
■モデルによる環境中濃度推計

環境中濃度等推計モデルの適用が
難しい物質の暴露評価手法に関する考察

②弱酸・弱塩基

方法1：一般的なモデルを用いる
（イオンと非解離状態分子の存在割合とイオンの環境中動態特性を考慮し，物理化学的性状パラメータを補正）

ユンゲ式※の補正
デフォルトとして，全量粒子吸着態で
あることを仮定する方法もある．

※ユンゲ式：浮遊粒子に吸着する物質の割合を計算する数式

大気中ガス態に関する補正
大気中にイオンは，ガス態としては存在しないと仮定し，補正する．

例：ヘンリー係数
αn：非解離状態の分子の存在割合
����� = ∝� × HENRY�  

酸の場合：[HA] +[H2O]⇔[H3O
+]+[A-]

αn：非解離状態の分子の存在割合
αA

-：イオンの存在割合
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「「「「イオンイオンイオンイオン」」」」「「「「非解離状態非解離状態非解離状態非解離状態のののの分子分子分子分子」」」」

・・・・環境中環境中環境中環境中pHpHpHpHにおいてにおいてにおいてにおいて，，，，イオンおよびイオンおよびイオンおよびイオンおよび非解離状態非解離状態非解離状態非解離状態のののの分子分子分子分子としてとしてとしてとして存在存在存在存在するするするする
・・・・非解離状態非解離状態非解離状態非解離状態であればであればであればであれば低分子有機化合物低分子有機化合物低分子有機化合物低分子有機化合物とととと同様同様同様同様のののの暴露評価手法暴露評価手法暴露評価手法暴露評価手法にてにてにてにて評価評価評価評価できるできるできるできる

リスク評価に用いる暴露評価手法の多くは，単一構造の低分子有機化合物を想定して作られている．しかし，市場で流通している化合物の中
にはその条件に当てはまらないようものもある．このため，環境中濃度等推計モデルを用いた暴露評価においてもこれらの物質については，
特有の手法を考慮することが必要となる．

①一般的な環境中濃度等推計モデルを用いた暴露評価を行うことが難しい物質を調査した．
②①で調査した物質より，弱酸・弱塩基について検討が必要となる事項を洗い出し，暴露評価方法の方向性を検討した．

製品評価技術基盤機構 化学物質管理センター ○桑 詩野，山田 亜矢，宮坂 宜孝，玉造 晃弘，村田 麻里子，澤田 光博

①環境中濃度等推計モデルを用いた暴露評価を行うことが難しい物質

課題課題課題課題2222のケーススタディのケーススタディのケーススタディのケーススタディ：：：：アニリンアニリンアニリンアニリン（（（（弱塩基物質弱塩基物質弱塩基物質弱塩基物質））））ののののKocKocKocKoc
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土壌土壌土壌土壌・・・・水域水域水域水域・・・・底質底質底質底質

ガス態としては
存在しない．

吸着しやすい．湿性エア
ロゾルの水相と固相と
の間に分配する．

大気中水分にも
溶存態として存
在する

ガス態 粒子吸着態
大気中

水分への溶存態

有機質に吸着するが，Kocのばら
つきは大きく，環境のpHと物質の
pKaによる．

水溶解度が高い．
水域の光分解は，pHに
より分解速度が異なる．

脂質膜を透過しにくく，代謝されや
すい． ⇒ 生体に移行しにくい傾向
にある．

脂溶性のクチクラ層を通ることが難しく，植物体内
に取り込まれる機構には，塩として取り込まれる，
もしくは気孔などからの吸収などが考えられる．

BCF（生物濃縮係数）を下げる傾向にある．強い
塩基についてはマイナス電荷の生体膜への吸着
によりBCFが高くなることがある ．

粒子への吸着 溶存態

＜イオントラップ＞
• 細胞膜の外側

のpHでは非解
離状態の分子，
細胞内に取り込
まれる．

• 細胞内pHでは
イオンに解離，
蓄積される．

植物

家畜

魚

水溶解度の補正
水溶解度は高い．

αn：非解離状態の分子の存
在割合
WSn：非解離状態の分子の
水溶解度

Koc（有機炭素補正土壌吸着係数）
の補正

• 有機物は多くの場合マイナス電荷
であり，アニオンは吸着しないとす
ることも可能．

• アニオン，カチオン，双性イオンに
ついて，pKaとKowを用いた推計方
法が開発された事例もある．

※ユンゲ式：浮遊粒子に吸着する物質の割合を計算する数式

Kow（1-オクタノールと水の間の分配係数）の補正
• 非解離状態の分子の分配係数はイオンの分配係数の100倍以上と考えられる ．

HENRYn：非解離状態の分子のヘンリー係数

WS =
WS�

∝�
 

生物濃縮の補正
植物：イオントラップにより非解離状態の分子よりも濃縮され
やすい場合があるため，簡易的な補正はしにくい．
家畜：イオンは生体濃縮しづらく，非解離状態の分子の計算
結果をワーストケースと考えることができる．
魚類：イオンのBCF推計方法が開発した事例もある．

αA
-：イオンの存在割合

pH：環境中pH，pKa：酸解離定数

分解
多くの場合，環境中pH
にて，試験がされるの
で，イオンと非解離状
態の分子をわけずに
そのまま用いる ．

課題課題課題課題3333

課題課題課題課題2222

課題課題課題課題1111

• 推計値およびいくつかの実測値は，カチオンKocが非
解離状態の分子Kocよりも大きいことを示している．

• Kocの実測値は，土壌の種類などによるバラつきが
非常に大きい．

■■■■環境中濃度等推計環境中濃度等推計環境中濃度等推計環境中濃度等推計モデルへのモデルへのモデルへのモデルへの適用方針適用方針適用方針適用方針のののの検討検討検討検討とととと課題課題課題課題
「「「「方法方法方法方法1111：：：：一般的一般的一般的一般的なモデルをなモデルをなモデルをなモデルを用用用用いるいるいるいる」」」」はははは，，，，入力入力入力入力パラメータのパラメータのパラメータのパラメータの補正補正補正補正さえさえさえさえ行行行行えばえばえばえば多多多多くのモデルにくのモデルにくのモデルにくのモデルに簡易的簡易的簡易的簡易的にににに適用適用適用適用できるできるできるできる手法手法手法手法でありでありでありであり，，，，初期段階初期段階初期段階初期段階のののの暴露評暴露評暴露評暴露評

価価価価にににに用用用用いるいるいるいる方法方法方法方法としてとしてとしてとして有効有効有効有効とととと考考考考えられるえられるえられるえられる．．．．
このこのこのこの手法手法手法手法をををを適用適用適用適用するためするためするためするため，，，，以下以下以下以下のののの課題課題課題課題がががが残残残残されているされているされているされている．．．．

課題課題課題課題1111：：：：大気中大気中大気中大気中のイオンののイオンののイオンののイオンの動態動態動態動態：：：：粒子吸着態粒子吸着態粒子吸着態粒子吸着態およびおよびおよびおよび大気中水分大気中水分大気中水分大気中水分へのへのへのへの溶存態溶存態溶存態溶存態のののの扱扱扱扱いいいい
課題課題課題課題2222：：：：KocKocKocKocのののの補正方法補正方法補正方法補正方法：：：：実測値実測値実測値実測値のののの扱扱扱扱いおよびいおよびいおよびいおよび推計方法推計方法推計方法推計方法
課題課題課題課題3333：：：：生体内濃度生体内濃度生体内濃度生体内濃度のののの推計方法推計方法推計方法推計方法：：：：植物植物植物植物とととと家畜中濃度家畜中濃度家畜中濃度家畜中濃度のののの計算方法計算方法計算方法計算方法，，，，魚類魚類魚類魚類についてのについてのについてのについてのBCFBCFBCFBCF推計方法推計方法推計方法推計方法

• 非解離状態の分子の分配係数はイオンの分配係数の100倍以上と考えられる ．
• 分子の存在割合により，イオン分を無視することも可能．

方法2：特殊なモデルを用いる
（イオン及び非解離状態の分子の環境中動態を個別に推計できるモデルを用いる）

Franco and Trapp(2010)Franco and Trapp(2010)Franco and Trapp(2010)Franco and Trapp(2010)によるイオンのによるイオンのによるイオンのによるイオンの動態動態動態動態をををを推計推計推計推計するモデルするモデルするモデルするモデル（（（（MAMIMAMIMAMIMAMI））））のののの解析結果解析結果解析結果解析結果
特徴：
• マルチメディアモデル：大気，土壌（自然，農地，その他），淡水とその底質，海水とその底質
• 基本的な条件はSimpleboxモデルと同様
従来のモデルとの違い：
• イオンの媒体間分配を考慮できる．
• 大気中の水分（雲や湿性エアロゾルを考慮）への分配を考慮できる．
酸である2,4D（2,4-ジクロロフェノキシ酢酸）の計算結果：
• 大気中濃度計算結果は，従来のモデルの計算結果と大きく違う．
• 原因は大気中の水分を考察したことにあるとされている．
塩基であるアニリン及びTMP（リン酸トリメチル）を用いた計算結果：
• 土壌濃度計算結果は，従来のモデルの計算結果と大きく違う．
• 原因は土壌中でのイオンに対して特有のKocによる計算を行ったことにあるとされている．

課題課題課題課題1111

課題課題課題課題2222

物理化学的性状物理化学的性状物理化学的性状物理化学的性状
分子量 93.13

pKa 4.6

logKow

（非解離状態）
0.9

logKaw

（非解離状態）
-4.08



物質群物質群物質群物質群
リスクリスクリスクリスク評価評価評価評価（（（（有害性評価有害性評価有害性評価有害性評価・・・・暴露評価暴露評価暴露評価暴露評価））））でのでのでのでの扱扱扱扱いいいい

EUSES*，USES（ECB，ECHA，RIVM） RAIDAR**（Canada） その他（EPA PMN，ECETOC，Canada チャレンジ）

弱酸弱酸弱酸弱酸・・・・弱塩基弱塩基弱塩基弱塩基 ユンゲ式***は適用しない，pKaで
logKowとヘンリー係数を補正，
STP(Sewage Treatment Plant)除去率
を無視．

pKaを用いた簡易的手法． ・それぞれのイオンについて評価．（EPA）

・解離性の無機物質には「無機物質」の手法、それ以
外には「有機物質」の手法を適用．（Canada）

強酸強酸強酸強酸・・・・強塩基強塩基強塩基強塩基 ユンゲ式***は適用しない，ヘンリー
係数とKpはデフォルト値．

適用は推奨しない． ・イオン対で評価．（EPA）

・解離性の無機物質には「無機物質」の手法、それ以
外には「有機物質」の手法を適用．（Canada）

無機化合物無機化合物無機化合物無機化合物 非生物分解の情報，固相/水分配係
数，水/生物相分配係数を使う，STP

表 環境中濃度等推計モデルを用いた暴露評価を行うことが難しい物質群のリスク評価での扱い

数，水/生物相分配係数を使う，STP

除去率を無視．

金属化合物金属化合物金属化合物金属化合物
（（（（無機無機無機無機・・・・有機有機有機有機））））

ユンゲ式***は適用しない，水溶解度
とlogKowは使わない，蒸気圧とヘン

リー係数はデフォルト値，測定値の
Kp．

適用は推奨しない． ・added risk approachとmetalloregion concept．
（ECETOC）

・解離性の無機物質には「無機物質」の手法，有機
金属には「有機金属」の手法を適用．（Canada）

高分子化合物高分子化合物高分子化合物高分子化合物 適用は推奨しない． ・商業製品に使われるポリマーの単位で評価．（EPA）
・「ポリマー」の手法を適用．（Canada）

界面活性作用界面活性作用界面活性作用界面活性作用のあるのあるのあるのある物物物物
質質質質

ユンゲ式***は適用しない，ヘンリー
係数とKpはデフォルト，STP除去率は
無視．

水溶解度と蒸気圧データの信頼性
があれば適用．

構造不定物質構造不定物質構造不定物質構造不定物質
（（（（UVCBs））））

石油物質にはHBM(Hydrocarbon 

Block Method)．
代表とする1つの物質として扱う，独

立した物質の混合物とする，ワース

・「UVCBs」の手法を適用．（Canada）
（（（（UVCBs）））） Block Method)． 立した物質の混合物とする，ワース

トケース物質のいずれかに限り適用．

混合物混合物混合物混合物 ・識別できるwt%の高い物質で評価．（EPA）

反応性反応性反応性反応性のののの高高高高いいいい物質物質物質物質
（（（（不安定不安定不安定不安定なななな物質物質物質物質））））

親化合物は適用が不適切，分解生
成物への適用には考察が必要．

・原則は親化合物での評価だが，分解生成物がある
場合には両方で評価．（ECETOC）
・生分解，光分解及び酸化において，DT50<1hのとき
分解生成物，1h<DT50<14dのとき分解生成物と親化
合物，DT50>14dのとき親化合物で評価．（EPA）

*EUSES（The EEEEuropean UUUUnion SSSSystem for the EEEEvaluation of SSSSubstances）：USES (UUUUniform SSSSubstance EEEEvaluation SSSSystem) を基礎として，EUで改良されたリスク評価用のフ
ガシティーモデルLevel Ⅲ型（非平衡・定常・移流あり）の動態予測シミュレーションモデル．
**RAIDAR（RRRRisk AAAAssessment , iDiDiDiDentification AAAAnd RRRRanking）：カナダでスクリーニングレベルのリスク評価に用いているマルチメディアモデルの一つで，フガシティーモデル
Level Ⅱ型（平衡・定常・移流あり）とⅢ型．
***ユンゲ式：浮遊粒子に吸着する物質の割合を計算する数式


