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SIDS in HPV programme & CCAP 
SIAM 30, 20/04/2010 
 

選択的初期評価プロファイル（ITAP） 

 

2,6-ビス(1,1-ジメチルエチル)-4-(1-メチルプロピル)フェノール 

 
物 質 名：Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-4-(1-methylpropyl)- 

；(DTBSBP)   

CAS No.：17540-75-9 

 

 

 

 

 
選択的評価の結論の要旨 

 
註記：この評価は、次の環境エンドポイントを取り扱うことに対象を絞る：水中安定性および生分解性、

生物蓄積性、水生生物の急性毒性、以上は近似の構造的類縁物質の読み取り法、および構造活性相関((Q)SAR)

モデルによる予測の適用に基づく。この報告を十分なSIDS初期評価と見なすことはできない。ばく露に関す

る要約情報もここで報告する。カナダのスクリーニング評価では他のヒト健康および環境のエンドポイント

が含まれているが、OECD加盟国による合意が得られていないので、このプロファイルには含められていな

い。 

最終のスクリーニング評価はカナダ政府の責任の下に公表されている。 

http://www.ec.gc.ca/ese-ees/default.asp?lang = En&n = AE29F426-1 

 
選択的評価の理論的根拠 

カナダ政府は、カナダ環境保護法(CEPA 1999)の要請により、1999年から2006年9月にかけてのDSL 

(Domestic Substances List；（加）国内物質リスト)の23000化学物質の全てについて”カテゴリー化”または、

優先順位付けを行った。カナダ産業界、学術調査機関、および他の国々からの情報を用いて、カナダ政府の

科学者たちはDSLの23000化学物質に1連の厳密な手法を適用した。それらの化学物質はそれを識別するため

に次のようにカテゴリー化され、次のように特性づけられた：ヒトまたは環境に対して本質的に毒性がある

物質、恐らく難分解性であり、かつ/または生物蓄積性である物質；および、恐らく人々がばく露する可能性

が最大である物質。この優先順位付け実施の際に、ヒトおよび環境に対する懸念がありそうな物質を特定す

るために明確な手法が用いられた。そして続く評価作業はヒトの健康または生態学のエンドポイントのいず

れかに焦点があてたられたであろう。カテゴリー化を通じて、カナダ政府は、それらの使用、または放出を

管理するために、追加の評価、調査および/または測定に関する優先性をDSL の23000化学物質中の約4000

物質を特定している。 

 
この物質DTBSBPは、難分解性、生物蓄積性および水生生物に対する本質的毒性についての生態学的カテ

ゴリー化基準に一致することが分かっており、カナダ国内で取引されていると考えられることから、生態学
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的リスクに関する評価の対象としての優先性が高いと判断された。 

 
類縁物質を用いることの理論的根拠 

生分解性、生物蓄積性、生態毒性のエンドポイントのデータギャップを埋めるために、文献調査が行われ、

DTBSBPの類似物を特定するためにデータベースChemIDplus®が使われた。2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノー

ル(CAS RN 732-26-3)および2,6-ジ-tert-ブチル-4-エチルフェノール(CAS RN 4130-42-1)が、分子量が同様で

あり、構造と官能基がDTBSBPに類似していることからDTBSBPの適切な類縁物質として見いだされた。

DTBSBPの分子量は262.44 g/molである。それらの類縁物質の構造と分子量を以下の表-1に示す。 

 
Table 1. 評価に用いた DTBSBP 類縁物質  

Analogue Structure  Molecular mass (g/mol)  

2,4,6-Tri-tert-butylphenol,  
CAS RN 732-26-3 

 

262.4 

2,6-Di-tert-butyl-4-ethylphenol,  
CAS RN 4130-42-1 

 

234.4 

 
物理的－化学的特性 

DTBSBPは室温で液体である。DTBSBPと類縁物質の物理的化学的特性のデータを以下の表-2に示す。 

 
Table 2. DTBSBPとその類縁物質の実験的およびモデルによる物理化学的特性1  
CAS RN.  Log Kow  水溶解度 (mg/L)  融点 (°C)  沸点 (°C)  蒸気圧 (Pa)  
17540-75-9 
(DTBSBP) 

6.43 (m) 
6.1 (m) 

0.25 (m) 
2.5 (m) 

102 (m) 
18.9 (e) 

330 (m) 
275 (e) 

0.0028 (m) 
0.35 (m) 

732-26-3 6.39 (m)  
6.06 (e) 

0.51 (m) 104 (m) 
131 (u) 

324 (m) 
278 (u) 

0.027 (m) 

4130-42-1 5.52 (m) 2.1 (m) 92 (m) 
44 (u) 

310 (m) 
272 (u) 

0.29 (m) 

 (e =  測定データ； m =  モデルデータ； u =  不明： 値は編纂本から得られた) 

 
：全物質の値を比較するために、各物質のデータの一行目は、入手可能な物理的化学的特性の測定値を入

力せずにEPI Suite(2008)を用いたモデルデータを示す。各物質のデータの二行目は入手可能な場合の測定値

であり、DTBSBPの場合は、測定値あるいは測定値または類縁物質の物理的化学的特性値を一部入力したEPI 

Suite(2008)のモデル値のどちらかである。DTBSBPの表中の値の二行目は、本物質の環境運命、生態毒性、

生物蓄積性の追加のモデリングに使われた。いくつかの類縁物質の値については、編纂本から得られたもの

であり、データの元の情報源が実際には分からない。 
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ヒトの健康 

選択的評価の一環ではない。 

 
環境 

DTBSBPの酸乖離定数(pKa)はACD/pKaDB Prediction Module(2005, v9.04)を用いてモデル計算された。

DTBSBPの水酸基により比較的高い値（pKa  =  11.85）が得られており、自然環境に該当するpH (6-9)の水

塊中では、この物質はほぼ100 %乖離しないことを示す。 

 
フガシティーモデル レベルⅢ（EQC モデル 2003、v.2.02）の結果によると、大気中のみに放出された時、

DTBSBPは主に底質( 54 %)と大気(36 %)に残存すると予期される。水中のみに放出された時は主に底質

(96 %)に、土壌のみに放出されたときは主に土壌中(99.9 %)に残存する。 

 
logKocの高い推定値4.47(PCKOCWIN、2000、v. 2.00)に基づき、水中に放出されると、DTBSBPは懸濁固

体および底質に強く吸着すると予期され、土壌に放出されると、土壌粒子への高い吸着性を有する（すなわ

ち、移動しないと予期される）。推定ヘンリー定数3.70 Pa-m3/mol (HENRYWIN、2000、v.3.20)は、水面と

湿った土壌からの揮発性は高くないと予期される。 

 
DTSBSPの大気中の分解はAOPWIN (2000、v.1.92) を用いてモデル計算された。ヒドロキシラジカルとの

反応による予測半減期0.52日は、DTBSBPが急速に酸化される可能性が高いことを示す。この物質はO3のよ

うな、他の光－酸化種と大気中で反応することは予期されない。 

 
DTSBSPの生分解に関する実験研究は１件しか入手できなかったので、類縁物質のデータの読み取り、お

よび複数のモデル（BIOWIN 2000 v.4.10、TOPKAT 2004 v.6.2、Canadian POPs Model 2008）によって

予測された究極的生分解も考察された。全てのモデルの結果は、DTBSBPは急速に生分解性されず、水中で

は長い究極的分解半減期(月単位)を有することが予期されることで一致した。これらの究極的生分解の結果は、

DTBSBPの化学構造上の官能基に関連する特性と矛盾しない。究極的な水中分解半減期が≧182日の予測結

果は、DTBSBPとその類縁化合物、2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノール、および2,6-ジ-tert-ブチル-4-エチル 

フェノールは、好気的条件下では容易に生分解しないことを示す実験データによって支持される（OECD TG 

301C；28日後に0 %BOD ；3物質全てに対して同じ結果）。また、DTBSBPは水中で加水分解すると予期さ

れる官能基を含んでおらず、この物質は難分解性の化学物質と関連する構造を含む（例：tert-ブチルの分枝、

2つより多い置換基を有するベンゼン環、Kow＞3）。 

 
DTBSBPの実験による生物蓄積性データが得られなかったので、入手可能な類縁物質のデータおよび

logKow、生物蓄積性係数 (BAF) および生物濃縮性係数 (BCF) のモデルデータが考察された。DTBSBPの高

いKowモデル値（log Kow = 6.1；KOWWIN v. 1.67）は、食餌経由の取り込みが魚における生物蓄積性の重要

な経路であると予期されることを示唆する。DTBSBPと２つの類縁物質のBAF値およびBCF値が、中間栄養

段階の魚の代謝速度を補正した Arnot-Gobasキネティックのモデルを用いて予想された（BCFBAF、2008、

v.3.00）。このモデルによって予測されたDTBSBP（BCF  =  22 387 L/kg、BAF  =  870 963 L/kg）と2 つ

の類縁物質（2,6-ジ-tert-ブチル-4-エチルフェノールの BCF  =  3119 L/kg 、BAF = 7534L/kg および

2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノール のBCF = 14 050 L/kg、 BAF  = 324 700 ) のBAF値とBCF値は、
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DTBSBPが高い生物蓄積性である可能性が高いことを示唆した。Arnot-Gobasモデルは、BCF実験データの

良好な予測法であることが、類縁物質の魚の入手可能なBCF実験データ（最高BCF値 = 4870～5060 2,6-ジ

-tert-ブチル-4-エチルフェノール、および BCF = 16 000 ～ 23 000 L/kg 2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノール）

との比較で示された。よって、BCF値 5000未満が得られた２つの採用BCFモデル(BCFBAF 2008 v.3.00 – 代

謝速度調整無し、および カナダPOPs Model suite 2008 におけるDimitrov model)よりもArnot-Gobasモデ

ルの結果の方が重要視される。 

 
DTBSBPの入手可能な実験による水生毒性データは無く、よって、モデルデータと類縁物質データを用いて

水生毒性を推定した。ECOSAR 2008 v.1.00 Canadian POPs Model 2008, AIEPS 2003-2007 v.2.05, および 

TOPKAT 2008 v.6.2.のモデルを用いて、DTBSBPの毒性値を、魚（96h LC50  =  0.039-0.1 mg/L； 60-day EC50 

= 0.007 mg/L）、ミジンコ(96h EC50 = 0.015-0.93 mg/L； 21-day EC50 = 0.12 mg/L）、藻類（96h EC50 = 0.20 

mg/L; chronic EC50 = 0.09 m/L）で予測した。DTBSBPの最も低い予測毒性値は魚の60日慢性毒性EC50値 

0.007 (ECOSAR,2008,v.1.00)である。ECOSARにおいて、DTBSBPの毒性の予測は中性有機体としてではなく、

フェノールとしてモデル計算された。しかし、中性有機体としてモデル計算されたDTBSBPの予測は、フェ 

ノールとしてモデル化されたECOSARの値と非常に類似している。全ての毒性予測は、ECOSARで特定されて

いる最高Kowと分子量のカットオフ値のいずれも超過していないので、モデルの適用範囲内にあるように思える。

更に、予測値は本物質の推定水溶解度より低い。類縁物質 2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノールの実験水生毒性デ

ータは次のように入手可能である：魚（48-96 h LC50  0.06 - > 10 mg/L）、ミジンコ（48h LC50  =  0.11 mg/L；

21日 生殖 NOEC 0.36 mg/L）、および、藻類（72h NOEC = 0.32 mg/L）。類縁物質読み取り法による最も低

い水生毒性値は、2,4,6-トリ-tert-ブチルフェノールのfathead minnow 96h LC50 = 0.06 mg/Lである。測定され

た毒性値は、一般的にDTBSBPのモデル毒性値を支持するように見える。 

 
DTBSBPは環境に対して有害であることを示す特性を有する（急性および慢性水生毒性は１mg/L未満で、易

生分解性ではなく、高い生物蓄積性の可能性がある）。 

 
ばく露に関する要約情報 

DTBSBPは有機化合物であり、カナダや他の国で、酸化防止剤および液体安定剤として、切削油、インク

樹脂、産業用途の鉱物油/植物油と同様に、PVCやポリウレタンのようなプラスチック中で使われている。ま

た、石油化学分野においても酸化防止剤として使われる。 

 
本物質は環境中で自然には生成されない。現在のところ、この物質の国際的に知られている唯一の製造企

業は米国内にある。主に合成樹脂製造における用途で、DTBSBP の 16686 kgの量がカナダに2006年に輸入

された。カナダに輸入されたDTBSBP量は、本物質の分散的使用の可能性に伴い、カナダの環境中に放出さ

れるかもしれないことを示す。 
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