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背景 

 
界面活性作用を有する化学物質（以下、界面活性剤という。）は、洗浄剤などとして広く用いられて

おり、その大部分が水環境へ排出される可能性があることから水生及び底生生物への影響が懸念され
る。このような水圏生態系に対する影響の評価には、有害性の情報とともに水中及び底質中における界
面活性剤の暴露に関する情報が必須である。 

1-オクタノール/水分配係数（以下、POW という。）は、有機炭素補正土壌吸着係数や生物濃縮係数等
の環境暴露の評価に必要なパラメータ値や有害性評価に必要な生態毒性値の推計において重要な物理化
学的性状の 1 つと認識されている。しかしながら、界面活性剤は、両親媒性物質であることからミセル
やエマルション形成、液/液界面や固/液界面での吸着などの性質があるため、POW の測定が困難であ
る。そのため、界面活性剤に対しては、溶解度比法や定量的構造物性相関モデルによる POW 推計が行わ
れている。しかしながら、溶解度比法は被験物質の 1-オクタノール溶解度と水溶解度との比を POW と仮
定しており、分配平衡が考慮されていないこと、加えて臨界ミセル濃度を水溶解度として代用している
ことから、値の不確実性が大きいと考えられている。また、現行の定量的構造物性相関モデルでは、ト
レーニングデータセットに界面活性剤のデータがほとんど含まれていないために信頼性が十分に評価で
きず、不確実性が大きい。 

以上の状況を改善するため、独立行政法人製品評価技術基盤機構化学物質管理センターでは、低速か
くはん法に着目して界面活性剤の信頼性の高い POW 測定手法を提案し、測定手法についてのガイダンス
をまとめた。本ガイダンスは、低速かくはん法による界面活性剤の POW 測定手法を解説し、推奨される
測定手順を記述した文書である。記載内容の信頼性確保のため、検討過程で得られた結果については学
術誌などで公表するとともに、本ガイダンス作成に際しては、外部の専門家によるレビューも実施し
た。 

本ガイダンスは現時点での知見・検証結果をもとに作成したものであり、今後新たな知見や他機関で
の検証結果等を踏まえて、適宜改訂を行う予定である。 
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1. はじめに 
本ガイダンスは、1-オクタノール／水分配係数（POW）の測定方法の１つである Organisation for 

Economic Co-operation and Development Test Guideline（OECD TG）123：Partition Coefficient (1-
Octanol/Water): Slow-Stirring Method（低速かくはん法）をベースとして提案した界面活性作用を有す
る化学物質（以下、界面活性剤という。）の POW 測定手法を解説し、推奨される測定手順や測定条件を
記述した文書である。 

POW の測定方法としては、フラスコ振とう法（JIS Z 7260-107、OECD TG107）及び高速液体クロマ
トグラフィー（以下、HPLC という。）法（JIS Z 7260-117、OECD TG117）がよく知られている。前
者の方法は、振とうによって 1-オクタノールが水相へ移動するため、水相中に 1-オクタノールの液滴が
形成し易く、水相にこれらの液滴が存在すると、特に高疎水性物質では、水中の被験物質の濃度が過大
に評価され、log POW 値が過小に評価される可能性がある。さらに、界面活性剤では、振とうによりエ
マルションが形成されやすく、これにより水相と 1-オクタノール相の相分離が阻害されるため、log 
POW 値の正確な測定は一層困難となる。このように、フラスコ振とう法には適用範囲に一定の限界があ
る。一方、後者の方法は、HPLC の保持挙動と log POW の測定値との関係を校正するために、類似物質
についての信頼性の高い log POW 実測データが必要であり、適用範囲は入手可能なデータの信頼性や数
に依存する。したがって、信頼性の高い log POW 実測データが少ない、界面活性剤等の物質に対してこ
の方法を適用することは困難である。他の測定方法として、低速かくはん法（OECD TG123）があ
る。この方法は、フラスコ振とう法よりも穏やかな混合により、水相中の 1-オクタノール液滴の形成を
防ぎ、水相中被験物質の濃度の過大評価を低減することができる。このことから、フラスコ振とう法で
は適用困難とされた高疎水性物質（log POW >4）の POW の測定が可能だとされている。一方で、低速か
くはん法は、先行研究などで界面活性剤への適用も期待されているものの、最適な測定条件は明確にな
っていない。 

いずれの測定方法も、界面活性剤への適用は推奨されていない又は測定条件が明確でないことから、
界面活性剤の log POW 値については、定量的構造物性相関モデルや溶解度比法などによる推定が行われ
ている。しかしながら、現行の定量的構造物性相関モデルの界面活性剤に対する信頼性はモデルのトレ
ーニングデータセットに界面活性剤のデータがほとんど含まれていないために十分に評価できず、不確
実性が大きいこと、また、溶解度比法は被験物質の 1-オクタノール溶解度と水溶解度との比を POW と仮
定するものであること、加えて界面活性剤では水溶解度が明らかでなく臨界ミセル濃度（以下、CMC
という。）が水溶解度として代用されることが多いことから、log POW 値としては不確実性が大きいと考
えられている。 

本ガイダンスは、これまでに実施した界面活性剤の log POW 値の不確実性の低減について検討したデ
ータ等を基に提案した低速かくはん法による界面活性剤の POW 測定手法を解説し、推奨される手順を記
述した文書である。なお、本ガイダンスは、本文及び別添の測定マニュアルの 2 つからなり、OECD 
TG123 及び JIS Z 7260-107 等を参考として作成した。 
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2. 意義と適用範囲 
2.1. 意義 

POW は、他の物理化学的性状及び環境毒性指標などとの間にさまざまな関係が確立されており、化学
物質の環境リスクの評価及び環境中の化学物質の動態予測における重要なパラメータとして用いられ
る。図 1 に示すように、化学物質のリスク評価において POW は、水に対する溶解度、生物濃縮係数、
有機炭素補正土壌吸着係数、植物（農作物）への濃縮係数や畜産物への移行係数などの各種推計に用い
られる。 
 

 
図 1 POW と暴露評価の各種パラメータとの関係 

 
2.2. 適用範囲  

本ガイダンスは、低速かくはん法による界面活性剤の POW の測定方法について示す。本測定方法は、
低速でかくはんすることによる水相中の 1-オクタノール液滴形成の抑制効果を、界面活性剤によるエマ
ルション形成能の低減に利用することで、界面活性剤の POW 測定を可能とする。 
 
2.3. ガイダンスの構成 

本ガイダンスは、はじめに（1.）、意義と適用範囲（2.）、方法の原理（3.）、被験物質に関する情報
（4.）、試験方法（5.）、データ及び報告書（6.）からなる。試験の流れは、図 2 に示した通りである。 
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図 2 試験の流れ 
2.4. 定義 

混ざり合わない溶媒間の被験物質の分配係数は、各溶媒に溶解した化学物質の分配平衡を特徴づける
ものであり、POW は、水で飽和した 1-オクタノール相中の被験物質濃度（CO）と 1-オクタノールで飽
和した水相中の被験物質濃度（CW）の平衡濃度の比として定義される。 

POW = CO/CW 
POW は上述のとおり各相中の濃度の比であることから無次元であり、多くの場合、常用対数（log 

POW）で表される。 
なお、POW は非解離分子に対する定数であるが、非解離分子及び解離分子の両方の両相への分配を考

慮した分配係数として DＯＷ（常用対数の場合は log DOW あるいは log D）が用いられることもある。本
ガイダンスでは、DOW も含めて、POW と称する。 
 
3. 方法の原理 
3.1. 原理 

界面活性剤を対象としてフラスコ振とう法を用いた場合に起こる水中でのエマルションの形成は、低
速かくはん法を用いることで抑制が可能である。1-オクタノールと水の間の平衡化はかくはんによって
促進されるが、一般的なかくはんよりも低速であることでかくはんによる乱流が制限されるため、エマ
ルション形成が抑制される。結果として水相に分散した 1-オクタノール液滴に含まれる被験物質分子が
水相の分析の際に検出されることによる水中濃度の過大評価を防ぐ。平衡化後、二相中の被験物質の濃
度を測定し、log POW 値を決定する。 
 
3.2. 方法の適用範囲 

本法は、アニオン、カチオン、両性、非イオンの界面活性剤の POW 測定（log POW の値が 0～4.5 の範
囲）へ適用できる。被験物質以外の物質の存在は、分散平衡化に影響を及ぼす可能性があることから、
分析グレード又は高純度（>99%）な試薬の使用を推奨する。また、POW の測定には、試験において pH
と電解質組成を制御することが必要であり、解離物質では、イオン化の状態ごとに POW が測定できるよ
うに、試験目的に応じて適切な pH を試験条件として設定する必要がある。 

低 CMC、難水溶性又は高 POW の物質は、水相中濃度が極めて低くなることから、精度の高い分析が
困難になる可能性や試験実施の障害となる可能性がある。 
 
4. 被験物質に関する情報 

試験実施に先立ち、被験物質に関する情報（例えば、構造式、純度（不純物の情報を含む）、試験温
度での CMC（試験温度がクラフト点以下の場合、試験温度での水溶解度）、クラフト点、1-オクタノー
ル溶解度、pKa、被験物質に対して選択性の高い分析方法、log POW 推定値、加水分解性等）の取得が有
用である。CMC は試験時の被験物質濃度の設定に重要な役割を示すことから、試験時と同一の緩衝液
における値の取得を推奨する。なお、CMC の測定法としては、濃度と表面張力曲線の関係から CMC
を算出する表面張力法が一般的に用いられている。 
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また、POW の推定には、定量的構造物性相関モデルや溶解度比法を利用することができる。表 1 に非
イオン界面活性剤を対象とした定量的構造物性相関モデルによる log POW 推定例を示す。加えて、参考
として、低速かくはん法による log POW 測定値及び溶解度比法による log POW 推定値も示す。 
 

表 1 定量的構造物性相関モデルによる log POW 推定結果の比較 
推定方法 F F A A A A T T F＆T 参考値 
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ソフトウェア E M V S As S As Ｖ S - - 
物質 

C8EO4 1.71 2.42 2.27 2.41 2.37 2.49 2.45 2.11 4.02 
 

2.67† ― 
C12EO8 2.57 3.62 3.57 4.03 3.88 4.06 3.41 1.71 7.57 4.30† 3.2‡ 

C8EO4：テトラエチレングリコールモノオクチルエーテル、C12EO8：オクタエチレングリコール
モノドデシルエーテル 
F：フラグメント法、A：原子寄与法、T：トポロジー法等 
E : EPI Suite v4.11、M : Molinspiration Cheminformatics、V : VEGA-QSAR v1.2.4、 
S : SwissADME、As : Virtual Computational Chemistry Laboratory 
†：NITE による測定データ、‡：G. Hodges et al. (2019) 

 
定量的構造物性相関モデルとしては、EPI Suite(KOWWIN)、VEGA-QSAR(AlogP)などの log POW の

推定機能を含むソフトウェアプログラムが数多く開発され、また、SwissADME のような各種アルゴリ
ズムを用いて推定を行う Web サービスも存在している。しかしながら、界面活性剤ではモデルの適用
が適切ではない場合がある。表 1 に示した推定方法による C8EO4 の log POW 値は 1.71～4.02 であり、
C12EO8 では 1.71～7.57 と大きなばらつきが生じている。このため、モデルの適用範囲や類似物質への
予測精度を確認することが望ましい。なお、将来的には、実測値による検証や、精度の高い実測値を学
習データとして用いることにより、これらのモデルの予測精度が向上することが期待される。一方で、
溶解度比法は両相への溶解度の比を使用するため、不確実性が大きいことに留意する必要がある。 
 
5. 試験方法 
5.1. 装置及び器具 

標準的な装置や器具に加え、特に以下のものが必要である。 
 相互飽和用容器：材質が適切で試験に必要な溶媒量に見合う容量を有するもの 
 マグネティックスターラー：低速時に安定なかくはんが可能な性能を持つもの 
 スターラーバー：テフロン等でコーティングされ、かくはん時に泡が生じない形状のもの 
 恒温槽又は恒温室：スターラーを使用できる環境が整っているもの 
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 平衡化容器：ふた付きで、コックが底にあるかくはん容器。表面材質が不活性であることが望
ましい。容器は透明で、かくはんにより生じる渦の形状を外部から確認できること、また容器
底部においてスターラーバーが長時間安定して回転できる形状であるもの。 

 pH 計：試験目的に応じて適切な測定精度を有するもの 
 
5.1.1. 低速かくはん法 POW 測定用平衡化容器の一例 

図 3 に平衡化容器例（250 mL ガラス製ねじ口びん（内容積 300 mL））を示す。 

 
 

図 3 低速かくはん法 POW 測定用平衡化容器（左：模式図、右：写真） 
 
5.1.2. かくはん速度の設定 

エマルション形成を抑制するため、1-オクタノールと水の界面に 0.5～1.5 cm の深さの渦ができるス
ターラーバーの種類及びかくはん速度について、試験前に検討することを推奨する。高疎水性物質を対
象とした OECD TG123 の場合、リングテスト検証試験の結果に基づいて、推奨される最大かくはん速
度は渦の深さ 2.5 cm とされている。界面活性剤を対象とする場合、エマルション形成を抑制するた
め、上記の値より渦抑制が確実な 0.5～1.5 cm の深さの渦ができるように調整する。このため、平衡化
時間が延びる可能性があり、5.3 項「平衡化時間の設定」の平衡化時間検討試験等によって分配平衡が
達成されたことを確認しておくことも重要である。 

図 4、図 5 に界面に発生する渦の深さによるかくはん速度の検討例（シリンダー型スターラーバー：
直径 0.8 cm×長さ 4 cm）を示す。検討には、5.1.1 項の平衡化容器を使用し、水及び 1-オクタノールの
体積比を 1:1(150 mL/150 mL)とした。図 4 の右図は、かくはん速度が過大であるために 1-オクタノー
ル相と水相の二相が分離せず、混合してしまっている例である。 
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渦の深さ：0.4 cm 

かくはん速度：100 rpm 

 
渦の深さ：0.7 cm 

かくはん速度：120 rpm 

 

渦の深さ：不明（混合） 
かくはん速度：350 rpm 

図 4 かくはん速度の検討例（シリンダー型スターラーバー：直径 0.8 cm×長さ 4 cm） 
 

 
図 5 かくはん速度と渦の深さの関係の例 

 
5.2. 試験溶液の調製 
5.2.1. 溶媒 

使用する水は、HPLC 用と同等以上のグレードのものを推奨する。また、1-オクタノールは、分配係
数測定用あるいは分析用グレード以上の試薬の使用を推奨する。 

解離物質を対象とした測定では、試験目的に応じて適切な pH を試験条件として設定する必要があ
る。pH 7.0 での試験の場合、リン酸緩衝液などの使用を推奨する。 
 
5.2.2. 溶媒の相互飽和 

水と 1-オクタノールは、両溶媒相を試験温度で平衡化させ、相互に飽和させる必要がある。容器を２
つ用意し、一方には 1-オクタノールと飽和に十分な量の水を入れ、もう一方には水と飽和に十分な量
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の 1-オクタノールを入れ、穏やかに 24 時間以上の振とう又はかくはんを実施する。振とう又はかくは
ん後、それぞれの容器の二相が分離するまで試験温度で静置する。分相後は、比重差により上相となる
1-オクタノール相を別の容器に採取する。次に、下相の水相を別の容器に採取する。その際、相境界付
近は混合が生じやすいため、採取を避ける。なお、試験において緩衝液を用いない場合は、水相の pH
を測定し、試験前の pH として記録する。 
 
5.2.3. 被験物質添加液の調製及び初期濃度の設定 

被験物質を添加する相互飽和溶媒（以下、添加相という。）は水相、1-オクタノール相のどちらでも
良い。被験物質添加液は添加相と同じ溶媒（1-オクタノール飽和水又は水飽和 1-オクタノール）で調製
する必要がある。被験物質添加液を添加した直後の、完全混合を仮定した添加相全体における理論的濃
度（以下、初期濃度という。）は、被験物質添加液の濃度、添加量および添加相量から算出する。ま
た、添加相が水相の場合は CMC（試験温度がクラフト点以下の場合、試験温度での水溶解度）、1-オク
タノール相の場合は 1-オクタノール溶解度を超えない範囲で、完全に溶解するように調製する必要があ
る。 

初期濃度は CMC、log POW 推定値及び被験物質の分析感度を考慮して設定する。また、log POW の算
出に当たっては希薄溶液で測定する必要があり、被験物質の濃度がいずれの相でも 0.1 M 以下であるこ
とが望ましい。加えて、初期濃度が高い場合、界面活性剤によるエマルションが形成され、これが log 
POW 値に影響を及ぼすことがある。一方、初期濃度を過度に低く設定した場合には、分析感度の問題が
生じる可能性がある。エマルション形成を抑制できる条件として、初期濃度／CMC（以下、CMC 比と
いう。）が 1 以下である必要があり、CMC 比 0.1～0.3 以下を推奨する。 

図 6 に CMC 比と log POW の関係についての検討例を示す。測定は、別添の測定マニュアルに示した
手順で実施した。被験物質は 4 種類の界面活性剤で、初期濃度は CMC 比 0.1、0.3、0.5、0.7、0.9（各
n = 1）とした。 

 

図 6 CMC 比と log POW の関係（小黒ら 2025 の図を改変） 
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JIS Z 7260-107 の試験の有効性基準（6 個の log POW 値が±0.3 の範囲内に入ること）を参考に、変動
幅の許容基準を平均値±0.3 とした場合、log POW の変動幅は両性界面活性剤（物質 C）では最小値
3.34、最大値 3.51、非イオン界面活性剤（物質 D）では最小値 2.58、最大値 2.67 で、いずれも平均値
±0.3 以内であり、変動幅の許容基準を十分満たした。また、カチオン界面活性剤（物質 B）の log POW

は最小値 0.505、最大値 0.940 を示し、増加傾向であるものの、その変動幅は平均値±0.3 以内であっ
た。一方で、アニオン界面活性剤（物質 A）の log POW は CMC 比 0.1、0.3 においてそれぞれ 2.79、
2.82 を示し、概ね一定の値であったが、CMC 比 0.5 以上では著しく減少した。以上のように濃度依存
性が一部で認められたことから、初期濃度の設定は重要であり、試験前に CMC 比と log POW の関係に
ついて検討することを推奨する。 
 
5.3. 平衡化時間の設定 
5.3.1. 経時変化による設定【平衡化時間検討試験（A）】 

1-オクタノール相と水相を定期的に試料採取する試験（A）を実施する。経時的に 4 回以上連続で測
定した log POW の回帰直線の傾きが有意水準を 0.05 としてゼロと有意な差が認められないとき分配平衡
が達成されたと判定する。 

図 7 は検討結果の一例である。検討対象は 2 種類（カチオン（物質 E）、非イオン（物質 F））の界面
活性剤で、初期濃度は CMC 比 0.1（n = 1）とした。測定は、経時変化を確認するため、かくはん開始
時点を時間 0 とし、1、6、12、24、36、48、60、72、84、96、145 時間後に、同一容器から各相 100 
µL ずつ採取した。試料採取後は再度かくはんを開始した。なお、かくはん停止後の静置時間は 5 分と
し、この静置時間はかくはん時間に含めた。その他の操作は、別添の測定マニュアルに示す手順に準拠
した。 
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図 7 log POW とかくはん時間の関係（上： 物質 E、下： 物質 F） 

 
その結果、カチオン界面活性剤（物質 E）の場合、かくはん開始から 12 時間以降の 4 回以上連続し

た測定値（図中の赤い丸）の回帰直線の傾きがゼロと有意な差（p>0.05）がなかったことから、12 時
間以上のかくはんで分配平衡に達したものと考えられた。また、非イオン界面活性剤（物質 F）の場
合、かくはん開始から 12 時間以降の 4 回以上連続した測定値（図中の赤い丸）の回帰直線の傾きがゼ
ロと有意な差（p>0.05）がなかったことから、12 時間以上のかくはんで分配平衡に達したものと考え
られた。なお、被験物質によって平衡化時間は異なるものと推測されるので、注意が必要である。 

 
5.3.2. 両相添加による設定【平衡化時間検討試験（B）、（C）】 

1-オクタノール相に被験物質を添加する試験（B）及び水相に被験物質を添加する試験（C）から得た
同一かくはん時間における log POW に有意水準 0.05 で有意な差が認められないとき、分配平衡が達成さ
れたと判定する。なお、この条件を満たす場合には、平衡化時間検討はかくはん時間を 1 条件とした測
定でも十分であるものとするが、再現性を確保するため、各条件において繰り返し測定（n = 3 以上）
を行うこと。 

図 8 は検討結果の一例である。検討対象は２種類（アニオン（物質 G）、両性（物質 H））の界面活
性剤で、初期濃度は CMC 比 0.1（n = 3）とした。測定方法は、1 時間から 72 時間までの同一のかくは
ん時間における両相添加による log POW の差を確認するため、かくはん開始時点を時間 0 とし、1、2、
4、24、48、72 時間後に、同一容器から各相 100 µL ずつ採取した。試料採取後は再度かくはんを開始
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した。なお、かくはん停止後の静置時間は 5 分とし、この静置時間はかくはん時間に含めた。その他の
操作は、別添の測定マニュアルに示す手順に準拠した。 

その結果、アニオン界面活性剤（物質 G）では 24 時間以降、両性界面活性剤（物質 H）では 48 時間
以降の試験（B）及び（C）の測定値に有意な差がなかった。以上のことから、物質 G では 24 時間、物
質 H では 48 時間以上のかくはんで分配平衡に達したものと考えられた。 

  
図 8 被験物質を 1-オクタノール相又は水相へ添加した場合の log POW とかくはん時間の関係 

（左： 物質 G、右： 物質 H）* p<0.05 
 
5.4. 試験の実施 
5.4.1. 二相の体積比 

1-オクタノール飽和水と水飽和 1-オクタノールの体積比は 1:1 を推奨する。5.1.1 項の平衡化容器例
の場合、それぞれ 150 mL が適切である。 
 
5.4.2. 試験条件 

かくはん速度は 5.1.2 項「かくはん速度の設定」、平衡化時間は 5.3 項「平衡化時間の設定」で設定し
た値とする。静置時間（かくはん停止から試料採取までの時間）は 1 時間を目安とする。また、本ガイダ
ンスでは、物性値の取得を目的に、試験温度の基準条件を 25±1℃とする。ただし、試験目的に応じて適
切な温度で試験することも可能である。pH については、試験目的に応じて適切な条件を設定する。 

なお、同一条件で 3 試料以上の試験を行う。 
 
5.4.3. 試験の開始 

平衡化容器に設定した容量の 1-オクタノール飽和水を入れ、水相に被験物質を添加する場合は、所定
量の被験物質（1-オクタノール飽和水に溶解したもの）を泡立たないように添加する。次に、水相との
混合を避けるため、水飽和 1-オクタノールを壁面に沿って、極めてゆっくり添加する。1-オクタノール
相に被験物質を添加する場合は、所定量の被験物質（水飽和 1-オクタノールに溶解したもの）を注意深
く壁面に沿って、極めてゆっくり添加する。次に、平衡化容器を揺らさないようフタを閉め、スターラ
ーの上にゆっくりと置き、エマルション形成を抑制するため、スターラーのかくはん速度を徐々に上
げ、設定速度に調整して試験を開始する。 
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5.3 項「平衡化時間の設定」試験で設定した平衡化時間が経過したら、スターラーの回転を止め、か
くはんを停止する。水相又は 1-オクタノール相、あるいは両相がエマルション形成等により白濁した場
合、白濁が log POW 値に影響しないことを確認する必要がある。白濁は、CMC 比を下げる、あるいは
平衡化時間を延長すると改善する場合がある。 

 

図 9 試験風景 
 
5.4.4. 試料採取 

かくはん停止から 1 時間後に、1-オクタノール相の中央部から適切な量の試料を採取する。次に、平
衡化容器にあるコックから水相の試料採取を行う。コック内にある水はかくはんされていないため平衡
状態にないことから、デッドボリューム（5.1.1 項の平衡化容器例の場合、10 mL）として 1-オクタノ
ールと水の界面がかく乱されないようにゆっくりと排出し、廃棄する。続いて水相を静かに採取する。
なお、緩衝液を用いない場合は、水相の pH を測定し、試験後の pH として記録する。 

採取した 1-オクタノール相及び水相試料はそのまま、あるいは希釈、濃縮などの前処理を行い、被験
物質に対して選択的な方法で分析を実施する。なお、物質収支計算では、廃棄した水に含まれる被験物
質量も考慮すること。 
 
5.4.5. 試験日程例 

表 2 に試験日程例を示す。なお、この日程には分析の日程は含まれていない。 
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  表 2 試験日程例 
手順 項目  開始日（終了日） 備考 

1 溶媒の相互飽和 
調製・かくはん 1 日目（2 日目） かくはん 1 日の場合 
静置 2 日目（7 日目） 静置 5 日の場合 

2 被験物質の調製 － 7 日目 － 
3 試験開始 － 7 日目（9 日目） 平衡化時間 2 日の場合 
4 試験の終了 試料採取 9 日目 － 

 
5.5. 試料調製と分析 

log POW 値の算出には、水で飽和した 1-オクタノール相中の被験物質濃度と 1-オクタノールで飽和し
た水相中の被験物質濃度を検証された分析方法を使用して測定することが必要である。1-オクタノール
相及び水相の被験物質濃度が定量下限を超えている必要があることから、分析感度を考慮して濃縮が必
要となる場合がある。一方で、必要に応じて適当な溶媒で希釈して分析することも可能である。試料採
取や濃縮、希釈の操作において、吸着性の高い界面活性剤の場合には、十分に共洗いを行うなどして、
吸着による損失に注意する。なお、界面活性剤の分析では、装置等からのコンタミネーションの影響を
受けやすい。そのため、コンタミネーションの影響を受けない、あるいは影響が少ない手順で分析を実
施する必要がある。界面活性剤分析でよく用いられる液体クロマトグラフィー質量分析法（以下、
LC/MS という。）であれば、ディレイカラム（リテンションギャップ）法等の利用が可能である（図 
10）。ディレイカラム法は、試料と装置由来の界面活性剤を分けることでコンタミネーションを防ぐ手
法である。原理は、移動相の有機溶媒率が低いとき、移動相や流路にあった界面活性剤（▲）がディレ
イカラムで保持され、その状況下で下流の注入口から界面活性剤（●）を含む試料を導入すると、試料
由来の界面活性剤（●）は分離分析カラムで保持される（①）。移動相の有機溶媒率を徐々に高める
と、ディレイカラムや分離分析カラムに保持された界面活性剤が移動を開始し（②）、試料に由来する
分離分析カラムで保持されていた界面活性剤（●）が先に検出器に導入され、ピークとして検出される
（③）。続いて移動相や流路にあった界面活性剤（▲）が検出器に導入され、ピークとして検出される
（④）。 
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図 10 ディレイカラム（リテンションギャップ）法の原理 

 
検量線の作成は JIS K 0050「化学分析方法通則」、JIS K 0124「高速液体クロマトグラフィー通則」、

JIS K 0136「高速液体クロマトグラフィー質量分析通則」等を参考に、適切に実施する。また、検出下
限値は、JIS K 0124「高速液体クロマトグラフィー通則」、JIS K 0136「高速液体クロマトグラフィー質
量分析通則」等を参考に決定する。 
 
6. データ及び報告書 

log POW 値は、同一条件の試験を 3 回以上実施することで決定する。 
 
6.1. log POW の計算方法 

log POW の値は以下の式によって求める。ここで、CO は 1-オクタノール相中の被験物質濃度と CW は水
相中の被験物質濃度とする。 

log POW＝log10 (CO/CW) 
log POW の平均値、標準偏差及び相対標準偏差（変動係数）を求め、また、試験開始時に添加した被験
物質の量と試験後のそれぞれの相の被験物質の合計量を比較し、物質収支の確認を行う。物質収支は、
原則として 70-120%程度を目安とする。 
 
6.2. 試験の有効性 

同一条件の低速かくはん法を 3 回以上実施する。得られた値が平均値±0.3 以内であることが望まし
い。 
 



NITE 調査研究「低速かくはん法による界面活性剤の 1-オクタノール/水分配係数測定」報告書 

14 

6.3. 試験報告書 
試験報告書には、次の情報を含める必要がある。 

 被験物質 
 同定情報（例えば、物質名、CAS 登録番号、構造式等） 
 物理化学的情報（例えば、CMC、水溶解度、1-オクタノール溶解度等） 
 純度（不純物の情報を含む） 
 log POW 推定値 

 試験条件 
 試験実施日 
 試験温度 
 平衡化容器、スターラーバーの形状・仕様 
 被験物質の添加量及び添加相 
 試験開始時の水及び 1-オクタノールの量 
 試験 pH（試験前後） 
 緩衝液の組成、濃度 
 試験数 
 かくはん条件（スターラー回転速度、渦の深さ、かくはん時間） 
 静置時間（かくはん停止から試料採取までの時間） 

 試験結果 
 分析方法 
 検量線、定量下限値 
 平衡化時間検討試験結果 
 試験液の白濁の有無 
 log POW 平均値、標準偏差及び相対標準偏差 
 物質収支の確認結果 
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8. 参考 
8.1. 報告書例 

区分 項目 内容 

被験物質 物質名 テトラエチレングリコールモノオクチルエーテル 

 CAS 登録番号 19327-39-0 

 構造式 
 

 物理化学的情報 CMC：10 mM、1-オクタノール溶解度：混和 

 純度 99% 

 log POW 推定値 1.71～4.02 

試験条件 試験実施日 2025/01/20 

 試験温度 25℃ 

 平衡化容器 コックが底にあるかくはん容器：容器実容量 300 mL 

 スターラーバー シリンダー型スターラーバー：直径 0.8 cm×長さ 4 cm 

 被験物質の添加量及び 
添加相 

48 mg を水相へ添加（CMC 比 0.10） 

 試験開始時の水及び 
1-オクタノールの量 

水 150 mL、1-オクタノール 150 mL 

 試験 pH（前後） pH 7.0 

 緩衝液の組成、濃度 10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 

 試験数（反復数） 3 

 かくはん条件 回転速度：120 rpm、渦の深さ：1.5 cm、かくはん時間：48 h 

 静置時間 1 h 

試験結果 分析方法 LC-MS 分析（別添資料参照） 

 検量線 別添資料参照 

 定量下限値 別添資料参照 

 平衡化時間 
かくはん時間 12、16、24、48 時間で測定した log POW の回帰
直線の傾きは、ゼロと有意な差が認められなかった。 

 試験液の白濁の有無 無し 

 log POW（反復 1） 2.75 
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 log POW（反復 2） 2.71 

 log POW（反復 3） 2.71 

 平均値 2.72 

 標準偏差（SD） 0.024 

 相対標準偏差（RSD） 0.88% 

 物質収支 111±5.3% 

 
8.2. 界面活性剤への適用例 
8.2.1. アニオン界面活性剤：ドデシル硫酸ナトリウム（略称：C12SO4） 

 試験条件 
 被験物質 CAS 登録番号：151-21-3、初期濃度：CMC 比 0.14、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、温度：25℃ 

 分析条件 
 分析カラム：C18、ディレイカラム：C18 
 移動相：10%メタノール-100%メタノール（2 mM 酢酸アンモニウム）、グラジエント 
 イオン源：ESI ネガティブイオンモード 
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図 11 測定例：C12SO4 のクロマトグラム及び検量線 

 

【参考】 
ディレイカラム法を用いない場合の
検量線 

<- C12SO4 

[M-Na]- : 265.15 

検量線 

クロマトグラム 

マススペクトル 
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  表 3 測定例：C12SO4 の log POW 

物質名 
log POW 

（反復 1） 
log POW 

（反復 2） 
log POW 

（反復 3） 
平均値 

標準偏差 
（SD） 

相対標準
偏差 

（RSD） 
物質収支 

C12SO4 1.60 1.58 1.64 1.61 0.030 1.9% 114±4.9% 

 

 
8.2.2. カチオン界面活性剤：n-ドデシルトリメチルアンモニウム クロリド（略称：C12TMAC） 

 試験条件 
 被験物質 CAS 登録番号：112-00-5、初期濃度：CMC 比 0.08、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、温度：25℃ 

 分析条件 
 分析カラム：C18、ディレイカラム：C18 
 移動相：10%メタノール-100%メタノール（0.1％ギ酸）、グラジエント 
 イオン源：ESI ポジティブイオンモード 
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図 12 測定例：C12TMAC のクロマトグラム及び検量線 

 

【参考】 
ディレイカラム法を用いない場合の
検量線 

<- C12TMAC 

クロマトグラム 

マススペクトル 

[M-Cl]+ : 228.27 

検量線 
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  表 4 測定例：C12TMAC の log POW 

物質名 
log POW 

（反復 1） 
log POW 

（反復 2） 
log POW 

（反復 3） 
平均値 

標準偏差 
（SD） 

相対標準
偏差 

（RSD） 
物質収支 

C12TMAC 0.655 0.671 0.634 0.647 0.019 2.9% 112±3.0% 

 

 
 
8.2.3. 両性界面活性剤：2-(N-ドデシル-N,N-ジメチルアンモニオ）アセタート（略称：

C12ADbetaine） 
 試験条件 

 被験物質 CAS 登録番号：683-10-3、初期濃度：CMC 比 0.13、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、温度：25℃ 

 分析条件 
 分析カラム：C18、ディレイカラム：C18 
 移動相：10%メタノール-100%メタノール（0.1％ギ酸）、グラジエント 
 イオン源：ESI ポジティブイオンモード 
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図 13 測定例：C12ADbetaine のクロマトグラム及び検量線 

 

【参考】 
ディレイカラム法を用いない場合の
検量線 

クロマトグラム 

<- C12ADbetaine 

[M+H]+ : 272.26 

マススペクトル 

検量線 
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  表 5  測定例：C12ADbetaine の log POW 

物質名 
log POW 

（反復 1） 
log POW 

（反復 2） 
log POW 

（反復 3） 
平均値 

標準偏差 
（SD） 

相対標準
偏差 

（RSD） 
物質収支 

C12AD 
betaine 

2.51 2.61 2.61 2.58 0.056 2.2% 70±3.7% 

 

 
8.2.4. 非イオン界面活性剤：テトラエチレングリコールモノオクチルエーテル（略称：C8EO4） 

 試験条件 
 被験物質 CAS 登録番号：19327-39-0、初期濃度：CMC 比 0.10、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、温度：25℃ 

 分析条件 
 分析カラム：C18、ディレイカラム：C18 
 移動相：10%メタノール-100%メタノール（0.1％ギ酸）、グラジエント 
 イオン源：ESI ポジティブイオンモード 
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図 14 測定例：C8EO4 のクロマトグラム及び検量線 
 

【参考】 
ディレイカラム法を用いない場合の
検量線 

クロマトグラム 

< - C8EO4 

マススペクトル 

[M+NH4]+ : 324.28 

検量線 
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  表 6 測定例：C8EO4 の log POW 

物質名 
log POW 

（反復 1） 
log POW 

（反復 2） 
log POW 

（反復 3） 
平均値 

標準偏差 
（SD） 

相対標準
偏差 

（RSD） 
物質収支 

C8EO4 2.75 2.71 2.71 2.72 0.024 0.88% 111±5.3% 

 

 
 
8.3. 測定法の妥当性検証 

 試験条件 
 被験物質：C8EO4、C12TMAC、初期濃度 CMC 比 0.1、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、試験温度：25℃ 
 試験数：3 試験（3 試料/試験、各試験は別日実施） 

 
表 7 試験の妥当性検証の結果 

試験 
（試験番号-試料番号） 

log POW 
C12TMAC C8EO4 

1-1 0.655 2.75 
1-2 0.671 2.71 
1-3 0.634 2.71 
2-1 0.665 2.66 
2-2 0.643 2.63 
2-3 0.636 2.61 
3-1 0.634 2.68 
3-2 0.646 2.66 
3-3 0.618 2.63 

平均値 0.645 2.67 

標準偏差 0.017 0.046 

相対標準偏差 2.6％ 1.7％ 

 相対標準偏差は両物質とも 5%未満で、測定方法の精度は問題ないと考えられた。 
 
8.4. 他機関の測定データとの比較 

 試験条件 
 被験物質： C12SO4、C8EO4、初期濃度：CMC 比 0.1、添加相：水 
 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
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 かくはん：48 時間、静置：1 時間、試験温度：25℃ 
 

表 8 測定機関の比較 
種類 他機関 NITE 備考 
C12SO4 1.47±0.019(n = 3) 1.54±0.056(n = 9) 有意差なし

（p>0.05） 
C8EO4 2.63±0.012 (n = 3) 2.67±0.067(n = 9) 有意差なし

（p>0.05） 
 外部機関及び NITE による測定結果の 2 群の差を検定した結果、有意な差（p > 0.05）は無か

ったことから、測定機関間での再現性は良好であった。 
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8.5. JIS Z 7260-117 に基づく HPLC 法（保持係数 k）との比較 
 分析条件 

 分析カラム：C18 
 移動相：68.5%メタノール（0.2％ギ酸、2 mM 酢酸アンモニウム） 
 イオン源：ESI ネガティブイオンモード（アニオン）、ESI ポジティブイオンモード（アニ

オン以外） 
 

 

 

 
 

 

 

 
図 15 低速かくはん法と HPLC 法（保持係数 k）による log POW の比較 
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8.6. 溶解度比法との比較 
 試験条件 

 被験物質：アニオン 2 物質・カチオン９物質・両性４物質・非イオン 2 物質、初期濃度：
CMC 比 0.9 以下、添加相：水又は 1-オクタノール 

 緩衝液：10 mM リン酸緩衝液（pH 7.0） 
 かくはん：48 時間、静置：1 時間、試験温度：25℃ 

 

 
図 16 低速かくはん法と溶解度比法による log POW の比較 
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