
呵当す名乗試儀物削り社  

Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））  

logKow●ユ 対水溶解任  
（計算値）（実測値）  

log8CF logKow  
分子1（実測値）（実測値）  No・ CASNo，  物ー名  分子構造  

トコ  ト〕  

1118－74－1ヘキサクロルベンゼン  5．86  0．005  9．5  

3733…  
貨車  

2 76－44－8 ヘブタクロル  5．86  0．0343 10．0  

■■■■＝＝■■＝－－＝…－－‥‥－－－－‥‥－－‥‥‥…－‥…－‥‥－……‥－＝…－－－－－－－‥＝－…－‥－‥－＝＝－‥＝＝－－‥－＝－＝一＝■＝＝  

34904－6ト4こロ Q －623・935… 39・5  
‾■＝－り‥－……－－－－－一一－－－－－－＝－－－－‥＝－－－－－－－－－－－－‥＝－－－＝一－－－－－－－－－‥－＝‥＝－‥－－－＝－－－－…－－…一…－－－－－－－…－－…－‥－＝●  

、、L  －y＼J             h  ペルフルオロー  
4 306－98－91．2－ジメチル  

シクロヘキサン  4・75 2二33…；去‾9．3  

C】C】 C・「〆ヤし 
c・ 2613・88 4・94 4・72 2・…8  

CI Cl  

六塩化ブタジエン  
5 87－68－3【別名：ヘキサクロロー  

1，3－ブタジエン】  

6 608－93－5 ペンタクロロベンゼン  250  3．58  5．19  5．22  0．12  9．5  

■■■＝＝－＝－－－－‥－－－－－‥－－－－‥－＝－－－－－－－－＝‥‥‥＝－－‥－－－－－＝－－－－‥－－－＝－－－‥－－－－－‥－＝…＝＝－－…＝－‥－＝－－－－－＝■■■■■■  

トラ 795叫法王憲 2163・484・794・570・6069・5  
；：〕飲；ご   

■●＝－－＝－－－＝‥－－…－－－－‥－－＝－－‥一－‥－－－－‥‥－－‥－－－－－＝－－＝…－－－－－－－－－－－－－－－…＝－－‥‥－－‥‥－－－－‥－－－‥－－－‥－－‥＝＝■  

81678－9卜7エチルシクロヘキサン  112  3．34  4．79  4．08  6．6  9．6  

15   



Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））［続き］  

ヒ史慧、．盟、短聖で雪空璧望洋Dmax叫  
分子t（実測値）（実測値）（計算任）（実測値）  

ト】  ト】  ト］   h〆l】  

N0． CASN0．  物井名  分子構造  

。l慰c・2－6  9 634－66－2を孟ヌぷトラ   3．05   4．83   4．57   0．71  9．5  

◎－〔 
－…9  

ねイーアミルベンゼン  
10 2049－95－8【別名：ね〟－ペンチ  

ルベンゼン】  
4．39  10．5  9．4  

2．99   4．80   4．35  4．2  8．1  11 79－92－5 カンフエン  

ー295一項4潮エ ／既． 丁…04・－7 3・83  259・2  
。．  

2．82   3．87   3．72   25．8  9．4  13 90－12－01－メチルナフタレン  

トリ舛口  
14108－70－3大友㌻  181  2．81  4．40   3．93   5．61  8，7  

ルー  ー51712－7喘許  ct劇  －532・80 4・62 4・09  4・210・6  

ゐ  －542・…  4．15   0．57  9．4  16 83－32－9 アセナフテン  

16  
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Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））［続き］  

宗蒜（）雪霊芝汗D  
ト】  ト】  分子1（鮒            ト】  ［mg／り  

N0． CASN0．  物ー名  分子構造  

c・覚c・ 29－2・783…26  ー7608－73－1㌶㌘器ン   8   9．6  

柑5腑一三孟三冊レ  
人キ  

‖42・71  4・09 0・568・9  

C・☆c・ 

－612・71  191＝打開－4；6‾ジクロロトルエ   4．27   3．83  26   8．7  

、〉／◎〉1342朋  2014ト・93－5 汀「ジエチルベンゼン   4．44   4．07  24  10．8  

トリクロロ 
21－20－82－1長鳥㌻ ／飲；：1812・65  

。．  

3．93   37．9  9．5  

ゐ  －522・603・933・94 169・4  22 208－96－8 アセナフチレン  

1．3－ジプロモー2．  

23 3229－00－32－ビス（ブロモメチ  
ル）プロパン  

2．52   3．99   4．06  1．6   8．8  

ゐ◎  
－632・423・90  24 90－13－11－クロロナフタレン  3．81   22．4  9．4  

17   



Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））【続き］  

監．盟、無聖ビ雪空空望洋Dmax叫  
分子構造  分子土（実測値）（実測値〉 （計算値）（実測傭）  

ト】  ト】  H  【mg／I】  
N0． CA＄N0．  物X名  

25 98－－5－7 メ㌶芸認諾ン  2．14   3．60  33   9．2  

0〇 1202・37  
3■，4，7．7■－  

26 3048－65－5テトラヒドロー  
1H－インチン   

3．83   3．28  49   8．7  

27402－3卜3文誌㍍リド  2．36   3．87   3．92  28   9．8  

■＝二  

28119－64－2 テトラヒドロナフタリン   3．61  3．96  47   9．4  132  2．35  

29764一－3一昭豊・ 

ァふ  
‖02・303・5…5 329・8  

三一  
二二 二二二 二三  

トリメチル  30108一郎－8夫尭㌻  3．63   47．9  8．8  

31542－柑－7クロロシクロヘキサン  
○－C・ 

‖92・29 3・38 3・36 500 8・4  

＝－  
……  32108－87－2 メチルシクロヘキサン  2．27   3．87   3．59  15．1  8．1  

18   



Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））［続き】  

log8CF logKow logKow◆3 対水溶解性  
分子暮（実測値）（実測値）（計算値）（実測値）  

ト】  ト］  ［」   【mg／り  

Dmax叫  
［Å】  

N0． CASN0．  物ー名  分子構造  

‡‥   

二‥二ニー ニ≡二 二三二  
トリメチル  

33526－7＝大鳥㌻  57   8．8  

鞄 1322・27  34 77－73－6 ジシクロベンタジエン   3，62   3，16  20   8．7  

35－06－37－6p－ジプロモベンゼン  Br⑥Br  236 2・23 3・85 3・77  －2 －0・1  

…0－40－3㍍三三笠完工－  C〃  108  2．22   3．93   3．73  50   9．6  

。．ゐ 1472・183…28…  37 95－50－l o－ジクロロベンゼン   

／◎、。． －472・－73・63 3・28  758・7  
。．  

38 54卜73－1m－ジクロロベンゼン  

39162柑朋㍍荒賢一2一  

弘／ 
－202・033・82 3・67  8・99・0  

トリメチル …－63－6長鳥㌻ 
／麒  

120  1．97   3．55   3．63  57   9．0  

19   



Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化書法既存化学物質（54物質））［続き］  

汗D   

鮒  r－1  
togBCF logKow  

分子1（実測値）（実測値）  
ト】  H  

分子構造  N0． CASN0．  物井名   

◎⑳  
128 1．92  3．30   3．17   31．7  9．4  41 91－20－3 ナフタリン   

c・⑥－C  

●  

ゐ  －27－・703・42  3．18   374  8．3  44 95－49－8 0－クロロトルエン  

c・⑨，27  1．68   3．33   3．18  100－  9．2  45106－43－4 バラクロロトルエン  

‖8 1．65   3．48   3．44  100  9．4  46 98－83－9 α－メチルスチレン  

針F  －4…3・－62・9…08・5  47 98－08－8 ベンソトリフルオライド  

48柑8…ロモベンゼン   
◎－8r  

－57－・36 2・99 2・88 －008・7  

20   



Tablelトレーニングセット（予測式の作成に用いた化審法既存化学物質（54物質））［続き］  

品（蒜）雪D  
ト】  ト】  分子土鮒            ［」  

N0． CASN0．  物音名  分子構造  

49109－69－3トクロロブタン  cl一／へ＼〉へ  93 1．15  2．73  2．56  370 8．9  

5。，。8－90－7モノクロロベンゼン  ◎－C・ ‖31．。5 3．。3 2・64 4958．。  

‾3‾  5196－－2－8ち忘  BrTc一  236  0．94   2．96   2．68   300  8．4  

トリクロロ  5296－18－り孟く㌻  C■c】  147．4 0．90   2，27  2．5  900   8．0  

537抑6与卜韻忘タン  346  

；〉ぺ：  

0．68   3．03   2．55   680  8，2  

‾   
54109－70－6；書六三   。．／〈＼一へBr   －57 0・49 2．23 2・41 2100 9．0  

21   



Table2トレーニングセット（Dmaxが8Å未満の化書法既存化学物質（23物質））  

雪霊芝汗D   

鮒  ト］  【mg／l】  

log8CF l叩Kow  
分子t（実測価）（実瀾値）  

ト］  ト】  
N0． CASN0．  物井名  分子構造  

55 67－72－1ヘキサクロロエタン  

；：鴬： 1661・72  3．66   2．97   150  7．6  
5¢ 127－18－4 テトラクロロエチレン  

…0－82－7シクロヘキサン   0  842・00 3・“3・18  497・2  

F甘  260  
1．2－ジプロモー1，  

58 124－73－21．2．2一テトラフル  
オロエタン  

1．51   3．22   2．96  3   7．3  

1．1．2－トリクロロ  
59 76－13－1 －1，2．2－トリフル  

オロエタン  

0  821・50  2．93   2．96   160  7．2  60 110－83－8 シクロヘキセン  

1．2一ジクロロー1，  

62 76－14－21，2．2－テトラフル  
オロエタン  

22   



TabJe2トレーニングセット（Dmaxが8Å未満の化審法既存化学物質（23物質））［続き］  

蒜（㌫）雪歪莞許D  
分子1（鮒      ト】   ト］   H  【mg／り  N0． CASNo，  物ー名  分子構造  

c・、よ。． ，。，，朗 2．7。2．47，，。。7．6  63 79－0ト6 トリクロロエチレン  

1棚  647博6主よ  c・十  －330・362・72 2・68棚6・4  

65－3‖6叫蓬晶詣ロ′くン メ」c一  柑21・52 2・72 3・42 4807・6  
。  

1，1．2．2－テトラク  
66 76－12－0 ロロー1，2－ジフル  

オロエタン  

68 75－25－2 トリプロモメタン  1．14   2．54  1．79  1000  6．8  

69 78－79－5 イソプレン  68  1．00   2．42   2．58   300   7－7  

7079－34－5与ト 
タン  ；：ペ： －680朋 2・39 2・1910007・6  

23   



Table2トレーニングセット（Dmaxが8Å未満の化事法既存化学物質（23物質））［続き］  

toβCF logKow  
分子1（実瀾住）（実測値）  

H  ト】  
分子構造  N0． CASN0．  物質名  

Fポ： 
－53  

2．2－ジクロロー1．  
71306－83－21．1－トリフルオロエ  

タン（フロン123）   

0．99   2．18  2．17  2100  6．9  

クロロ  737抑5与  。，J」  ‖3 0・45 2・09  2・2510007・6  

糊口  7479－0ト5主よ  c・J。． 1330・5‥・99  2・0‥5007・6  

7…」66小リクロロメタン   C■ト・  ‖90・96 －・97  －・52 50006・2  

Cl  

78 74－97－5 ブ○モクロロメタン  cl一へBr  129 0・40 1・41  1・43 14000 ¢・5  

cl一へc1  85 1・46 1・25  1・34  7900 6・2  77 75－09－2 ジクロロメタン  

24  
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TabIe3トレーニングセッL（JogKow●3≧6またはDmax●4≧11Åの化書法既存化学物質（10物質））  

盟盟 ′監、懸禦ご雪誉禦禦Dmax叫  
No・ CASNo・  物書名  分子構造  分子暮（実測値）（実測値）（計算値）（実測値）  

ト】  ト］  ［mg／り  

78 294－62－2 シクロドデカン  168．3  3．75  6．12  10   9．2  

79 309－0〔ト2 アルドリン  364．9  3．80   6．50   6．75   0．18 10．0  

1，4－ジメチルー2－  
80 6165－5卜1（1－フェニルエチル）  

ベンゼン  
210．3  2．81   5．39   5．24  96  11．4  

81120－12－7 アントラセン  178．2  3．26   4．69   4．35   1．24 11．7  

＋＋ヽ  

82 5707－44－84－エチルビフェニル  182．3  2．94   5．08  4．8  1．6  13．6  

し士．一ト．」    ク′  83101－81－5 ジフェニルメタン  168．2  2．81  4．14   4．02  1．41 11．2  

84135朴50－6言；ニル‾キシリルメ  
196．3  3．07  5．11  0．684 11．5  

／－－⑦－－／ 
134・22・69 4・53  85105－05－5 p－ジエチルベンゼン  4．07   24．8 11．4  

25   



Tab［e3トレーニングセット（logKow■3≧6またはDmax■4≧11Åの化書法既存化学物質（10物質））  

［続き］  

D   

ガ  ト1  
l01βCF logKow  

分子t（実瀾仕）（実測値）  
ト】  ト】  

N0． CASN0．  物賞名  分子構造  

166．2  2．72   4．43   4．02  1．69  11．2  86 86－73－7 フルオレン  

8731叫孟…㌶ 427・83・43  

；二Xユ：二  

5．24   0．347 11．2  

26   



Table4 カテゴリー該当物質（未点検既存化学物質（30物質））  

盟、無聖ピ：Dmax・4  
N0． CASNo．  物質名  分子構造  分子量 （予測値）（計算値）  

ト］  

1，1．1，2，2，3．3．4．5．5．5－  

undecaf山oro－4－  

（レ軌」OrOmethyl）penta  

ne  

338  3．99  5．31  9．94  88 355－04－4  

－｛※136  
CyGlohexene．卜  

89 5989－27t5methy卜4－（ト  
methyle仙enylト，（Rト   

3．49  4．83 10．49  

ぜ136  8icyclo［3．1．りheptane．  
90127－91－3 6．6－dimethyl－2－  

methylene－   
3．00  4，35  8．75  

9157ト58－4ユ；ニthy佃h仙e  156  2．91  4．26  9．40  

92934呵…憲法㌣y卜 、〉広  134  2．77  4．13 10．33  

93583－57－3エ；ニthy．。y。．。hex。。。  2．65  4．01  8．20  

C・。臣・3・‖3・7］de  
94281－23－2雲霊  ㊤  136  2．58  3．94  7．17  

27   



Table4カテゴリー該当物質（未点検既存化学物質（30物質））［続き】  

盟、悪聖ぜ：Dmax・・  
No・ CASN0．  物質名  分子構造  分子量 （予測値）（計井値）  

H  

9598－06－6昆芯ぶ」こ  〈訪＋134  2・54  3…42  

ニニ；  
96 9ト57－6慧E一郎け   

142  2．35  3．72 10．36  

9788－16㌻2一 説F 18－ 2・23 3・608・54  

＝＝＝＝、  F 卜㌔ ノ打‾「F           F  98 98－56－6：霊㌫ 
。。．  

181  2．23  3．60   9．6  

9961ト14－3慧岩ご・ト軸ト2‾  
2．21  3．58  9．43  

100622－97－9慧i」叫  ⑤  118  2．06  3．44 10．38  

101106－38－7慧血4‾  
べヨーBr  

川  2・05  3・439・52  

28  
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Table4カテゴリー該当物質（未点検既存化学物質（30物質））［続き］  

盟、悪聖霊：Dmax叫  N。・CASNo・   物貫名  分子構造  分子量 （予測値）（計算値）  
ト】  

102－03－63－9慧…：  

◎－－し 
Br  

185   1．99  3．37 10．87  

釦  －16  103 95－13－61日－lndeno  1．87  3．25  8．95  

⊃－   
86  104 96－14－O pentane，3－rTlethy卜  1．83  3．21  8．90  

〈Jし、  84  105 763－29－11－Pentene，2－methyl－  1．83  3．21  8．52  

106563－79－－喜2・3－   

肖   
84 1・81 3・－97・62  

107108－4トトch・or。－3一  風。． 127  1．80  3．18  8．63  

ホ188  108 76－19－7 propane．ocb凡」0rO－   1．73  3．12  7．50  

29   



Table4カテゴリー該当物質（未点検既存化学物質（30物質））［続き］  

盟、短聖ぜ：Dmax・4  
N0． CASN0．  物質名  分子構造  分子土 （予淵値）（計算値）  

ト】  

ー0995－47一概－・2一  く㌃106  1．70  3．09  8．06  

‖046…呵ニm血。r。benz。n。 Br⑤F174 1・69  3・08 9・0  

－－brom㌻3－  
11‥07－82－4慧  〈⊥、  －51 －t68  3・079・20  

Br  

、、／人   72  1．32  2．72  7．73  112 78－78－4 Bubne，2－m鋤y卜  

ゝ人   70  1．19  2．59  7．60  113 563－45－1トButen0．3－mO叫卜  

l1478－76－2B血酔br。m。－   Br   、、／し  137 1・18  2・58 7・73  

／／／V、＼  70  1．18  2．58  8．72  115109－68－2 2－Penteno  
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Table4カテゴリー該当物質（未点検既存化学物質（30物質））［続き】  

l碧雲、璧だ Dmax叫  
N0． CASNo．  物質名  分子構造  分子量 （予測値）（計算値）  

ト】  

1162004－70－81・3－Pentadiene・（3Eト  メタ＼＼、〆、＼  68   LO4   2・45 8・71  

＝C ∠／  54  0．64  2．06  7．35  117 590－19－21．2－Bubdiene  
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2．様々な理由で解析に使用しなかった物井：  

当カテゴリー定義に該当するが、試験条件等の理由で解析に使用しなかった化審法既存   

化学物質を示す（Table5）。  

Table5解析に使用しなかった化事法既存化学物質（18物質）とその除外理由  

●ogBCF logKow●1  

N。． CASN。．   物井名  分子構造  分子1（実測傭）（計算値）  除外理由  
ト】  

・試験濃度が対水溶解  
康よりも大きいため、  

8．20  BCF価が正確に測定さ  
れていない可能性があ  
る  

CH3（CH2）14CH3  226  1．36  118 544－76－3 n－ヘキサデカン  

・試験濃度が対水溶解  
度よりも大きいため、  

3・93  7・95  

る  

F   438  119 307－34－6 ベルフルオロオクタン  

一十ホ 
22…8  7．79   120 439ト04－9竺ヱ雰左足  

246 4．42 7．72   1211460－02一号㌶㌻  

・試♯濃度が対水溶解  
度よりも大きいため、  

7．71 BCF値が正確に測定さ  
れていない可能性があ  
る  

212  1．49  CH3（CH2）13CH3  122 629－62－9 n－ベンタデカン  

・対水溶解魔の価が明  
7．47 慧諾霊簑農、  

いる  

233   2．5一事  CH3（CH2）12CH2Cl   123  一   塩乗化パラフィン  

5520・75  

痺：  

・試験濃度が対水溶解  
虎よりも大きいため、  

7．33  BCF価が正確に測定さ  
れていない可能性があ  
る  

124  87－82－1ヘキサブロモベンゼン  
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Table5解析に使用しなかった化審法既存化学物質（18物質）とその除外理由［続き］  

log8CF 】○ポow●】  
No． CASN0．   物芳名  分子構造  分子1（実測隠）（計算値）   除外理由  

ト］  

・試♯濃度が対水溶解  

F 388 3．74  6．99 さ  
れていない可能性があ  
る  

125 335－57－9 ペルフルオロヘブタン  

4871・47  痺  
，試験濃度が対水溶解  
雇よりも大きいため、  

6．99  BCF価が正確に測定さ  
れていない可能性があ  
る  

126  87－83－2 ペンタブロモトルエン  

1 

ー27－23朋訂㌫㌘蒜 2042・106・40こ警物で鰍  
） 

300－・59 5・94  

B／ノ  
128410卜68－2シ10‾ジプロムデカ   ・対水溶解眉の値が明  

確に測定されていない  

Yオ ー623・－54・90こ驚 ・混合 ー292532ま‾09‾ジイソプロビルベンゼン   
物で測定されて  

／ノ 
ー832・45 4・78  

。．  

1302162－99－4二・8‾ジクロロオクタ   ・対水溶解眉の値が明  
確に測定されていない  

・m－シメン【難分解・低  

濃縮性】の結果から類  
4．00  推されているため、濃  
庵度試験が行われてい  
ない  

131 527－84－4 0－シメン  

れ 1342・694・00  ・対水溶解雇の傭が明  確に測定されていない  
132 535－77－3 汀l－シメン  
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T。bl。5解析に使用しなかった化審法既存化学物質（18物質）とその除外理由［続き］  
log8CF 】0ポow●－  

N。． CASN。．   物井名  分子構造  分子暮（実測値）（計算船  除外理由  
ト】  

尊cl－81 2・61  3朋  
3‾トリクロロベ  

133 87一別－61息  

身F 
l14   

・分配係数の価から類  

2．39 、  
ない  

ジフルオロべ  134 36ト1＝シ£  

13510…3－41・2－ジプロムエタン  
B「＼〉〈Br 

188 0・35 2・0－   
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3．補足データ：   

logKowとlogBCFの相関が弱くなる傾向にあるlogKow≧6の物質（Table3）、分子サイズ   

が大きく、生体膜透過における拡散速度が遅くなる傾向にある物質（Table3）のlogKow vs．   

logBCf’プロットをFig．1，2に示す。  

2
 
 

3
 
 

［
⊥
」
0
思
〇
一
 
 

1  2  3 4 5  

l。gK。W（計算値デ3ト】  
6  7  

Fig．1単純受動拡散カテゴリー該当物質と脂肪族、芳香族炭化水素およぴハロゲン化物かつ   

JogKow≧6の物質のrogKowvs．logBCFプロット  

［
⊥
」
0
思
〇
一
 
 

1 2 3 4 5  

l。gK。W（計算値デ3ト】  
6  7  

Fig．2 単純受動拡散カテゴリー該当物質と脂肪族、芳香族炭化水素およぴハロゲン化物かつ  

Dmax＋4≧11Åの物質のlogKowvs．JogBCFプロット  
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用語集：  

【BCFWINver．2．15】   

アメリカのEPAで使用されているモデル。予測対象物質をイオン性と非イオン性に分類し、  

logKow－logBCFの相関式からBCFを予測する。logKowの算出にはKOWWINを使用する。  

【CERIモデルver．2．18】  

（財）化学物評価研究機構によって開発されたモデル。予測対象物質を分子構造によって予測困難  

物質、定性予測を行う物質、logKow－logBCFの相関式を用いて予測する物質に分類し、BCFの  

予測を行う。logKowの算出にはClogPを使用する。  

【BaselineModelver．5．100）   

ブルガリアにあるProf．Assen Zlatarov大学のDimitrovらによって提唱されたモデル。この  

モデルでは、logKowで表される受動拡散の式からlogBCFmaxを算出し、この値から物質の代  

謝性、分子サイズ、解離性などで表されるMitigationFactorを引くことによってBCFの予測を  

行う。物質の代謝性は、論文等で公表されているRatの代謝情報をデータベース化したシミュレ  

ータより求める。分子サイズは、自動生成されるいくつかの分子配座を初期構造とし、半経験的  

量子化学計算を用いて計算される最安定構造から算出する。量子化学計算にはmopac、logKow  

の算出にはKOWWINを使用する。  

「
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カテゴリーアプローチによる評価報告書の例（2）  

対象物質  
、テゴl－：      －ゴl＿  log8CF＝2．65±0．37  

（Read－aCrOSSの95％信頬区間（6．80）より、相関式の95％  

信頼区間（0・57）の方が幅が狭く、信頼性が高いため、相  
関式による予測結果を採用する。）  

相関式  による予測：logBCF  ＝2．65±0．57   
化学物質名  ジメチルシクロヘキサン  

■logBCF＝1・03logPow（実測値卜1．48＝1．03×4．0ト1．48＝2．65  

・（95鳩頼区間）＝tX訴有×√こ㍍市＝ニ軒訂＝0．57  
583－57－3  

n（トレーニングセットのデータ数）：54  

Ve（相関式の誤差分散）：0．080  
x（対象物質のlogPow）：4．01  
X．，．（トレtニングセットのlogPowの平均値‥3．77  
Sxx（logPowの標準偏差の平方和）：32．02  
t分布表（両側、α＝0．05、自由度52）よりt＝2，00  ÷  

3
 
 T
］
」
0
皿
ぎ
ー
 
 
 

構造式  

Read－aCrOSSによる予測  logBCF＝2．81±6．80  

類似物質の選択条件  
基本骨格：メチルシクロアルカン  

置換基：ハロゲンまたは炭化水素  

logPow‥ 4・01（対象物質のlogPow）±0．5  
JogBCF＝（XE似物質1－2のIogBCFの平均値）＝2．81  
（95％信頼区間）＝S．E．×t＝8．80   

〔競慧認一芸霊ヲ詣若欝冨2諾〕  

0
 
 

0  2  4  6  

IogPowト］  

区分  類似物質1  類似物賞2  

化学物質名  メチルシクロヘキサン  

CAS  108－87－2  1678－91－7  

CAS  

物  分子量  98．2   1122  

理  沸点LUc」   100．9   1319  

化  融点LUc］  

学   

8．1   9．6  

的 性 状  3．87（実測値）  4．79（冥測値）  

分配係数（logPow）  3．59（計算値＊2）   4．08（計算値＊2）  
濃縮度  227  3．34  

＊1化学物質の安定構造における最大直径  
＊2KOWWINver．1．67により算出  

＊3logBCFの後半6点の平均値   



カテゴリーアプローチによる評価報告書の例（3）  
区分  対象物質   該当カテゴリー：単純受動拡散カテゴリー  総合評価：IogBCF＝2．84±0．53（相関式）  

（Read－aCrOSSは予測不能のため   

化学物質名  
相関式による予測：logBCF＝2．84±0．53  

t8正一プチルベンゼン   ．logBCF＝1・05（ogPow（実測値）－1．71＝1．05×3．53－1．71＝2．00  
某を採用する。） 

・（95絹頼区間）＝tX小石×1＋－／∩＋（x－X桐）2／Sxx＝0．53  
CAS  

5   

98－06－6  n（トレーーノグセットの丁－タ軌）：48  
Ve（相関式の誤差分散）：0．067  

4  X（対象物質のlogPow）：4．11  
X．v．（トレーニングセットのlogPowの平均値・383  

Sxx（logPowの標準偏差の平方和）：26．62  

〔⊃’  
t分布表（両側、α＝0．05、自由度46）よりt＝2．013  3 

構造式  ］ 

L」 Read‾aCrOSSによる予測‥予測不能（類次物質が1物質のため）  
【：凸 ・類似物質の選択条件   

基本骨格：tert－プチルベンゼン   
1 

置換基：ハロゲンまたは炭化水素  
物  分子量   134．2  logPow‥4．11（対象物質のlogPow）±0．5  
理  沸点［Uc」   168．5  

化  －58．1  

0- 

融点LUc】  

学  29．5  

的  Dmax＊1［Å」   9．4  
－1 1 I I l  

性  4．11（実測値）   
O 2 4 6  

状  分配係数（logPow）   3．90（計算値）  lo Po t   

区分  類似物質1  

化学物質名  
te托－アミルベンゼン  
［terトーペンチルベンゼン］   

CAS  2049－95－8  

構造式  

〔〕  

物  ∠ゝ1  148．2  

理  沸点LC］  

化  融点LUc］  

学   
的  Dmax＊1しÅ 9．4  

性 状  

分配係数（logPow）  4，39（計算値＊2）  
農縮度   2．99  

＊1化学物質の安定構造における最大直径  
＊2KOWWINver．1．67により算出  

＊3logBCFの後半8点の平均値   




