここでの定量的構造活性相関 (QSAR) 等による検討は、本生態リスク初期評価にお

いて参考情報として用いることを目的としており、他の評価において利用できることを保証す

るものではない。 

1．検討対象とした理由 

本物質について、採用可能とされた実験値は、3 生物群（藻類等、甲殻類等、魚類）の急性毒

性値及び藻類等の慢性毒性値であり、甲殻類等及び魚類の慢性毒性値は得られていない。本物

質のようなアミン類では、甲殻類の急性毒性よりも慢性毒性に特に強い影響を示す場合がある

という専門家の意見を踏まえ、甲殻類の慢性毒性について QSAR による予測や類推を検討した。 

 

2．QSAR による予測 

QSAR モデルには、国内外で広く用いられている KATE2020ver4.1a及び ECOSAR2.2bを用い

た。これら 2 つの QSAR 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と

し、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。 

 上記 2 つの QSAR モデルで QSAR 予測を実施した本物質の情報を別表 1 に示す。 

 

別表１ QSAR 予測対象物質の情報 

 QSAR 予測対象物質 

構 造 

 
SMILES CCCCN(CCCC)CCCC 

分子量 185.35 

logKow 
(KOWWIN による推定値) 

4.46 

 

別表 1 の情報を用いて、QSAR モデルによって求めた急性毒性、慢性毒性の予測結果の概要

をそれぞれ別表 2、別表 3 に示す。 

 
a：国立研究開発法人国立環境研究所 生態毒性予測システム KATE2020 version4.1. (2023 年 10 月 2 日確認) https://k
ate.nies.go.jp/onnet2020-e.html 
b：U.S. Environmental Protection Agency, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認) https://www.epa.gov/tsca-screening-t
ools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model 

［3］トリブチルアミン 

337



 3 トリブチルアミン 
 

 
 

本検討においては、検討対象とする毒性について、以下の条件（以下、指標という。）を満

たす回帰式から、適用領域内と判定された QSAR 予測結果についてのみ妥当性を検討した。 

 回帰式の条件 

 当てはまりの良さの指標としての決定係数 (R2) が 0.7 以上 

 毒性試験データ数(n)が 5 以上 

 leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2)が 0.5 以上（KATE のみ） 

 適用領域内の判定 

 本物質の log Kow が参照物質の log Kow 最小と最大の範囲内にある 

 部分構造判定において適用領域内であると判定される（KATE のみ） 

 
別表 2  QSAR を用いた急性毒性予測結果の概要  

生

物

群 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR クラス [log Kow range] 
Max 

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log Kow 
部分

構造 

藻

類 

64 96h EC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-1.6, 5.7] 6.4 0.78 35 ― ― ― 

1,300 96h EC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics  [1.3, 5.3] 6.4 0.68 41 ― ― ― 

9,400 72h EC50 
KATE2020 

v4.1 
CNO_X amine sec,tert 

unreactive aliphatic 
[-0.80, 1.70] ― 0.31 5 -0.95 out of + in 

甲

殻

類 

140 48h LC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines  [-2.2, 4.4] 5.0 0.76 24 ― ― ― 

670 48h LC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics [-2.7, 5] 5.0 0.77 98 ― ― ― 

9,900 48h EC50 
KATE2020 

v4.1 
CNO_X amine sec,tert 

unreactive aliphatic 
[-0.80, 4.37] ― 0.89 6 0.64 out of + in 

魚

類 

860 96h LC50 ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-2.5, 4.8] 5.0 0.79 90 ― ― ― 

940 96h LC50 ECOSAR2.2 Neutral Organics [-1.8, 5] 5.0 0.88 296 ― ― ― 

3,100 96h LC50 
KATE2020 

v4.1 
CNO_X amine sec,tert 

unreactive aliphatic 
[-0.59, 4.74] ― 0.73 16 0.64 in in 

 

別表 3  QSAR を用いた慢性毒性予測結果の概要  
生

物

群 

QSAR 
予測値 
[µg/L] 

エンド 
ポイント 

QSAR 
モデル 

QSAR 
クラス 

[log Kow range] 
Max  

log Kow 
R2 n Q2 

適用領域 

log Kow 
部分

構造 

藻

類 

23 72h NOEC 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine sec,tert 
unreactive w/ N-

Oxide,Nitroso 
[-0.80, 4.67] ― 0.72 21 0.65 in in 

26 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [-1.5, 5.7] 8.0 0.83 13 ― ― ― 

560 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-1.2, 5.9] 8.0 0.70 34 ― ― ― 

1,600 72h NOEC 
KATE2020 

v4.1 
CNO_X amine sec,tert 

unreactive aliphatic 
[-0.80, 4.37] ― 0.4 7 -0.03 out of + in 

甲

殻

類 

15 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [4.2, 5.6] 8.0 0.80 5 ― ― ― 

47 21d NOEC 
KATE2020 

v4.1 

CNO_X amine sec,tert 
unreactive w/ N-

Oxide,Nitroso 
[-0.80, 4.67] ― 0.81 15 0.74 in in 

78 21d NOEC 
KATE2020 

v4.1 
CN_X amine sec,tert 
unreactive aliphatic 

[-0.80, 4.37] ― 0.91 5 0.43 out of + in 

120 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [-0.15, 7.7] 8.0 0.87 26 ― ― ― 

魚

類 

21 ChV ECOSAR2.2 Aliphatic Amines [4.2, 5.6] 8.0 0.98 3 ― ― ― 

23 NOEC 
KATE2020 

v4.1 
CNO_X unreactive 

Fish Chronic, w/ N,O 
[-1.61, 5.99] ― 0.62 19 0.54 in in 

120 ChV ECOSAR2.2 Neutral Organics [0.49, 6.2] 8.0 0.74 46 ― ― ― 
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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)ソフトウェアとして、ECOSAR 2.2、KATE 2020 ver.4.1 を用いた。 

エンドポイント 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値、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 

logKow 
  Max log Kow：各 QSAR 式に定められる log Kow の値。これを超過する場合、一般的に「飽和状態で影響なし」と考えられ

る。(ECOSAR のみ) 

  [log Kow Range]：QSAR を構築する参照物質の最小及び最大の log Kow 

統計値 

R2：QSAR 式の決定係数 

n：毒性試験データ数 

Q2：leave-one-out による内部バリデーション指標 (KATE 2020 のみ) 

適用領域 
in：適用領域内 
out of：適用領域外 

       ：QSAR による予測の検討を行う毒性 

統計値、適用領域（下線）：指標を満たす統計値、適量領域内の判定 
QSAR 予測値（太字）：:統計値が指標を満たし、かつ適用領域内と判定された予測値 

 

甲殻類の慢性毒性について、指標を満たす QSAR クラスとして、KATE2020 v4.1 では 

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」及び「CN_X amine sec,tert unreactive 

aliphatic」の 2 クラス、ECOSAR2.2 では「Aliphatic Amines」及び「Neutral Organics」の 2 クラ

スの予測結果が得られた。このうち、KATE2020 v4.1 の「CN_X amine sec,tert unreactive 

aliphatic」クラスでは leave-one-out による内部バリデーション指標 (Q2) は 0.31 であり指標で

ある 0.5 以上を満たさず、本物質の log Kow (4.46) は参照物質の log Kow 最小 (-0.80) と最大 

(4.37) の範囲から外れていた。そのため、このクラスについては QSAR 予測の妥当性について

の検討は行わなかった。 

以上より、指標を満たした回帰式から得られた適用領域内の判定が下される KATE2020v4.1

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスの 47 μg/L と、ECOSAR2.2

「Aliphatic Amines」クラスの 15 µg/L、ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスの 120 µg/L の 3

つの予測結果について妥当性を検討した。 

KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスの回帰式を別図 1

に示す。式を構成する参照物質には本物質と同様の第三級アミンやアミンの炭素鎖末端がアル

コール化した構造が複数含まれていた（別表 4）。特に類似性が高いトリエチルアミンやトリ

メチルアミン、本物質のブチル基がエタノールで置換された 2- (ジブチルアミノ) エタノール

が類似物質に該当する。これらの実験値と予測値を比較したところ、それぞれの実験値は

11,000 µg/L、8,000 µg/L、4,400 µg/L であり、予測値は 1,300 µg/L、5,500 µg/L、1,200 µg/L であ

った。このように、実験による結果よりも強い毒性が、QSAR により予測された。このことか

ら、KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスにおいて、本物

質に対して類似性が高い物質群については安全側の予測が行われることを確認した。このこと

から、KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスの回帰式によ

って求めた 47 µg/L は妥当性が高いと判断された。 

ECOSAR2.2「Aliphatic Amines」クラスの回帰式は指標を満たし、実験値と log Kow の相関は

良好であった。しかし、このクラスの参照物質には、本物質作用機序が異なると思われる農薬
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や、名称・構造ともに不明の物質しか含まれておらず、参照物質（別表 5）には本物質と同様

の第三級アミンは含まれていなかった。したがって、QSAR 式が類似性の高い物質で構築され

ていないとして妥当性が低いと判断された。 

ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスの回帰式は指標を満たし、実験値と log Kow の相関は

良好であった。しかしながら、このクラスに適用される構造定義には、本物質が分類されるア

ミン類は含まれていなかった（別表 5）。また、参照物質の構造を実際に確認したところ、ア

ミン類は含まれていなかった。したがって、ECOSAR2.2「Neutral Organics」クラスによる甲殻

類慢性の毒性予測は妥当ではないと判断された。 

以上より、甲殻類の慢性毒性に関する妥当性のある QSAR 予測値として、KATE2020 v4.1

「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」クラスから 47 µg/L が得られた。 

  

 

 

別図１ KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」回帰式 
 

 

別表 4 KATE2020v4.1「CNO_X amine sec,tert unreactive w/ N-Oxide,Nitroso」参照物質 

CAS No. 物質名称 SMILES 構造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 

NOEC 
[μg/L] 

Log(1/NOEC
[mmol/L]) 

出典 

110-85-0 ピペラジン C1CNCCN1 

 

0.395 86.14 -0.80 33,000 0.42 
MOE 
2001 

110-91-8 モルホリン C1COCCN1 

 

0.579 87.12 -0.56 5,000 1.24 
MOE 
1996 
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CAS No. 物質名称 SMILES 構造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 

NOEC 
[μg/L] 

Log(1/NOEC
[mmol/L]) 

出典 

75-50-3 トリメチルアミン N(C)(C)C 

 

0.407 59.11 0.04 8,000 0.87 
MOE 
2010 

109-89-7 ジエチルアミン CCNCC 

 

0.500 73.14 0.81 4,200 1.24 
MOE 
1999 

2403-88-5 
2,2,6,6-テトラメチ

ルピペリジン-4- 
オール 

CC1(C)CC 
(O)CC(C)(C)
N1 

 

0.389 157.26 0.94 3,700 1.63 
MOE 
1997 

121-44-8 トリエチルアミン CCN(CC)CC 

 

0.630 101.19 1.51 11,000 0.96 
MOE 
1999 

100-61-8 N-メチルアニリン CNc1ccccc1 

 

0.156 107.16 1.62 290 2.57 
MOE 
1996 

102-81-8 
2- (ジブチルアミ

ノ) エタノール 
CCCCN 
(CCO)CCCC 

 

0.844 173.30 2.01 4,400 1.60 
MOE 
2003 

103-69-5 N-エチルアニリン CCNc1ccccc1 

 

0.176 121.18 2.11 540 2.35 
MOE 
2000 

86-30-6 
N-ニトロソ 
ジフェニルアミン 

O=NN(c1ccc
cc1)c2ccccc2 

 

0.135 198.23 3.16 75 3.42 
MOE 
1996 

122-39-4 ジフェニルアミン 
N(c1ccccc1) 
c2ccccc2 

 

0.128 169.23 3.29 130 3.11 
MOE 
1995 

91-53-2 
6-エトキシ-1,2- 
ジヒドロ -2,2,4-ト
リメチルキノリン 

CCOc1ccc2N
C(C)(C)C=C 
(C)c2c1 

 

0.129 217.31 3.87 32 3.83 
MOE 
1998 

101-83-7 
ジシクロヘキシル 
アミン 

C1CCC(CC1)
NC2CCCCC2 

 

0.326 181.32 4.37 49 3.57 
MOE 
1998 

620-93-9 ジ-p-トリルアミン 
Cc1ccc(Nc2c
cc(C)cc2)cc1 

 

0.126 197.28 4.39 25 3.90 
MOE 
2001 
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CAS No. 物質名称 SMILES 構造 
予測物質 
に対する 
類似度 

分子量 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値に関する情報 

NOEC 
[μg/L] 

Log(1/NOEC
[mmol/L]) 

出典 

1643-20-5 
ドデシルジメチル 
アミンオキシド 

CCCCCCCC
CCCCN(=O) 
(C)C 

 

0.415 229.41 4.67 360 2.80 
MOE 
1998 

予測物質に対する類似度：Pubchem Fingerprints を用いて tanimoto 係数によって求めた値 
出典：MOE；環境省生態影響試験（数字は報告書年） 

 

 

別表 5 ECOSAR2.2「Aliphatic Amines,Daphnia ChV」参照物質 

CAS No. 物質名称 SMILES 構造 

logKow 
(KOWWIN
による 
推定値) 

実験値 
Daphnia 

ChV [μg/L] 
備考 

2439-10-3 ドジン 
CCCCCCCCCC
CCNC(N)=NOC

(=O)C 
 

4.2 5.87  

CBI CBI   4.4 17  

CBI CBI   5.4 18  

118134-30-8 スピロキサミン 
C1CC(C(C)(C)C
)CCC12(OCC(C
N(CC)CCC)O2) 

 

5.5 44  

33089-61-1 アミトラズ 
CN(C=Nc1ccc 

(C)cc1C)C=Nc2c
cc(C)cc2C 

 

5.6 1.6  

87820-88-0 トラルコキシジム 

Cc1cc(C)cc(C)c1
C2CC(=O)C 

(C(CC)=NOCC)
=C(O)C2 

 

4.9 2,970 
回帰式に 

含まれない

SAR データ 

36362-09-1 
2-デシルチオ 

エタナミン塩酸塩 
CCCCCCCCCC

SCCN.Cl 
4.4 13～24.8 

SAR に 
含まれない 

データ 

ChV (Chronic Value)：NOEC と LOEC の幾何平均値 
CBI (confidential business information) ：企業機密情報  
 
 

別表 6 ECOSAR2.2「Neutral Organics」に分類される構造の定義c 

The following types of example classes are represented by the neutral organics class which assumes  
a simple non-polar narcosis mechanism of action for solvents and non-reactive, non-ionizable organic 
compounds 

  
1. Alcohols,  2. Acetals,  3. Ketones,  4. Ethers,  5. Alkyl halides,  6. Aryl halides, 
7. Aromatic hydrocarbons,  8. Halogenated aromatic hydrocarbons, 
9. Halogenated aliphatic hydrocarbons,  10. Sulfides and di-sulfides  

 

 
c：U.S. Environmental Protection Agency, ECOSAR v2.2. (2023 年 10 月 2 日確認)  

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/ecological-structure-activity-relationships-ecosar-predictive-model  
(“ECOSAR Class Definition: Neutral Organics”より改行等一部改変) 
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