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(i) 
 

事業の目的 
 

化学物質の審査及び製造等の規制に関する法律（以下、「化審法」という。）では、同法

第 3 条に基づき届け出られた新規化学物質について、その有害性を基に規制の必要性を審

査している。この審査に当たっては、化学物質固有の性状を適正かつ効率的に評価できる

ことが必要である。このため、本事業では、分解度試験において生成した変化物を合理的

に評価する手法について検討した。 

 

 

事業の概要 
 
分解度試験において残留した変化物に関する調査・検討 

(1) 分解度試験において生成した変化物の評価に関する調査・検討 

本事業では、分解度試験で 1%以上残留した化学物質［被験物質（以下、「親物質」

という。）及び変化物］に対して、新規化学物質の届出段階で一律に生物蓄積性、人

毒性及び生態毒性に関する知見（通常は試験実施を指すため、以下、「後続試験」と

いう。）を要求することの妥当性（＝後続試験の必要性）について、分解性、生物蓄

積性、人毒性及び生態毒性の各観点から検討した。 

具体的には、平成 27 年度経済産業省委託事業化学物質安全対策（化学物質の評

価手法に関する調査・検討）1)（以下、「平成 27 年度経済産業省委託事業」という。）

における検討結果、経済産業省の協力を得て調査した新規化学物質の審査資料、化

学物質の有害性評価手法に関する最新動向等を基に、経済産業省と協議の上、分解

性の観点からの合理化として「変化物の取扱いに関する検討」及び「親物質の取扱

いに関する検討」、生物蓄積性及び人毒性・生態毒性の各観点からの合理化として「後

続試験の対象物質の絞り込みに関する検討」を実施した。 

検討結果については、下記(2)の委員会において議論した。その結果得られた当該

委員会の合意事項を取りまとめ、本事業における結論とした。 

(2) 委員会における検討 

有識者 11 名（大学・研究機関：9 名、民間企業・業界団体：2 名）による委員会

を 3 回開催し、上記(1)の検討結果について議論した。委員会に関する資料を付録と

して添付した。 

  



 

1. 背景及び目的 

化審法では、同法第 3 条に基づき届け出られた新規化学物質について、その有害性に基

づいて規制の必要性が審査されている。この審査に当たっては、化学物質固有の性状を適

正かつ効率的に評価できることが必要である。 

新規化学物質の届出の際には、製造・輸入数量が全国 1 トン超/年から 10 トン/年以下の

「低生産量届出」では分解性及び生物蓄積性の評価、製造・輸入数量が全国 10 トン超/年の

「通常届出」では分解性、生物蓄積性、人毒性（スクリーニング毒性）及び生態毒性の評

価が求められる。分解度試験（＝分解性評価）において被験物質の添加量に対して 1%以上

の変化物が残留した場合には、原則変化物ごとに生物蓄積性、人毒性及び生態毒性の評価

（＝後続試験）が必要となる。しかしながら、僅かに生成した変化物について後続試験を

実施することの必要性を疑問視する指摘がある。 

これに対し、平成 27 年度経済産業省委託事業 1)では、低生産量届出を目的とした場合に

限り、分解度試験で 1%以上 10%未満残留した変化物（生物蓄積性の懸念がある変化物は除

く）を後続試験（＝生物蓄積性評価）の対象から除外する案がまとめられた。一方、通常

届出では引き続き 1%以上残留した変化物が後続試験（＝生物蓄積性、人毒性及び生態毒性

の評価）の対象とされ、新規化学物質の届出に至るまでのスピード面及び費用面での課題

が残った。 

そこで、本事業では、通常届出に重点を置き分解度試験で生成した変化物を合理的に評

価する手法を検討すること、すなわち分解度試験で 1%以上残留した化学物質（変化物だけ

でなく親物質も）に対して、届出段階で一律に生物蓄積性、人毒性及び生態毒性に関する

知見を要求することの妥当性（＝後続試験の必要性）を検討することを目的とした。 

 

2. 検討方法 

2.1 分解度試験において残留した変化物の取扱い等に関する調査・検討 

分解度試験で 1%以上残留した化学物質（親物質及び変化物）の後続試験の必要性につ

いて、分解性、生物蓄積性、人毒性及び生態毒性の各観点から検討した。 

具体的には、平成 27 年度経済産業省委託事業 1)で得られた検討結果、経済産業省の協力

を得て調査した新規化学物質の審査資料、化学物質の有害性評価手法に関する最新動向等

を基に、経済産業省と協議の上、分解性の観点からの合理化として「変化物の取扱いに

関する検討」及び「親物質の取扱いに関する検討」、生物蓄積性及び人毒性・生態毒性の

各観点からの合理化として「後続試験の対象物質の絞り込みに関する検討」を実施した。 

検討結果については 2.2 項の有識者による委員会において議論した。議論の中で挙げら

れた課題についてはさらに検討し、次の回の委員会において再度議論した。その結果得ら

れた上記の要件に関する本委員会の合意事項を取りまとめ、本事業における結論とした。 
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2.2 有識者による委員会における検討 

経済産業省及び本機構が事務局を務め、有識者 11 名（大学・研究機関：9 名、民間企

業・業界団体：2 名）による委員会を 3 回開催し、2.1 項の検討結果について議論した。

委員名簿を表 2-1、全 3 回の委員会の概要を表 2-2 に示す。 

 

表 2-1 分解度試験において残留した変化物に関する検討委員会 委員名簿 

氏名 所属 

今泉 圭隆 
国立研究開発法人国立環境研究所  
環境リスク・健康研究センター 主任研究員 

木村 信忠 
国立研究開発法人産業技術総合研究所 生物プロセス研究部門

生物資源情報基盤研究グループ 研究グループ長 

○金原 和秀 
静岡大学大学院 総合科学技術研究科工学専攻  

化学バイオ工学コース 教授 

小林  剛 横浜国立大学大学院 環境情報研究院 准教授 

清  和成 北里大学 医療衛生学部 教授 

髙月 峰夫 
早稲田大学 ナノ・ライフ創新研究機構 規範科学総合研究所 

客員教授 

仲井 俊司 一般社団法人日本化学工業協会 化学品管理部 部長 

山田 隆志 
国立医薬品食品衛生研究所 安全性生物試験研究センター  

安全性予測評価部 第四室 室長 

山本 裕史 
国立研究開発法人国立環境研究所  
環境リスク・健康研究センター 生態毒性研究室 室長 

山本 雅也 
国立医薬品食品衛生研究所 安全性生物試験研究センター 

毒性部 主任研究官 

吉田 浩介 
ライオン株式会社 研究開発本部 環境・安全性評価センター 

主任研究員 

○：委員長 （敬称略、五十音順、平成 29 年 3 月時点） 
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表 2-2 分解度試験において残留した変化物に関する検討委員会 概要 

委員会 開催日時・場所 内容 

第 1 回 

平成 28 年 10 月 25 日 

13:00～15:30 

経済産業省別館 1 階 

104 各省庁共用会議室 

1．平成 27 年度経済産業省委託事業 1)について

2．本事業の実施内容及び検討結果について 

3．検討結果に関する議論 

第 2 回 

平成 29 年 1 月 12 日 

14:00～16:40 

経済産業省別館 1 階 

108 各省庁共用会議室 

1．化審法における新規化学物質審査について

2．第 1 回委員会で挙げられた課題及び課題に

対する検討結果について 

3. 分解性及び生物蓄積性に関するQSARの予

測精度の検証について 

4．検討結果に関する議論 

第 3 回 

平成 29 年 2 月 17 日 

14:00～16:35 

経済産業省別館 1 階 

103・105 各省庁共用会議室

1．第 2 回委員会で挙げられた課題及び課題に

対する検討結果について 

2．検討結果に関する議論 

3．本委員会における結論 

 

3. 検討内容及び結果 

分解度試験で 1%以上残留した化学物質（親物質及び変化物）の後続試験の必要性を検討

した結果について、2.2 項の委員会への提案内容（＝経済産業省と協議の上検討した結果）、

提案根拠、委員会の議論において委員より出された主な意見、委員会における合意事項の

順に、2.1 項に記す要件ごとに 3.1～3.4 項にまとめた。 

 

3.1 分解性の観点による変化物の取扱いに関する検討 

3.1.1 提案内容 

 

次の要件に当たる変化物は、分解度試験において残留したものとは扱わない。 

(i) 分解度試験の結果良分解、又は分解性 QSAR で良分解性の予測結果となる

変化物 

(ii) 分解度試験で BOD 曲線に上昇傾向が継続しており、分解傾向が認められる

変化物 

(iii) 分解度試験で複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収束

が予想される変化物以外の物質 
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3.1.2 提案根拠 

分解度試験の結果、変化物が検出された場合、原則変化物は残存するものとして取り扱

うこととされている（良分解性と判定された物質を除き、後続試験の対象としている）。一

方、化審法では、「変化物」は「自然的作用による化学的変化を生じにくいものに限る」（難

分解性）と限定されているため 2)、現行の運用が変化物を広く捉えている可能性がある。

このため、変化物が検出されたとしても、良分解性と判定された（される）物質はもちろ

んのこと、分解途上にある良分解性相当の物質（既に難分解性と判定されている物質を除

く）についても、変化物としては取り扱わないこととすることは可能と考えられた。3.1.1

項で挙げた(i)～(iii)の 3 つの要件に関する具体的な提案根拠を(1)～(3)に記す。 

 

(1) 分解度試験の結果良分解、又は分解性 QSAR で良分解性の予測結果となる変化物 

分解度試験で生成した変化物が化審法の既存点検結果等で良分解性と判定済みの場

合には、これまでも分解度試験において残留したものとは扱っていない。よって、変

化物の分解度試験において良分解性相当の結果が得られた場合、同様に扱うことは可

能と考えられた。 

また、現在、独立行政法人製品評価技術基盤機構において、平成 18 年度以降に化審

法において分解性の判定が行われた新規化学物質及び既存化学物質を対象に、分解性

QSAR［BIOWIN5 v.4.10 及び BIOWIN6 v.4.10（いずれも米国環境保護庁）、並びに

CATABOL 301C v.02.08（ブルガリア Bourgas "Prof. Assen Zlatarov"大学）］の予測精

度の検証を行っている（平成 29 年 3 月時点では検討途中であるため検証結果は非公開）。

その結果、課題はあるものの分解性 QSAR を新規化学物質の分解性評価に活用できる

可能性があると考えられた。 

 

(2) 分解度試験で BOD 曲線に上昇傾向が継続しており、分解傾向が認められる変化物 

新規化学物質の化審法届出に用いられた分解度試験の報告書のうち、経済産業省の

協力を得て変化物が生成した分解度試験の報告書を調査した結果、試験期間終了時に

おいて BOD 曲線に上昇傾向が認められ、親物質又は変化物が分解途上であると考えら

れる場合、かつ、機器分析の結果から変化物に何らかの分解傾向が認められる場合は、

当該変化物を分解度試験において残留したものとは扱わないとすることは可能と考え

られた。具体的に、以下の①～③に該当する変化物が考えられた。 

 

① 分解途上の構造を有する 

（例：アルキル鎖の酸化を受けた構造等） 
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② 再現性が乏しい 

（例：汚泥区の試験液 3 点間でアルキル鎖の酸化の程度がばらつき、アルキル

鎖が長い物質が 1 点のみ検出された場合等） 

 試験液 [1] 試験液 [2] 試験液 [3] 

検出された

変化物 

R-CH2-COOH 

R-C3H6-COOH 

R-CH2-COOH 

R-C3H6-COOH 

R-CH2-COOH 

R-C3H6-COOH 

R-C5H10-COOH 

（当該変化物） 

 

③ 物質収支から変化物の一部が分解していると考えられる 

（例 1：水区と比較して汚泥区で明らかに減少した場合等、ただし汚泥への吸着

による減少は除く） 

 

 

 

 

（例 2：変化物が含窒素化合物であり、アンモニアの生成が確認された場合等） 

 

 

 

 

(3) 分解度試験において複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収束が予想

される変化物以外の物質 

(2)と同様に、新規化学物質の化審法届出に用いられた分解度試験の報告書のうち、

経済産業省の協力の下、変化物が生成した分解度試験の報告書を調査した結果、複数の

変化物が生成した場合であって、最終的に収束が予想されるもの以外の変化物について

は、当該変化物を分解度試験において残留したものとは扱わないとすることは可能と考

えられた。具体的には、表 3 に示す実例が挙げられた。 
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表 3 分解度試験において複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収

束が予想される変化物以外の物質の一例 

 

エステル化合物 
（カルボン酸系） 

エステル化合物 
（りん酸系） 

エポキシ化合物 

被験物質  

 

 

変化物 A 

（当該変化物）

 

  

変化物 B 
 

 

 

BOD 
分解度 

平均 8% 
（8,8,7） 

平均 0% 
（0,0,0） 

平均 0% 
（-1,0,-1） 

被験物質 
分解度 

平均 69% 
（68,67,71） 

平均 82% 
（80,85,82） 

平均 15% 
（13,15,17） 

  

3.1.3 委員より出された主な意見 

(1) 分解度試験の結果良分解、又は分解性 QSAR で良分解性の予測結果となる変化物 

○ 変化物がすでに化審法において良分解性と判定済みの場合には、分解度試験にお

いて残留したものとは扱わないことでよい。 

○ OECD テストガイドライン 301F 等の試験データであっても、信頼性が高い試験

結果であれば既知見として活用できる可能性があるのではないか。 

○ 変化物の分解性に関する知見（OECD テストガイドライン 301F 等の試験データ

を含む）が得られたとしても、化審法において当該知見を用いて変化物の分解性

の判定がなされていない場合には、専門家により個別判断すべきである。 

○ 分解性 QSAR は、現時点では難分解性物質を良分解性と予測するケースが多く、

QSAR の適用範囲等の精査が必要である。 

○ 分解性 QSAR の予測精度の検証で使用した分解度試験の結果について、適切なデ

ータであるか（微生物毒性の影響がないか等）精査したほうがよい。 

○ 予測値の運用基準、構造面からの予測の適用範囲の設定、水溶解度を考慮した予

測方法、新規化学物質の試験データの追加による予測適用範囲の拡大等の検討が

行われる予定とのことであり、予測精度の改善により、新規化学物質審査に活用

されることが期待される。 
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(2) 分解度試験で BOD 曲線に上昇傾向が継続しており、分解傾向が認められる変化物 

○ BOD 曲線については、BOD 分解度 10～20%を推移するような緩やかな上昇では

なく、明確な上昇傾向が必要である。 

○ 変化物の分解性に関する補足情報（微生物毒性の影響を緩和するための被験物質

濃度30 mg/Lの系や経時変化を確認するために追加培養した試験液の分析結果等）

は、当該変化物が本要件に該当するか専門家が判断する上で有効である。 

○ 本要件については、専門家判断によるのでなく明確な判断要件にする必要はないか。

また、複数の要件の組み合わせにより判断できないか。 

○ 本要件に該当するすべての変化物について、分解度試験において残留したものと

は扱わないとしてよいとは言いきれない。すなわち、案件ごとに専門家により判

断せざるをえない。 

 

(3) 分解度試験で複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収束が予想される

変化物以外の物質 

○ 上記(2)と同様に、本要件についても専門家判断によるのでなく明確な判断要件に

する必要はないか。また、複数の要件の組み合わせにより判断できないか。 

○ 上記(2)と同様に、変化物の分解性に関する補足情報（微生物毒性の影響を緩和す

るための被験物質濃度 30 mg/L の系や経時変化を確認するために追加培養した試

験液の分析結果等）は、当該変化物が本要件に該当するか専門家が判断する上で

有効である。 

○ 変化物の生成速度が非常に遅い場合等には、当該変化物について後続試験を実施

した方がよい場合もありうる。すなわち、案件ごとに専門家により判断せざるを

えない。 

 

(4) 全般的事項 

○ 3.1.1 項の提案内容では、「3 つの要件に当たる変化物は分解度試験において残留した

ものとは扱わない」となっているが、専門家判断が必要となることを踏まえると、断

定的な表現（下線部）は避けた方がよい。 
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3.1.4 委員会における合意事項 

 

以下の要件に当たる変化物は、分解度試験において最終的に分解されるものとみ

なせる場合がある。 

(i) 化審法において判定がなされていないが、良分解性と考えられる既知見が

ある変化物 

(ii) 分解度試験で BOD 曲線に上昇傾向が継続しており、下記の分解傾向が認め

られる変化物 

①分解途上の構造を有する 

②再現性が乏しい 

③物質収支から変化物の一部が分解している 

(iii) 分解度試験で複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収束が

予想される変化物以外の物質 

(i)～(iii)については、事業者は変化物の分解を示唆する知見を提示した上で、相談

案件に諮ることができる。 

 

分解性 QSAR については、活用に向けて予測精度の向上及び予測適用物質の精査

等を引き続き検討する。 

 

（解説） 

・ 分解性 QSAR を活用するためには更なる検討が必要と判断されたことから、要件(i)

から除外した。 

・ 分解度試験で生成した変化物がすでに良分解性と判定済みの場合には、現状でも後

続試験対象とはなっていないことから、要件(i)については分解性に関する判定がなさ

れていない案件に限定した。 

・ 要件(ii)については「分解傾向がみられる」ことが具体的にどのようなものであるか

分かりにくいため、3.1.2(2)に示す①～③を記載した。 

・ 要件(i)～(iii)はいずれも明確な判断要件として示すことは難しいため、相談案件とし

て、案件ごとに専門家が判断することとする。よって、いずれの要件についても「分

解度試験において最終的に分解されるものとみなせる場合がある」と、断定的な表

現は避けた。 
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3.2 分解性の観点による親物質の取扱いに関する検討 

3.2.1 提案内容 

 

分解度試験において親物質が 70%超消失して変化物が残留した場合は、最終的に

変化物に収束するものとして取り扱い、親物質は生物蓄積性以降の評価対象から除

外する。 

 

 

3.2.2 提案根拠 

化審法審査では、分解度試験において BOD 分解度が平均 60%以上であり、変化物が不

検出であった場合、親物質が一部残留しても判定基準に従って良分解性と判定される。

一方、前述とほぼ同様の結果であっても、変化物が検出された場合、親物質と変化物の

両方が後続試験対象となり、親物質の取扱いについて一貫性がない。 

また、分解度試験は OECD テストガイドライン 301C に相当し、OECD の試験分類と

しては分解性のスクリーニング試験であり、易分解性の結果が得られた場合、その化学

物質は環境中で速やかにかつ完全に生分解されると推定される 3)。化学物質の分解性を直

接評価する DOC 分解度を評価指標とした場合、培養 28 日後に 70%超であれば易分解性

の基準を満たす 3)。 

以上を踏まえると、直接定量分析により親物質が 70%超消失した場合、親物質として

環境中に長期間残留する懸念は低いとみなせると考えられた。 

 

3.2.3 委員より出された主な意見 

○ 基本的に提案には賛成である。 

○ 良分解性の判定の考え方にも関連することだが、実際の環境中での挙動等を考え

ると、分解度試験で親物質が 70%超消失したとしても、残留した親物質について

後続試験を全く実施しないこととすることについて慎重に考えるべきではないか。

消失速度が遅く高毒性の親物質の場合には問題が生じる懸念がある。 

○ 親物質、変化物のどちらを後続試験対象とするかはケース・バイ・ケースではな

いか。 

○ 分解度試験で親物質が残留したとしても、良分解性と判定された場合は親物質の

後続試験の実施を求められることはない。本提案は良分解性の判定に準じた形で

あることを踏まえると、化審法審査の制度的に親物質の後続試験の実施は必要な

いと考える。リスク評価の観点では環境排出量が重要である。親物質の環境残留

性が高まってきた場合にリスク評価の段階で親物質の毒性評価等を行うスキームが
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あるとのことであるが、そういったスキームを着実に実行することを規制当局には

求めたい。 

 

3.2.4 委員会における合意事項 

 

分解度試験において親物質が平均 70%超消失して変化物が残留した場合は、最終

的に変化物に収束するものとして取り扱う。なお、親物質が複数成分から構成され

る場合には、個々の成分ごとに判断する。 

 

（解説） 

・ 分解性の観点による要件であり後続試験に言及した記載は不要であるため、提案内

容の「親物質は生物蓄積性以降の評価対象から除外する」を削除した。 

・ 被験物質が混合物の場合の考え方を明確にするため、混合物に関する判断を記載した。 

 

3.3 生物蓄積性の観点による後続試験の対象物質の絞り込みに関する検討 

3.3.1 提案内容 

 

(i) 生物蓄積性 QSAR により、親物質、変化物の中から生物蓄積性の懸念が最

も高いと考えられる物質を絞り込む 

(ii) 構造条件等を設けることで、親物質の濃縮度試験又は分配係数試験の結果

から変化物の生物蓄積性を評価する 

(iii) 親物質の logPOWが 2 未満の場合には、変化物の生物蓄積性を「高濃縮性で

はない」と判定してよいこととする 

ただし、次の条件に該当する物質については、適用範囲外とする 

・トリフルオロメチル基及びテトラフルオロエチレン基を有する化合物 

・ケイ酸エステル化合物、チオール化合物などの親物質よりも極性が低い

変化物の生成が予想される化合物 

・第一種特定化学物質及び監視化学物質に類似な部分構造を持つ化合物 

・界面活性作用がある物質、分子量分布を有する混合物、有機金属化合物、

純度の低い物質（HPLC 法を除く）及び無機化合物 
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3.3.2 提案根拠 

分解生成物（＝変化物）の取扱いについては、平成 28 年 3 月の化審法施行状況検討会

において、安全性の確保を前提に、事業者が直面する課題の実態等を把握しながら、検

討することとされた 4)。3 省合同審議会では、新規化学物質及び既存化学物質の審査を 40

年間にわたり実施してきた実績がある。また、審査の際に使用する QSAR 等の推計結果

も 10 年間のデータが蓄積されている。一方、米国では変化物の特定は不要、欧州では製

造・輸入総量 100 トン/年までは変化物の特定は求められていない。 

上記の背景を踏まえ、変化物が生成した場合の生物蓄積性評価については、QSAR、カ

テゴリーアプローチ、既知見、有識者の知見等を活用すれば、親物質、変化物の中から

濃縮度試験対象を絞り込むことは可能と考えられた。3.3.1 項で挙げた 3 つの要件に関す

る具体的な提案根拠を(1)～(3)に記す。 

 

(1) 生物蓄積性 QSAR により、親物質、変化物の中から生物蓄積性に関する懸念が最も高

いと考えられる物質を絞り込む 

現在、独立行政法人製品評価技術基盤機構において、平成 18 年度以降に化審法におい

て分解性の判定が行われた新規化学物質及び既存化学物質を対象に、生物蓄積性 QSAR

［BCFBAF v.3.01（米国環境保護庁）及び BCF base-line model v.02.09（ブルガリア

Bourgas "Prof. Assen Zlatarov"大学）］の予測精度の検証を行っている（平成 29 年 3 月

時点では検討途中であるため検証結果は非公開）。その結果、低蓄積性と考えられる物質

（BCF<1,000）に対しては、予測適用範囲、条件等を検討すれば、生物蓄積性 QSAR を

新規化学物質の生物蓄積性評価に活用できる可能性があると考えられた。 

 

(2) 構造条件等を設けることで、親物質の濃縮度試験又は分配係数試験の結果から変化物

の生物蓄積性を評価する 

経済産業省の協力を得て、過去に生物蓄積性について評価した新規化学物質の中か

ら、親物質と変化物の生物蓄積性（BCF 又は logPOW）を比較できる物質を選定し、親

物質と変化物の関係を調査した。下記の調査結果を踏まえると、構造条件等を設ければ、

親物質の濃縮度試験又は分配係数試験の結果より変化物の生物蓄積性を評価できる可能

性があると考えられた。 

［調査対象］ 

平成 11 年度～平成 23 年度までの新規化学物質（679 物質）及び平成 11 年度

以前の低分子量かつ単一物質の新規化学物質（703 物質） 

：合計 1382 物質 

このうち、BCF 同士、logPOW同士を比較できるデータを解析した。例えば、

親物質が BCF、変化物が logPOWのデータがある場合は、明らかに変化物のほ
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うが蓄積性は低いが、このようなケースは除外した。 

［調査結果］ 

① BCF の比較（親物質と変化物で BCF が比較できるケース：42 物質） 

・親物質の生物蓄積性が変化物より高い：7 物質 

・変化物の生物蓄積性が親物質より高い：13 物質 

具体事例：分子量が極端に減少（5 物質） 

エステルの加水分解（3 物質） 

フッ素化合物（2 物質） 

・判断ができない（BCF が分析定量下限未満の場合）：22 物質 

 

② logPOWの比較（親物質と変化物で logPOWが比較できるケース：46 物質） 

・親物質の生物蓄積性が変化物より高い：33 物質 

・変化物の生物蓄積性が親物質より高い：10 物質 

具体事例：アルコールからカルボン酸への変化（6 物質） 

アルコールからケトンへの変化（1 物質） 

チオールの重合による変化（2 物質） 

オキシランの開環による変化（1 物質） 

・判断ができない（基準物質よりも溶出時間が早い場合）：3 物質 

 

(3) 親物質の logPOW が 2 未満の場合には、変化物の生物蓄積性を「高濃縮性ではない」

と判定してよいこととする 

経済産業省の協力を得て、過去に生物蓄積性について評価した新規化学物質の中か

ら、親物質と変化物の logPOWを比較できる物質を選定し、親物質と変化物の関係を調

査した。下記の調査結果を踏まえると、適用除外範囲等を設ければ、親物質の分配係

数試験の結果より変化物の生物蓄積性を評価できる可能性があると考えられた。 

［調査対象］ 

平成 16 年度～平成 26 年 9 月までに届出された新規化学物質の中で、親物質

と変化物の logPow が比較可能であったケース：74 物質 

［調査結果］（図 3 参照） 

・一般的に、親物質よりも変化物の方が極性は高い傾向にある。 

・親物質が重合して変化物が生成する場合等は、変化物の方が極性は低くなる

ことがある。 

・多くの場合、親物質と変化物の logPow の差は±1.0 の範囲に収まっている。 

・親物質の logPow が 2 未満の場合、変化物の logPow は全て 2.5 未満である。 
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図 3 親物質と変化物の logPow の関係 

 

3.3.3 委員より出された主な意見 

(1) 生物蓄積性 QSAR により親物質、変化物の中から最も懸念が高いと考えられる物質を

絞り込む 

○ 生物蓄積性 QSAR の予測精度の検証は、高濃縮性の実測データが少ないため、検

証が十分とは言えない。 

○ 生物蓄積性 QSAR の予測精度の検証で使用した濃縮度試験の結果について、水溶

解度の値等も含め適切なデータであるか精査したほうがよい。 

○ 予測精度が良いと考えられる物質群について検討すること及び高濃縮性の物質に

対して予測が外れた理由を検証し、より予測精度が向上する評価方法を検討する

ことにより、新規化学物質の審査に活用されることが期待される。 

 

(2) 構造条件等を設けることで、親物質の濃縮度試験又は分配係数試験の結果から変化物

の生物蓄積性を評価する 

○ 構造条件等について一律に要件を定めることは難しいが、親物質の濃縮度試験又は

分配係数試験の結果から変化物の生物蓄積性を評価可能か、案件ごとに専門家が判

断することは可能と考える。 

 

(3) 親物質の logPOW が 2 未満の場合には、変化物の生物蓄積性を「高濃縮性ではない」

と判定してよいこととする 

○ 本提案は安全サイドに立った提案であり、運用として十分使える可能性がある。

引き続き検討してもらいたい。 
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3.3.4 委員会における合意事項 

 

親物質の logPOW が 2 未満の場合には、変化物の生物蓄積性を「高濃縮性ではな

い」と判定することの提案は、運用として十分使える可能性がある。適用除外範囲

を含め妥当性について引き続き検討する。 

 

生物蓄積性 QSAR については、活用に向けて予測精度の向上及び予測適用物質の

精査等を引き続き検討する。 

 

（解説） 

・ 生物蓄積性 QSAR を活用するためには更なる検討が必要と判断されたことから、生

物蓄積性 QSAR を用いた提案は除外した。 

・ 案件ごとに全て専門家判断とすることは現実的には難しいため、親物質の濃縮度試

験又は分配係数試験の結果から変化物の蓄積性を評価する提案は除外した。 

 

3.4 人毒性・生態毒性の観点による後続試験の対象物質の絞り込みに関する検討 

3.4.1 提案内容 

 

構造的観点より、親物質、変化物の中から人毒性・生態毒性の懸念が最も高いと

考えられる物質を絞り込む。 

 

なお、本要件に関連して、2.2 項の第 3 回委員会において、一般社団法人日本化

学工業協会より、変化物の毒性評価を効率的に実施することを目的とした、化審法

における毒性予測手法（QSAR 及びカテゴリーアプローチ）の活用に向けた提案が

なされた（参考資料参照）。本提案は参考意見として取り扱った。 
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3.4.2 提案根拠 

分解生成物（＝変化物）の取り扱いについては、平成 28 年 3 月の化審法施行状況検討

会において、安全性の確保を前提に、事業者が直面する課題の実態等を把握しながら、

検討することとされた 4)。現在、日本国内の新規化学物質の人毒性及び生態毒性の判定及

びスクリーニング評価の有害性クラス分けは、親物質及び変化物の後続試験結果の中か

ら有害性クラスが最も高いものを採用して実施されている。3 省合同審議会では、新規化

学物質及び既存化学物質の審査を 40 年間にわたり実施してきた実績がある。また、審査

の際に使用する QSAR 等の推計結果も 10 年間のデータが蓄積されている。一方、米国で

は変化物の特定は不要、欧州では製造・輸入総量 100 トン/年までは変化物の特定は求め

られていない。 

上記の背景を踏まえ、変化物が生成した場合の人毒性試験及び生態毒性試験について

は、QSAR、カテゴリーアプローチ、既知見、有識者の知見等を活用することにより、親

物質、変化物の中から人毒性試験及び生態毒性試験の対象を絞り込むことができる可能

性があると考えられた。3.4.1 項で挙げた要件に関する具体的な提案根拠を以下に記す。 

経済産業省の協力を得て、過去に人毒性及び生態毒性について評価した新規化学物質

の中から、親物質と変化物の人毒性及び生態毒性を比較できる物質を選定し、親物質と

変化物の関係を調査した。下記の 2 つの調査結果を踏まえると、構造的観点より、親物

質、変化物の中から人毒性試験及び生態毒性試験の対象を絞り込むことは可能と考えら

れた。 

①調査 I 

［調査対象］ 

平成 23 年 4 月～27 年 7 月に判定された通常届出の新規化学物質（308 物質）

のうち、親物質と変化物の毒性が比較できるケース：74 物質 

［調査結果］ 

(a) 人毒性 

・親物質と変化物の有害性クラスが同一：54 物質 

・親物質より変化物の有害性クラスの方が低い：6 物質 

・親物質より変化物の有害性クラスの方が高い：14 物質 

(b) 生態毒性 

・親物質と変化物の有害性クラスが同一：45 物質 

・親物質より変化物の有害性クラスの方が低い：21 物質 

・親物質より変化物の有害性クラスの方が高い：8 物質 

親物質よりも変化物の有害性クラスの方が高いケースは人毒性で約 19%、

生態毒性で約 11%であった。懸念が高いと考えられる構造的要素として次の

ような事例が考えられた。 
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（人毒性） 

 

 

 

⇒フェノール骨格を有する物質は毒性が強い可能性がある 

（生態毒性） 

 

 

 

⇒アミン骨格を有する物質は毒性が強い可能性がある 

②調査 II 

［調査対象］ 

平成 16年 4 月以降に判定した通常新規化学物質で親物質と変化物の構造が類

似のもの 

［調査結果］ 

(a) 人毒性 

・脱ハロゲンにより変化物が生成したもの：2 物質 

いずれも含ハロゲン化合物の方が、毒性が強い結果であった。 

（2 物質の事例：トリフルオロメチル基からカルボン酸への変化、ヨ

ード基からの脱ヨウ素） 

 (b) 生態毒性 

・脱ハロゲンにより変化物が生成したもの：2 物質 

いずれも含ハロゲン化合物の方が、毒性が強い結果であった。 

・親物質及び変化物がアルコール、ケトン（アルデヒド）、カルボン酸

のいずれかの関係にあるもの：5 物質 

アルデヒドの毒性が最も強く、次いで、アルコールの毒性が強い結

果であった。 

・エステルの加水分解により変化物が生成したもの：10 物質 

6 物質については、カルボン酸及びアルコールよりもエステルの方が

毒性が強い結果であった。エステルの方が毒性が低い事例として、含フ

ッ素化合物（2 物質）、芳香族アミン（1 物質）、2-エチルヘキシルエステ

ル（1 物質）が挙げられた。 
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3.4.3 委員より出された主な意見 

○ 合理的に毒性が一番強いと予測できる場合には、毒性が一番強いものに特化して

試験を実施するような考え方を導入してはどうか。 

○ 一番毒性が強いと考えられる物質をどのように絞り込むかという視点が決まって

いない。 

○ 合理化を検討する上で、毒性に関する QSAR やカテゴリーアプローチ等の予測手

法を活用すべきであるが、そのためには予測結果の信頼性を保証する要件をまと

めたガイダンスを作成する必要がある。 

○ 3.4.2 項の調査 I で提示された 74 物質に関する QSAR の検証結果や医薬品不純物

に関する QSAR の活用状況等を踏まえると Ames 試験については QSAR を活用で

きる可能性はあるが、染色体異常試験や反復投与毒性試験について QSAR で予測

することは難しい。 

○ 内挿でのカテゴリーアプローチによる毒性予測をする上で、用いる類似物質の試

験データの信頼性が非常に重要である。 

○ 3.4.2 項の調査 I 及び調査 II の結果はあくまで事例であって、これらの事例に当て

はまる別の物質（特に新規化学物質）でも同様な傾向が得られるとは言いきれな

い。今回の調査結果を一般論として取り扱うことは難しく、個別に議論する必要

がある。 

○ QSAR やカテゴリーアプローチの活用を含め、人毒性及び生態毒性に関する具体

的な合理化案については、その分野の専門家が多い場で議論する必要がある。 

 

3.4.4 委員会における合意事項 

 

厚生労働省及び環境省に以下の提案をする。 

・親化合物と変化物の構造によっては、専門家判断により試験対象を絞り込む

ことができる可能性があるため、親化合物や変化物の毒性を比較できる科学

的根拠を提示した上で、相談案件に諮ってもよいこととする。 

 

（解説） 

・ 人毒性及び生態毒性については厚生労働省及び環境省の所管であるため、本事業と

しては 2 省への提案とする。 

・ 上記要件は明確な判断要件として示すことが難しいため、相談案件として案件ごと

に専門家が判断することを提案することとする。 
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4. 結 論 

本事業では、分解度試験で 1%以上残留した化学物質（親物質及び変化物）の後続試験の

必要性について、分解性、生物蓄積性、人毒性及び生態毒性の各観点から有識者による委

員会において議論した。その結果得られた当該委員会の合意事項を取りまとめ、本事業に

おける結論とした。要件ごとの結論を(1)～(4)に記す。 

 

(1) 分解性の観点①：後続試験対象外と判断できる変化物の要件 

以下の要件に当たる変化物は分解度試験において最終的に分解されるものとみなせ

る場合がある。 

(i) 化審法において判定がなされていないが、良分解性と考えられる既知見

がある変化物 

(ii) 分解度試験で BOD 曲線に上昇傾向が継続しており、下記の分解傾向が認

められる変化物 

①分解途上の構造を有する 

②再現性が乏しい 

③物質収支から変化物の一部が分解している 

(iii) 分解度試験で複数の変化物が生成している場合であって、最終的に収束

が予想される変化物以外の物質 

(i)～(iii)については、事業者は変化物の分解を示唆する知見を提示した上で、相談案

件に諮ることができる。 

 

分解性 QSAR については、活用に向けて予測精度の向上及び予測適用物質の精査等

を引き続き検討する。 

 

(2) 分解性の観点②：親物質が最終的に変化物に収束するものと判断できる要件 

分解度試験において親物質が平均 70%超消失して変化物が残留した場合は、最終的

に変化物に収束するものとして取り扱う。なお、親物質が複数成分から構成される場

合には、個々の成分ごとに判断する。 

 

(3) 生物蓄積性の観点：親物質又は変化物の中から後続試験対象を絞り込むことができる

要件 

親物質の logPOWが 2 未満の場合には、変化物の生物蓄積性を「高濃縮性ではない」と

判定することの提案は、運用として十分使える可能性がある。適用除外範囲を含め妥当

性について引き続き検討する。 

生物蓄積性 QSAR については、活用に向けて予測精度の向上及び予測適用物質の精査
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等を引き続き検討する。 

 

(4) 人毒性・生態毒性の観点：親物質又は変化物の中から後続試験対象を絞り込むことが

できる可能性がある要件 

厚生労働省及び環境省に以下の提案をする。 

・親化合物と変化物の構造によっては、専門家判断により試験対象を絞り込む

ことができる可能性があるため、親化合物や変化物の毒性を比較できる科学

的根拠を提示した上で、相談案件に諮ってもよいこととする。 

 

5. 別添資料 

参考資料 毒性予測手法の化審法への活用に向けた提案（分解生成物の効率的評価） 
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