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TILLAGG F. REGLER FOR JAMFORANDE TOLKNING (INTERPOLATION) AV
MINERALISERINGSDATA

Tilléigg F.1. Inledning

Det é4r redan vid internationell riskbedomning en erkéind princip att analogisera data frén ett
dmne till ett liknande (analogisering), &ven i OECD:s HPV-kemikalieprogram. I det nya
forslaget till REACH-forordning sigs foljande i punkt 1.5 i bilaga IX, rorande kategorisering
av dmnen och jamfSrande tolkning (“read-across”):

“Amnen vilkas fysisk-kemiska, toxikologiska och ekotoxikologiska egenskaper
forvéntas svara mot varandra eller folja ett regelbundet ménster pa grund av sin
strukturella likhet, kan anses vara en grupp eller “kategori” av dmnen. Tillimpningen
av gruppbegreppet forutsitter att de fysisk-kemiska egenskaperna, verkningarna pa
ménniskors hilsa och miljéverkningarna eller dmnenas form i miljon kan forutses
genom interpolation utifrén data f6r ett referensdmne i gruppen till de andra dmnena i
gruppen (read-across-metod eller analogisering). Dérigenom undviker man att testa
varje dmne for varje verkan.

Likheterna kan baseras pa
(1) en gemensam funktionell grupp,

(2) gemensamma prekursorer och/eller sannolikhet for gemensamma
nedbrytningsprodukter genom fysiska och biologiska processer som resulterar i
dgmnen med strukturella likheter, eller

(3) ett fast monster for hur styrkan av de olika egenskaperna #ndrar sig inom
kategorin.”

Ytaktiva &mnen &dr sdrskilt lampliga for detta tillviigagangssitt, da de i allménhet #r
medlemmar av homologa serier och vanligen uppfyller alla tre ovannimnda krav.
Den hydrofoba delen av de flesta ytaktiva &mnen #r en kolviitekedja eller en
blandning av kolvitekedjor, normalt bestdende av mellan 8 och 22 kolatomer.
Generellt &r den hydrofila delen av ytaktiva &mnen av mera varierad natur, men nir
man ser pi en rad homologer 4r den antingen of6réndrad (t.ex. ménga anjoniska
ytaktiva d@mnen) eller systematiskt varierande (t.ex. méanga icke-joniska ytaktiva
dmnen).

Tilléigg F.2. Hiinsynstagande till kemisk struktur
o Joniska ytaktiva imnen
— Homologer

Var och en av de olika jonslagen eller grupperna av ytaktiva &mnen har en gemensam hydrofil
slutgrupp, som &r bestimmande for produktens funktionella typ, t.ex. (eter)sulfat; sulfonat;
karboxylater; (eter)fosfater; amin; betain; fyrvirt ammoniumsalt; imidazolin. Den enda
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variabla faktorn mellan homologer inom var och en av dessa familjer dr ldngden och
forgreningen av den kolvitekedja som &r hydrofob.

Metaboliseringsvigarna for de flesta ytaktiva &mnen ér vélkénda. En central uppspaltning av
ytaktiva #mnen ger den hydrofoba kedjan i form av alkoholer, alkanaler eller alkansyror, som
ltt assimileras vid B-oxidering. Mikroorganismerna kan ocksé metabolisera alkylkedjan fran
den bortre dndan med hjilp av o-/p-oxidering. B-oxideringscykeln for sddana strukturer i
omradet C8 till C22 ir vilkind och leder till fullstindig mineralisering; ett exempel visas 1

CH,~ (CH,).— CH,0H

|
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>

Figur 1: Aktivering av fettsyror och B-oxideringscykeln.

figur 1.

B-oxideringscykeln behandlar ocksd omiéttade alkoholer, alkanaler och fettsyror. Det sker en
isomerisering av de dubbla bindningarna for att sikerstiilla den korrekta positioneringen av de
dubbla bindningarna i substratet for B-oxideringssekvensen.

Interpolationsregel: For familjer av joniska ytaktiva &mnen dér den enda skillnaden mellan
de enskilda homologerna &r lingden pé kolkedjan i den hydrofoba bestandsdelen, kan det i
sddana fall dir det foreligger positiva mineraliseringsdata for tvd medlemmar antas att alla
homologer mellan dessa tvd kommer att kunna mineraliseras.
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Joniska ytaktiva dmnen &r av nddvéandighet knutna till si kallade motjoner for att balansera
den joniska laddningen. Dessa &r generellt Na+; K+ eller NH4+, nir det ror sig om anjoniska
ytaktiva imnen och Cl- eller MeOSO3-, néir det ror sig om katjoniska ytaktiva dmnen. Joniska
ytaktiva &mnen 16ses i stor utstréickning upp i vattenldsningar, och vid anvindning och
avlagsnande kommer de typiskt att férekomma tillsammans med ménga olika motjoner frén
andra kemiska &mnen som kan forekomma. Dessa motjoner spelar ingen roll i den biologiska
nedbrytningsprocessen.

Interpolationsregel: For joniska ytaktiva #mnen ddr det foreligger positiva
mineraliseringsdata for det ytaktiva &mne som neutraliseras med en motjon, kan det antas att
samma ytaktiva dmne som neutraliseras med andra motjoner ocksid kommer att kunna
mineraliseras.

o Icke-joniska ytaktiva imnen

Icke-joniska ytaktiva dmnen av alkoholetoxylat-familjen har en ytterligare egenskap,
nimligen att den hydrofila delen av poly(oxyetylen) kan varieras, liksom lingden av
kolkedjan i hydrofoba delen av alkyl. Det giller ocksa for alkyletersulfater. Den ytterligare
strukturfaktor som man maste ta hinsyn till i bada fallen, ir EO-numret eller EO-blockets
molekylmassa.

Metaboliseringsvégen for polyetrar av poly(oxyetylen)typen har bestéimts av Kawai (1985),
och det finns blandade mikrobiella kulturer som kan mineralisera polyetylenglykoler med en
molekylmassa pa upp till 20000.

HO — (CH, — CH,— 0), — CH,— CH,— OH

|

HO — (CH,— CH,— 0J,— CH,— CHO

l

HO — (CH, — CH,— 0) — CH,— COOH

|

HO — (CH,— CH,— 0) — CHOH — COOH

|

HO — (CH,— CH,— 0), 5 CH,— CH,— OH + CHOCOOH

Figur 2: Oxideringsmekanism for eteruppspaltning av polyglykoler med hjélp av
mikroorganismer resulterande i successiv eliminering av etyleneglykolenheter.

De flesta icke-joniska ytaktiva d&mnen har hydrofoba delar av alkylkedjan innehallande mellan
8 och 18 kolatomer och hydrofila delar av polyetylenglykol med en molekylmassa pa upp till
2000. Mekanistiska undersdkningar visar att de metaboliska fragmenten (fran priméir
biologisk nedbrytning) av alkoholetoxylater 4r fettsyror och polyetylenglykoler. Bégge kan
mineraliseras fullsténdigt.

Interpolationsregel: For icke-joniska ytaktiva dmnen av alkoholetoxylattypen:
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Vid en fast etoxyleringsgrad eller ett genomsnittligt EO-nummer, och om den enda skillnad
mellan enskilda homologer #r lingden p& kolkedjan i den hydrofoba delen, och om det
foreligger positiva mineraliseringsresultat for dmnen med kolkedjelangder X och Y, sa kan
man anta att alla homologer med alkylkedjeléngder mellan X och Y kan mineraliseras.

Om det 1or sig om en hydrofob del av en alkylkedja med fast sammanséttning, och om det
foreligger positiva mineraliseringsresultat for dmnen med genomsnittliga EO-nummer f6r X
och Y, si kan alla familjemedlemmar med EO-nummer mellan X och Y antas kunna
mineraliseras.
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