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A9.1
บทนำ
A9.1.1
ในการพัฒนาเกณฑ์เพื่อใช้ระบุสารที่เป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำนั้น เป็นที่ยอมรับกันว่า

รายละเอียดที่จำเป็นเพื่อใช้กำหนดความเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมอย่างถูกต้องจะส่งผลให้เกิดระบบที่
ซับซ้อนซึ่งอาจจำเป็นต้องมีแนวทางที่เหมาะสม ดังนั้นวัตถุประสงค์ของเอกสารนี้จึงแบ่งออกเป็น 2 ประการ คือ
-*ให้คำอธิบายและแนวทางของวิธีการทำงานในระบบ
-  ให้แนวทางในการในการแปลข้อมูลเพื่อใช้เป็นเกณฑ์การจำแนกประเภท
A9.1.2
ระบบการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายได้พัฒนาขึ้นโดยมีวัตถุประสงค์เพื่อใช้ระบุสารเคมีที่มีคุณสมบัติดั้งเดิมเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำ ในเนื้อหานี้ สิ่งแวดล้อมทางน้ำหมายถึง ระบบนิเวศทางน้ำ ทั้งในน้ำจืดและน้ำทะเลรวมทั้งสิ่งมีชีวิตที่อาศัยอยู่ในน้ำ สำหรับสารโดยส่วนใหญ่ ข้อมูลส่วนมากที่มีจะเน้นถึงสิ่งแวดล้อมในส่วนนี้ คำจำกัดความดังกล่าวจำกัดอยู่ในขอบเขตที่ยังไม่รวมถึงตะกอนในน้ำ และสิ่งมีชีวิตในระดับสูงกว่าที่อยู่บนสุดของโซ่อาหารทางน้ำ แม้ว่าสิ่งเหล่านี้อาจจะอยู่ในเกณฑ์ที่เลือกก็ตาม

A9.1.3
แม้ว่าจะจำกัดอยู่ในขอบเขตข้างต้น แต่ก็เป็นที่ยอมรับกันว่าสิ่งแวดล้อมในส่วนนี้ง่ายต่อการที่จะได้รับผลกระทบเพราะเป็นสิ่งแวดล้อมขั้นสุดท้ายที่จะต้องรับสารอันตรายต่างๆ มากมาย อีกทั้งสิ่งมีชีวิตที่อาศัยอยู่ในสิ่งแวดล้อมมีความไวต่อผลกระทบ และยังเป็นเรื่องที่ซับซ้อนด้วยเนื่องจากไม่ว่าระบบใดๆ ก็ตามที่ใช้ระบุความเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมจะระบุถึงผลกระทบอย่างกว้างๆต่อระบบนิเวศมากกว่าจะระบุเป็นเรื่องเฉพาะภายในกลุ่มหนึ่งๆ คุณสมบัติ เฉพาะของสารเคมีในกลุ่มที่จำกัด ดังที่จะอธิบายถึงรายละเอียดในบทต่อไปได้คัดเลือกจากความเป็นอันตรายที่สามารถอธิบายได้อย่างชัดเจนที่สุด คือ ความเป็นพิษทางน้ำ ไม่มีความสามารถในการย่อยสลาย และศักยภาพที่จะเกิดการสะสมทางชีวภาพ หรือเกิดการสะสมทางชีวภาพได้จริง หลักการและเหตุผลสำหรับการเลือกข้อมูลเหล่านี้ให้เป็นวิธีการกำหนดความเป็นอันตรายทางน้ำจะอธิบายอย่างละเอียดในหัวข้อ A9.2

A9.1.4
การใช้เกณฑ์ดังกล่าวในขั้นนี้จำกัดอยู่เฉพาะกับสารเคมี  คำว่าสารครอบคลุมถึงสารเคมีในวงกว้าง ซึ่งมีอยู่หลายชนิดที่ยากต่อระบบการจำแนกประเภทที่ไม่มีการยืดหยุ่น ในบทต่อไปจะบอกถึงแนวทางการจัดการในเรื่องนี้โดยยึดประสบการณ์ในการใช้ อีกทั้งหลักการและเหตุผลทางวิทยาศาสตร์ที่ชัดเจน ในขณะที่เกณฑ์นี้ใช้ได้อย่างง่ายดายที่สุดในการจำแนกประเภทสารแต่ละชนิดที่มีโครงสร้างตามที่กำหนด (ดูคำจำกัดความในหัวข้อ 1.2) แต่วัสดุบางอย่างที่อยู่ในกลุ่มนี้มักจะกล่าวถึงว่าเป็น “สารผสมที่มีโครงสร้างซับซ้อน” ส่วนใหญ่แล้ววัสดุเหล่านี้สามารถจัดเป็นสารในชุดเดียวกันที่มีความยาว จำนวน หรือระดับการแทนที่ของโซ่คาร์บอนในตำแหน่งเฉพาะ ได้มีการพัฒนาวิธีพิเศษสำหรับทดสอบซึ่งจะให้ข้อมูลเพื่อทำการประเมินความเป็นอันตรายดั้งเดิมต่อสิ่งมีชีวิตในน้ำ การสะสมทางชีวภาพ และการย่อยสลาย แนวทางที่เฉพาะมากกว่านี้จะให้ไว้ในบทอื่นๆ ที่กล่าวถึงคุณสมบัติเหล่านี้ ตามวัตถุประสงค์ของเอกสารแนวทางนี้จะกล่าวถึงวัสดุที่เป็น “สารที่มีโครงสร้างที่ซับซ้อน” หรือ “สารที่มีส่วนประกอบต่างๆ มากมาย”
A9.1.5
คุณสมบัติแต่ละอย่าง (เช่น ความเป็นพิษของน้ำ ความสามารถในการย่อยสลาย การสะสมทางชีวภาพ) สามารถทำให้เกิดปัญหาในการแปลข้อมูลที่ซับซ้อนได้แม้แต่กับผู้เชี่ยวชาญก็ตาม ในขณะที่มีแนวทางการทดสอบที่ยอมรับกันในระดับสากลเกิดขึ้นและควรใช้สำหรับข้อมูลต่างๆ รวมทั้งข้อมูลใหม่ทั้งหมด แต่กลับไม่เคยมีข้อมูลที่ใช้ในการจำแนกประเภทได้ตามการทดสอบที่ได้มาตรฐานนี้เลย แม้แต่หากเมื่อมีการใช้การทดสอบนี้ สารบางอย่าง เช่น สารที่มีโครงสร้างซับซ้อน สารที่ไม่เสถียรเมื่อทำปฎิกิริยากับน้ำ และโพลิเมอร์ เป็นต้น ก็มีปัญหาในการแปลข้อมูลเมื่อผลการทดสอบที่ได้
ต้องใช้ในการจำแนกประเภท ดังนั้นจึงมีข้อมูลมากมายสำหรับสิ่งมีชีวิตที่ผ่านการทดสอบที่ได้มาตรฐานและไม่ได้มาตรฐานทั้งที่อยู่ในน้ำทะเลและในน้ำจืด และในช่วงระยะเวลาที่แตกต่างกันรวมทั้งการใช้จุดสิ้นสุดปฏิกิริยาที่หลากหลายด้วย ข้อมูลการย่อยสลายอาจเป็นชีวภาพหรือไม่เป็นชีวภาพ และสามารถแตกต่างกันได้ในส่วนที่เกี่ยวข้องกับสิ่งแวดล้อม โอกาสที่จะเกิดการสะสมทางชีวภาพสำหรับสารเคมีอินทรีย์สามารถระบุได้โดยค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล อย่างไรก็ตามสามารถเกิดผลกระทบได้จากปัจจัยอื่นๆ  อีกมาก และจำเป็นต้องพิจารณาเรื่องนี้ด้วยเช่นกัน
A9.1.6 
เป็นวัตถุประสงค์ที่ชัดเจนของระบบที่ปรับให้เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกว่าเมื่อยอมรับชุดเกณฑ์ทั่วไปแล้วชุดข้อมูลทั่วไปควรนำมาใช้เพื่อว่าเมื่อมีการจำแนกประเภทเกิดขึ้น การจำแนกประเภทนั้นจะเป็นที่ยอมรับกันทั่วโลกดังนั้นเพื่อผลักดันให้เรื่องนี้เกิดขึ้น ในขั้นแรกต้องมีความเข้าใจร่วมกันถึงประเภทของข้อมูลที่สามารถใช้ในเกณฑ์นี้ได้ทั้งในเรื่องประเภทและคุณภาพของข้อมูล และต่อมาก็คือการแปลข้อมูล เมื่อได้วัดตามเกณฑ์นั้นแล้ว ด้วยเหตุผลนี้ จึงจำเป็นต้องทำเอกสารแนวทางที่ชัดเจนเพื่อหาทางขยายและอธิบายเกณฑ์ในลักษณะที่สามารถทำให้เข้าใจถึงหลักการและเหตุผล อีกทั้งการเข้าถึงการแปลข้อมูลได้อย่างดี ซึ่งเรื่องนี้นับว่ามีความสำคัญอย่างยิ่งเนื่องจากระบบใดๆ ที่ใช้กับ “จักรวาลของสารเคมี” จะขึ้นอยู่กับการจำแนกประเภทได้เองของผู้ผลิตและผู้จำหน่าย รวมทั้งการจำแนกประเภทที่ต้องยอมรับกันระหว่างประเทศโดยไม่ต้องมีการพิจารณา/ศึกษากฎระเบียบใดๆอีก ดังนั้นเอกสารแนวทางนี้จึงเป็นหนทางที่จะบอกผู้อ่านถึงส่วนที่สำคัญต่างๆ และผลที่ได้ก็จะนำไปสู่การจำแนกประเภทในลักษณะเดียวกัน ซึ่งจะเอื้อให้เกิดระบบที่สอดคล้องกันและดำเนินการได้เองอย่างแท้จริง
A9.1.7
ในขั้นแรกจะเป็นการให้คำอธิบายเกณฑ์โดยละเอียด หลักการและเหตุผลของเกณฑ์ที่เลือก และคำอธิบายเกี่ยวกับการทำงานของระบบในทางปฏิบัติ (หัวข้อ A9.2) ในบทนี้จะกล่าวถึงแหล่งทั่วไปของข้อมูล ความจำเป็นที่จะต้องใช้เกณฑ์อย่างมีคุณภาพ วิธีการจำแนกประเภทเมื่อมีชุดข้อมูลที่ไม่สมบูรณ์หรือเมื่อมีชุดข้อมูลในปริมาณมากทำให้การจำแนกประเภทไม่ชัดเจนและปัญหาอื่นๆ ในการจำแนกประเภท
A9.1.8
ในขั้นที่สอง จะเป็นการให้คำแนะนำของผู้เชี่ยวชาญโดยละเอียดเกี่ยวกับการแปลข้อมูลที่ได้จากฐานข้อมูล รวมถึงวิธีการใช้ข้อมูลที่ไม่ได้มาตรฐาน และเกณฑ์ที่มีคุณภาพเฉพาะที่อาจจะใช้ได้กับคุณสมบัติแต่ละอย่าง ปัญหาของการแปลข้อมูลสำหรับ “สารที่ยากต่อการทดสอบ” ซึ่งหมายถึง สารที่ไม่สามารถใช้วิธีการทดสอบมาตรฐานได้หรือสารที่ทำให้เกิดปัญหาในการแปลข้อมูล จะอธิบายและให้คำแนะนำไว้สำหรับการแก้ปัญหาที่เหมาะสม การแปลข้อมูลจะมีความสำคัญกว่าการทดสอบเพราะว่า ระบบจะต้องอาศัยข้อมูลที่ดีที่สุดที่จะหาได้ และข้อมูลที่จำเป็นสำหรับการวางกฎระเบียบข้อบังคับ คุณสมบัติหลักสามประการ คือความเป็นพิษทางน้ำ (หัวข้อ A9.3 ) ความสามารถในการย่อยสลาย(หัวข้อ A9.4 ) และการสะสมทางชีวภาพ(หัวข้อ A9.5) จะอธิบายไว้แยกกัน
A9.1.9
ปัญหาในการแปลข้อมูลสามารถขยายวงได้กว้างขึ้น และด้วยเหตุผลนี้ทำให้การแปลต้องอาศัยความสามารถ และความชำนาญของผู้ที่รับผิดชอบการจำแนกประเภท อย่างไรก็ตาม เป็นไปได้ที่จะระบุความยากบางอย่างที่เกิดขึ้นทั่วไปและให้แนวทางที่เป็นการตัดสินของผู้เชี่ยวชาญที่เป็นที่ยอมรับซึ่งจะช่วยให้บรรลุผลที่เชื่อถือได้และถูกต้องตรงกัน ความยากดังกล่าวสามารถเป็นประเด็นที่คาบเกี่ยวกันได้ดังนี้


(a)  ความยากในการใช้ขั้นตอนการทดสอบในปัจจุบันกับสารหลายๆ ประเภท


(b)  ความยากในการแปลข้อมูลที่ได้จากสาร “ที่ยากในการทดสอบ” และจากสารอื่นๆ


(c)  ความยากในการแปลข้อมูลชุดข้อมูลต่างๆ ที่ได้จากแหล่งข้อมูลต่างๆมากมาย
A9.1.10
สำหรับสารอินทรีย์หลายชนิด การทดสอบและการแปลข้อมูลจะไม่มีปัญหาใดๆ เมื่อใช้แนวทางของ OECD  และเกณฑ์การจำแนกประเภท มีปัญหาในการแปลที่เหมือนๆ กันซึ่งสามารถอธิบายลักษณะได้จากประเภทของสารที่กำลังทำการศึกษา สารเหล่านี้จึงเรียกกันทั่วไปว่า “สารที่ยากต่อการทดสอบ”
(a)  สารที่ละลายได้ต่ำ สารเหล่านี้ยากที่จะทำการทดสอบเนื่องจากมีปัญหาในของผสมที่เป็นสารละลายและในการรักษาและตรวจสอบความเข้มข้นระหว่างทำการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำ นอกจากนั้นข้อมูลที่มีอยู่ของสารนี้ได้มาจากการใช้ “สารละลาย” มากกว่าความสามารถในการละลายของน้ำซึ่งส่งผลให้เกิดปัญหาในการแปลข้อมูลเพื่อกำหนดค่า L(E)C50 ที่แท้จริงเพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภท การตีความพฤติกรรมการแยกส่วน  ก็เป็นปัญหาด้วยเช่นกันหากความสามารถในการละลายในน้ำ และในออกทานอลได้ต่ำ อาจจะผนวกด้ายความไวที่ไม่เพียงพอในวิธีวิเคราะห์ ความสามารถในการละลายน้ำอาจจะยากที่จะกำหนดและมักจะถูกบันทึกไว้ว่าต่ำกว่าขีดจำกัดของการตรวจสอบซึ่งสร้างปัญหาในการแปลข้อมูลทั้งในการศึกษาเรื่องการสะสมทางชีวภาพและความเป็นพิษทางน้ำ ในการศึกษาเรื่องการย่อยสลายทางชีวภาพ ความสามารถในการละลายต่ำอาจส่งผลให้เกิดสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ (สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ) ต่ำและต่ำกว่าอัตราการย่อยสลายทางชีวภาพที่คาดไว้ วิธีการทดสอบเฉพาะหรือการเลือกใช้ขั้นตอนต่างๆ จึงมีความสำคัญอย่างยิ่ง
(b) สารไม่เสถียร คือสารที่ย่อยสลาย (หรือทำปฏิกิริยา) อย่างรวดเร็วในระบบการทดสอบจะมีปัญหาทั้งในเรื่องของการทดสอบและการแปลข้อมูล ดังนั้นจึงจำเป็นที่จะต้องตัดสินว่าวิธีการที่ใช้ถูกต้องหรือไม่ สิ่งที่ทำการทดสอบเป็นสารหรือเป็นผลิตภัณฑ์ที่ย่อยสลาย/ทำปฏิกิริยาหรือไม่ และเป็นข้อมูลที่ได้เกี่ยวข้องกับการจำแนกประเภทสารหลักหรือไม่
(c) สารระเหย สารที่เกิดปัญหาในการทดสอบอย่างชัดเจนเมื่อใช้ในระบบเปิดควรทำการประเมินเพื่อให้แน่ใจว่ามีการรักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสที่เพียงพอ การขาดวัสดุทดสอบในระหว่างทำการทดสอบการย่อยสลายทางชีวภาพเป็นสิ่งที่หลีกเลี่ยงไม่ได้ในวิธีการทดสอบบางอย่าง และจะนำไปสู่การแปลผลทดสอบที่ไม่ถูกต้อง
(d) สารซับซ้อนหรือสารที่มีส่วนประกอบหลากหลาย สารเหล่านี้ได้แก่ สารผสมไฮโดรคาร์บอน มักจะไม่สามารถละลายเป็นสารละลายที่มีส่วนประกอบเดียวได้และส่วนประกอบหลายๆส่วนนั้นทำให้ไม่สามารถตรวจสอบได้เลย ดังนั้นจึงจำเป็นต้องพิจารณาถึงการใช้ข้อมูลที่ได้จากการทดสอบ  (water accommodation fraction (WAFs))      เพื่อหาความเป็นพิษทางน้ำและการใช้ข้อมูลดังกล่าวในระบบการจำแนกประเภท การย่อยสลายทางชีวภาพ การสะสมทางชีวภาพ พฤติกรรมการแยกส่วน   และความสามารถในการละลายน้ำล้วนแต่มีปัญหาในการแปลข้อมูล ซึ่งส่วนประกอบแต่ละส่วนของสารผสมอาจจะมีพฤติกรรมที่แตกต่างกัน
(e) โพลิเมอร์  เป็นสารซึ่งมักจะมีมวลโมเลกุลมากมายแต่มีเพียงส่วนเดียวที่ละลายน้ำได้ มีวิธีการทดสอบพิเศษที่จะใช้กำหนดส่วนที่ละลายน้ำได้และข้อมูลนี้จำเป็นต้องใช้ในการแปลข้อมูลการทดสอบเทียบกับเกณฑ์การจำแนกประเภท 

(f)  สารผสมอนินทรีย์และโลหะ เป็นสารที่สามารถทำปฏิกิริยาระหว่างกันกับสื่อ และทำให้เกิดความเป็นพิษทางน้ำ ขึ้นอยู่กับปัจจัยต่างๆ เช่น ค่าความเป็นกรด-ด่าง และความกระด้างของน้ำ เป็นต้น ปัญหาความยากในการแปลข้อมูลเกิดขึ้นได้จากการทดสอบส่วนประกอบที่สำคัญซึ่งมีประโยชน์ในระดับหนึ่ง สำหรับโลหะและสารผสมโลหะอนินทรีย์ แนวคิดของความสามารถในการย่อยสลายตามที่ใช้กับสารผสมอินทรีย์มีความหมายที่จำกัดหรือไม่มีเลย การใช้ข้อมูลการสะสมทางชีวภาพจึงควรได้รับการดูแลอย่างเท่าเทียมกัน 

(g)  สารที่พื้นผิวมีความไว  เป็นสารที่สามารถก่อตัวเป็นอิมัลชั่น ซึ่งสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพที่อยู่ภายในยากที่จะแน่ใจได้แม้กับของผสมที่เป็นสารละลายของการรวมตัวของสารที่มีประจุ สามารถส่งผลให้เกิดการประเมินค่าที่สูงเกินไปของสัดส่วนของสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ แม้แต่เมื่อ “สารละลาย” ก่อตัวขึ้นอย่างเห็นได้ชัด และนี่คือปัญหาที่สำคัญของการแปลข้อมูลในแต่ละเรื่องของความสามารถในการละลายน้ำ ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วน การศึกษาเกี่ยวกับการสะสมทางชีวภาพและความเป็นพิษทางน้ำ
(h)  สารที่สามารถแตกตัวเป็นอนุมูล เป็นสารที่สามารถเปลี่ยนปริมาณของการเกิดอนุมูลตามระดับของ การแลกเปลี่ยนประจุ ในสื่อ ตัวอย่างเช่น กรดและด่างจะแสดงให้เห็นถึงการแตกตัวอนุมูล ที่แตกต่างกันโดยขึ้นอยู่กับค่าความเป็นกรด-ด่าง
(i)  สารสี   เป็นสารที่เป็นสาเหตุของปัญหาในการทดสอบสาหร่าย / พืชน้ำ เนื่องจากการปิดกั้นแสง
(j) สิ่งสกปรก สารบางชนิดมีสิ่งสกปรกปะปนอยู่ซึ่งสามารถเปลี่ยนแปลงในจำนวน % ของลักษณะในทางเคมี    ระหว่างการผลิต ปัญหาในการแปลข้อมูลเกิดขึ้นได้หากความเป็นพิษและความสามารถในการละลายน้ำอย่างใดอย่างหนึ่งหรือทั้งสองอย่างของสิ่งสกปรกที่มากกว่าสารหลัก ดังนั้นจึงเป็นไปได้ที่จะมีอิทธิพลต่อข้อมูลความเป็นพิษอย่างมาก
A9.1.11          
สิ่งเหล่านี้เป็นปัญหาที่ต้องเผชิญในการสร้างข้อมูลที่เพียงพอ ในการแปลข้อมูลและในการใช้ข้อมูลนี้ในระบบการจำแนกประเภท แนวทางโดยละเอียดในการจัดการปัญหาเหล่านี้ รวมทั้งประเด็นอื่นๆที่เกี่ยวข้องจะอยู่ในบทต่อไป การแปลข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำอธิบายไว้ในหัวข้อ A9.3 ส่วนบทนี้จะกล่าวถึงปัญหาในการแปลข้อมูลเฉพาะที่ต้องเผชิญกับ “สารที่ยากต่อการทดสอบ” ดังที่กล่าวไว้ข้างต้นรวมทั้งให้คำแนะนำเกี่ยวกับว่าจะสามารถใช้ข้อมูลดังกล่าว
ภายในแผนการจำแนกประเภทได้เมื่อไรและอย่างไรเพื่อให้ได้ข้อมูลที่ต้องการ
A9.1.12
ข้อมูลการย่อยสลายมีอยู่หลากหลายซึ่งต้องทำการแปลตามเกณฑ์ที่กำหนดไว้สำหรับความสามารถในการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว ดังนั้นจึงจำเป็นต้องมีแนวทางการใช้ข้อมูลที่ได้รับจากการใช้วิธีการทดสอบที่ไม่ได้มาตรฐาน รวมทั้งการใช้ข้อมูลครึ่งชีวิต (ถ้ามี) ของการย่อยสลายเบื้องต้น ของอัตราการย่อยสลายในดินและความเหมาะสมของข้อมูลดังกล่าวสำหรับการอนุมานการย่อยสลายในน้ำ และท้ายสุดคืออัตราการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อม นอกจากนี้ยังรวมถึงคำอธิบายสั้นๆของเทคนิคการประมาณค่าสำหรับการประเมินความสามารถในการย่อยสลายที่สัมพันธ์กับเกณฑ์การจำแนกประเภท แนวทางดังกล่าวนี้ให้ไว้ในหัวข้อ A9.4 

A9.1.13
วิธีการที่ใช้กำหนดศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพจะอธิบายไว้ในหัวข้อ A9.5 ในข้อนี้จะอธิบายถึงความสัมพันธ์ระหว่างเกณฑ์ ค่าสัมประสิทธิ์ของการแยกส่วน และปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพ ให้แนวทางสำหรับการแปลข้อมูลที่มีอยู่ และวิธีการประมาณค่า ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วน  โดยการใช้  ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เมื่อไม่มีข้อมูลจากการทดลอง โดยเฉพาะอย่างยิ่ง จะจัดการกับปัญหาเฉพาะดังที่กล่าวไว้ข้างต้นสำหรับสารที่ยากต่อการทดสอบ นอกจากนี้ยังคลอบคลุมถึงปัญหาที่พบเมื่อจัดการกับสารที่มีมวลโมเลกุลสูงอีกด้วย
A9.1.14
ในหัวข้อนี้จะกล่าวถึงประเด็นทั่วๆไปเกี่ยวกับการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร(QSARs)ภายในระบบ รวมทั้งเวลาและวิธีการใช้สำหรับแต่ละคุณสมบัติของทั้งสามคุณสมบัติที่เกี่ยวข้อง   โดยวิธีการทั่วไปเป็นที่ยอมรับกันอย่างกว้างขวางว่าควรใช้ข้อมูลจากการทดลองมากกว่าใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารถ้าสามารถหาข้อมูลจากการทดลองได้ ดังนั้นการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร(QSARs)จึงจำกัดไว้เฉพาะเมื่อไม่มีข้อมูลที่เชื่อถือได้ การใช้การประมาณค่าความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร(QSARs) ไม่ได้เหมาะสมกับสารทุกชนิด อย่างไรก็ตามแนวทางในเรื่องนี้ได้กล่าวไว้ในหัวข้อ A9.6 
A9.1.15
และท้ายสุดในหัวข้อนี้จะเน้นถึงปัญหาพิเศษที่พ่วงมากับการจำแนกประเภทโลหะและสารประกอบโลหะ เกณฑ์เฉพาะต่างๆ เช่น ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพ และการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล  ค่าสัมประสิทธิ์ของการแยกส่วน    ไม่สามารถใช้กับสารประกอบโลหะเหล่านี้อย่างเห็นได้ชัด แม้ว่าหลักการของการไม่ทำลายโดยผ่านทางการสลายตัวและการสะสมทางชีวภาพจะยังคงเป็นแนวคิดที่สำคัญ ดังนั้นจึงจำเป็นที่จะต้องพัฒนาวิธีการที่แตกต่างกันออกไปโลหะและสารประกอบโลหะสามารถทำปฏิกิริยาระหว่างกันกับสื่อที่มีผลกระทบต่อความสามารถในการละลายของอนุมูลโลหะ ซึ่งกั้นแยกจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และกระทบต่ออนุมูลโลหะที่อยู่ใน ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) โดยทั่วไปแล้วจะเป็นอนุมูลของโลหะที่ละลายน้ำซึ่งมีความเกี่ยวข้องกับความเป็นพิษ ปฏิกิริยาระหว่างกันของสารกับสื่ออาจทำให้ระดับของอนุมูลเพิ่มขึ้นหรือลดลง และนั่นก็คือความเป็นพิษ ดังนั้นจึงจำเป็นต้องพิจารณาว่าอนุมูลของโลหะน่าจะก่อตัวจากสารและละลายในน้ำ และถ้าเป็นเช่นนั้นมันก่อตัวได้รวดเร็วพอที่จะเป็นสาเหตุของความเกี่ยวข้องนั้นหรือไม่ แผนของการแปลผลที่ได้จากการศึกษาประเภทนี้อยู่ในหัวข้อ A9.7 

A9.1.16
ในขณะที่เอกสารที่ใช้เป็นแนวทาง จะให้คำแนะนำที่มีประโยชน์เกี่ยวกับวิธีการใช้เกณฑ์กับสถานการณ์ต่างๆ ได้ แต่ก็ยังเป็นเพียงแค่แนวทางเท่านั้นซึ่งไม่สามารถคาดหวังได้ว่าจะครอบคลุมทุกสถานการณ์ที่เกิดขึ้นในการจำแนกประเภท ดังนั้นจึงควรมองว่าเป็นเอกสารที่เกี่ยวข้องกัน   ซึ่งบางส่วนให้คำอธิบายเกี่ยวกับหลักการขั้นพื้นฐานของระบบ เช่น อยู่บนพื้นฐานของความเป็นอันตรายมากกว่าความเสี่ยง และเป็นเกณฑ์ตายตัว และบางส่วนจะต้องเป็นที่เก็บข้อมูลประสบการณ์ที่สั่งสมมาในการใช้ระบบเพื่อรวบรวมการแปลข้อมูลที่จะช่วยให้เกณฑ์ตายตัวนี้ใช้ได้ในสถานการณ์ที่ยังไม่ได้มาตรฐานอีกมากมาย
A9.2
แผนการจำแนกประเภทที่ปรับให้เป็นระบบเดียวกันทั่วโลก
A9.2.1
ขอบเขต

เกณฑ์นี้ได้พัฒนาขึ้นมาโดยพิจารณาจากระบบการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายต่างๆ ที่มีอยู่ เช่น EU-Supply และ Use System   ระบบสารฆ่าแมลงของประเทศแคนนาดาและสหรัฐอเมริกา ขั้นตอนการประเมินความเป็นอันตรายของ GESAMP  แผนการประเมินมลพิษทางทะเลของ  องค์การทางทะเลระหว่างประเทศ(IMO)   ระบบการขนส่งสินค้าอันตรายทางถนนและทางรถไฟของกลุ่มประเทศยุโรป (RID/ADR)  รวมถึงการขนส่งสารเคมีทางบกของประเทศสหรัฐอเมริกา ระบบเหล่านี้รวบรวมทั้งการจำหน่ายและการใช้สารเคมี การขนส่งสารเคมีทางทะเล ทางถนน และทางรถไฟด้วย เกณฑ์ที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกจึงมีจุดมุ่งหมายเพื่อใช้ระบุสารเคมีอันตรายในวิธีทั่วไปเพื่อใช้ได้ตลอดทั้งระบบ เพื่อเน้นถึงความจำเป็นสำหรับการใช้งานในทุกภาคที่ต่างกัน (1การขนส่ง การจำหน่าย และการใช้) จึงจำเป็นต้องแบ่งเป็น 2ประเภทย่อยที่ต่างกัน คือ ประเภทย่อยความเป็นอันตรายเฉียบพลันประกอบด้วยกลุ่มความเป็นอันตรายเฉียบพลัน 3 กลุ่ม และประเภทย่อยความเป็นอันตรายเรื้อรังประกอบด้วยกลุ่มความเป็นอันตรายเรื้อรัง 4 กลุ่ม ประเภทย่อยความเป็นอันตรายเฉียบพลันมีข้อกำหนดสำหรับกลุ่มความเป็นอันตรายเฉียบพลัน 2 กลุ่ม (ความเป็นอันตรายเฉียบพลันกลุ่ม 2 และความเป็นอันตรายเฉียบพลันกลุ่ม 3 ) ซึ่งโดยทั่วไปจะไม่ใช้เมื่อพิจารณาสินค้าบรรจุหีบห่อ สำหรับสารที่ขนส่งแบบเทกอง (ปริมาณมาก) จะมีข้อตัดสินใจที่เป็นข้อบังคับทางกฎระเบียบเกิดขึ้นมากมายเนื่องจากปริมาณที่ขนส่งแบบเทกองซึ่งกำลังพิจารณาอยู่ ในสถานการณ์เช่นนี้ ตัวอย่างเช่น เมื่อต้องตัดสินใจเรื่องประเภทของเรือที่จะใช้ การพิจารณากลุ่มความเป็นอันตรายเฉียบพลันรวมทั้งกลุ่มความเป็นอันตรายเรื้อรังเป็นสิ่งสำคัญ ในย่อหน้าต่อไปจะอธิบายถึงรายละเอียดของเกณฑ์ที่จะนำไปใช้ในการระบุกลุ่มความเป็นอันตรายแต่ละกลุ่มเหล่านี้
A9.2.2
กลุ่มและเกณฑ์การจำแนกประเภท


กลุ่มความเป็นอันตรายสำหรับความเป็นพิษทางน้ำเฉียบพลันและเรื้อรังและเกณฑ์ที่เกี่ยวข้องกับทั้งสองกลุ่มนี้อยู่ในหัวข้อ 4.1 ย่อหน้าที่ 4.1.2.2 และรูปที่ 4.1.1
A9.2.3
หลักการและเหตุผล
A9.2.3.1
ระบบการจำแนกประเภทที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกตระหนักได้ว่า ความเป็นอันตรายดั้งเดิมต่อสิ่งมีชีวิตในน้ำเกิดจากความเป็นพิษทั้งแบบเฉียบพลันและเรื้อรังหรือความเป็นพิษของสารในระยะยาว ซึ่งสาระสำคัญของเรื่องนี้กำหนดโดยกฎระเบียบเฉพาะในทางปฏิบัติ ความแตกต่างระหว่างความเป็นอันตรายเฉียบพลันและความเป็นอันตรายเรื้อรังสามารถแยกแยะให้เห็นชัดเจนได้ ดังนั้นประเภทความเป็นอันตรายจึงระบุได้โดยคุณสมบัติทั้ง 2 ประการนี้ ซึ่งบอกได้ถึงความเปลี่ยนแปลงของระดับความเป็นอันตรายที่ระบุ ความเป็นอันตรายที่ระบุว่าเป็น เรื้อรังกลุ่ม 1 มีความรุนแรงมากกว่า เรื้อรังกลุ่ม 2 เนื่องจากความเป็นอันตรายเฉียบพลันและความเป็นอันตรายเรื้อรังเป็นประเภทของความเป็นอันตรายที่แยกได้อย่างชัดเจนแต่ก็ไม่สามารถเปรียบเทียบกันได้ในเรื่องของความรุนแรง ประเภทย่อยของความเป็นอันตรายทั้ง 2 ประเภทย่อยนี้ใช้ได้อย่างเป็นอิสระต่อกัน  สำหรับการจำแนกประเภทสารเพื่อเป็นการวางรากฐานของระบบกฎข้อบังคับทั้งหมด
A9.2.3.2
ประเภทความเป็นอันตรายหลักที่ระบุโดยเกณฑ์ที่มีความสัมพันธ์กับความเป็นไปได้ที่จะเกิดความเป็นอันตรายเรื้อรัง เรื่องนี้สะท้อนให้เห็นถึงความเกี่ยวข้องที่สำคัญในเรื่องของสารเคมีในสิ่งแวดล้อม กล่าวถึงผลกระทบที่เกิดขึ้นมักเป็นอันตรายต่อชีวิต เช่น ผลกระทบต่อการให้กำเนิด และผลกระทบที่เกิดจากการได้รับสัมผัสเป็นระยะเวลานาน ในขณะที่สามารถระบุได้ว่า ความเป็นอันตรายเรื้อรังมีความเกี่ยวข้องที่สำคัญ โดยเฉพาะอย่างยิ่งสินค้าที่บรรจุหีบห่อซึ่งการรั่วไหลสู่ธรรมชาติจำกัดอยู่ในขอบเขต แต่ก็ต้องตระหนักไว้ด้วยว่า การจัดทำข้อมูลความเป็นพิษเรื้อรังมีราคาแพงและโดยทั่วไปจะหาไม่ได้ในสารส่วนใหญ่ ในทางตรงกันข้ามข้อมูลความเป็นพิษเฉียบพลันมักจะมีอยู่พร้อม หรือสามารถจัดทำได้ตามมาตรฐานระดับสูง ดังนั้นความเป็นพิษเฉียบพลันจึงมักใช้เป็นคุณสมบัติหลักในการระบุทั้งความเป็นอันตรายเฉียบพลันและความเป็นอันตรายเรื้อรัง อย่างไรก็ตามเป็นที่รับรู้กันว่าเมื่อมีข้อมูลความเป็นพิษเรื้อรังจึงเป็นไปได้ที่จะใช้ข้อมูลนี้เพื่อระบุกลุ่มความเป็นอันตรายที่เหมาะสม การพัฒนาเกณฑ์เฉพาะที่ใช้ข้อมูลดังกล่าวจึงมีความสำคัญมากในการพัฒนาระบบในอนาคต
A9.2.3.3
ในขณะที่รู้ว่าความเป็นพิษเฉียบพลันโดยตัวมันเองไม่ได้เป็นตัวทำนายที่แม่นยำเพียงพอของความเป็นพิษเรื้อรังที่จะทำให้เกิดความเป็นอันตรายโดยตรง แต่ต้องพิจารณาว่าความเป็นพิษเฉียบพลันสามารถใช้เป็นตัวแทนที่เหมาะสมสำหรับการจำแนกประเภทได้เมื่อรวมกับศักยภาพที่จะเกิดการสะสมทางชีวภาพ (เช่น ค่า log  KOW >หรือเท่ากับ 4 ถ้า ค่าBCF< 500) หรือศักยภาพของการได้รับสัมผัสเป็นระยะเวลานาน (เช่น ขาดการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว) สารที่มีความเป็นพิษเฉียบพลันและมีการสะสมทางชีวภาพในระดับสูง โดยปกติจะมีความเป็นพิษเรื้อรังที่ความเข้มข้นต่ำมาก เป็นเรื่องยากที่จะทำนายอัตราส่วนความเป็นพิษเฉียบพลัน : ความเป็นพิษเรื้อรัง ดังนั้นข้อมูลที่ใช้แทนกันจึงต้องใช้อย่างระมัดระวัง ในลักษณะที่เท่าเทียมกันสารที่ไม่ย่อยสลายอย่างรวดเร็วมีศักยภาพสูงที่จะทำให้การได้รับสัมผัสเป็นระยะเวลานานเพิ่มสูงขึ้น ซึ่งอาจจะส่งผลให้เกิดความเป็นพิษในระยะยาว ตัวอย่างเช่น ควรระบุให้เป็นกลุ่ม เรื้อรังกลุ่ม I หากไม่เป็นไปตามเกณฑ์ใดเกณฑ์หนึ่งดังต่อไปนี้
(i)  L(E)C50 สำหรับสายพันธุ์พืช/สัตว์ทางน้ำที่เหมาะสมน้อยกว่าหรือเท่ากับ 1 มิลลิกรัม/ลิตร และมีศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพ ( log KOW มากกว่าหรือเท่ากับ 4  ถ้า ค่าBCFน้อยกว่า 500)
(ii)  L(E)C50 สำหรับสายพันธุ์พืช/สัตว์ทางน้ำที่เหมาะสมน้อยกว่าหรือเท่ากับ 1 มิลลิกรัม/ลิตร และขาดการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว
A9.2.3.4
คำจำกัดความของความเป็นพิษเฉียบพลันของสายพันธุ์พืช/สัตว์ที่เหมาะสม การขาดการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว และศักยภาพของการเกิดการสะสมทางชีวภาพ มีรายละเอียดอยู่ในหัวข้อ A9.3 A9.4 และ A9.5 ตามลำดับ
A9.2.3.5
สำหรับสารที่สามารถละลายได้ต่ำบางชนิดโดยปกติถือเป็นสารที่มีความสามารถในการละลายได้น้อยกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร จะไม่แสดงความเป็นพิษเฉียบพลันในการทดสอบความเป็นพิษที่ขีดจำกัดของความสามารถในการละลาย สำหรับสารลักษณะนี้ที่มี ค่าบีซีเอฟมากกว่าหรือเท่ากับ 500 หรือไม่มีเลย  และค่า log KOW มากกว่าหรือเท่ากับ 4 (บ่งถึงศักยภาพในการสะสมทางชีวภาพ) และสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว จึงใช้การจำแนกประเภทของความปลอดภัยสุทธิเป็น ความเป็นอันตรายเรื้อรังกลุ่ม 4 สำหรับสารเหล่านี้ ระยะเวลาของการได้รับสัมผัสในการทดสอบระยะสั้นอาจจะสั้นเกินไป สำหรับสิ่งมีชีวิตที่ใช้ทดสอบที่จะได้รับความเข้มข้นของสารที่อยู่ในสภาวะมั่นคง  ดังนั้นแม้ว่าจะไม่มีความเป็นพิษเฉียบพลันให้ตรวจวัดในการทดสอบ(ความเฉียบพลัน) ระยะสั้น แต่ก็ยังคงเป็นไปได้ว่าสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว และมีการสะสมทางชีวภาพอาจทำให้เกิดผลกระทบเรื้อรัง โดยเฉพาะอย่างยิ่งเนื่องจากความสามารถในการย่อยสลายต่ำอาจนำไปสู่ระยะเวลาของการได้รับสัมผัสที่ยาวนานขึ้นในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
A9.2.3.6
ในการระบุความเป็นพิษเฉียบพลันทางน้ำ เป็นไปไม่ได้ที่จะทำการทดสอบสายพันธุ์พืช / สัตว์ทุกชนิดในระบบนิเวศทางน้ำ  ดังนั้นจึงต้องเลือกสายพันธุ์พืช / สัตว์ที่เป็นตัวแทนซึ่งครอบคลุมระดับที่มีคุณค่าทางโภชนาการ และ กลุ่มสิ่งมีชีวิต กลุ่มสิ่งมีชีวิตที่เลือก ได้แก่ ประเภทปลา สัตว์เปลือกแข็ง  และพืชน้ำ ซึ่งเป็น “ชุดพื้นฐาน” ในความเป็นอันตรายส่วนใหญ่ ถือว่าเป็นชุดข้อมูลขั้นต่ำสุดสำหรับคำอธิบายความเป็นอันตรายที่ถูกต้อง   โดยปกติค่าความเป็นพิษต่ำสุดที่หาได้จะใช้ระบุกลุ่มความเป็นอันตราย เมื่อพิจารณาจากสายพันธุ์พืช / สัตว์ที่มีอยู่อย่างมากมายในสิ่งแวดล้อม ตัวแทนทั้งสามที่ได้รับการทดสอบสามารถเป็นได้เพียงตัวแทนระดับต่ำ ดังนั้นค่าต่ำสุดจึงถือเป็นเหตุผลที่จะใช้ระบุกลุ่มความเป็นอันตราย ในการทำเช่นนี้ต้องตระหนักว่าการแพร่กระจายของความไวของสายพันธุ์พืช / สัตว์มีความสำคัญมากและจะมีสายพันธุ์พืช / สัตว์ ที่มีความไวทั้งมากและน้อยอยู่ในสิ่งแวดล้อม ดังนั้นเมื่อข้อมูลมีจำกัด  การใช้สายพันธุ์พืช/สัตว์ที่มีความไวมากที่สุดเพื่อทดสอบจะให้คำจำกัดความของความเป็นอันตรายที่ต้องระวังแต่ก็ยอมรับได้ มีสภาพแวดล้อมบางอย่างที่อาจจะไม่เหมาะสม ในการใช้ค่าความเป็นพิษต่ำสุดเป็นพื้นฐานของการจำแนกประเภท เรื่องนี้มักจะเกิดขึ้นหากเป็นไปได้ที่จะระบุการแพร่กระจายของความไวที่มีความแม่นยำมากกว่าที่เป็นไปตามโดยปกติ เช่น เมื่อมีชุดข้อมูลชุดใหญ่ ชุดข้อมูลชุดใหญ่ดังกล่าวควรได้รับการประเมินอย่างระมัดระวัง
A9.2.4
การนำไปใช้
A9.2.4.1
กล่าวโดยทั่วไป การตัดสินใจว่าควรจำแนกประเภทสารหรือไม่นั้น   ควรต้องทำการค้นหาข้อมูลที่เหมาะสมและแหล่งข้อมูลอื่นๆ เพื่อให้ได้ข้อมูลดังต่อไปนี้


(a)  ความสามารถในการละลายน้ำ


(b)  ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล  (ค่า log KOW)



(c)  ปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพของปลา (ค่าบีซีเอฟ)


(d)  ความเป็นพิษเฉียบพลันทางน้ำ ( L(E) C50S)


(e)  ความเป็นพิษเรื้อรังทางน้ำ (ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ)(NOECs)


(f)  ความย่อยสลายที่มี (และโดยเฉพาะอย่างยิ่ง หลักฐานของการย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่าย)


(g)  ข้อมูลความเสถียรในน้ำ

อย่างไรก็ตาม ความสามารถในการละลายน้ำและข้อมูลความเสถียร แม้ว่าจะไม่ใช้ในเกณฑ์นี้โดยตรงก็ตาม  แต่ก็นับว่ามีความสำคัญเพราะว่าเป็นตัวช่วยในการแปลข้อมูลของคุณสมบัติอื่นๆ ได้อย่างดียิ่ง (ดูย่อข้อ A9.1.10)
A9.2.4.2
ในการจำแนกประเภท สิ่งที่ควรจะต้องทบทวนเป็นอันดับแรกคือ ข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำที่มี ซึ่งจำเป็นที่จะต้องพิจารณาข้อมูลทั้งหมดที่มีและเลือกเฉพาะข้อมูลที่ตรงกับเกณฑ์ที่มีคุณภาพที่จำเป็นสำหรับการจำแนกประเภท หากไม่มีข้อมูลที่ตรงกับเกณฑ์ที่มีคุณภาพที่กำหนดโดยวิธีการที่ได้มาตรฐานสากล ก็จำเป็นที่จะต้องตรวจสอบข้อมูลที่มีอยู่เพื่อกำหนดว่าสามารถทำการจำแนกประเภทได้หรือไม่ หากข้อมูลบ่งชี้ความเป็นพิษเฉียบพลันทางน้ำ L(E) C50   มากกว่า 100 มิลลิกรัม/ลิตร สำหรับสารละลาย สารนี้จะไม่จำแนกว่าเป็นอันตราย  มีหลายกรณีที่ไม่สามารถสังเกตเห็นผลกระทบใดๆ จากการทดสอบและความเป็นพิษทางน้ำจะถูกบันทึกว่า มีค่ามากกว่าค่าของความสามารถในการละลายน้ำ เช่นไม่มีความเป็นพิษเฉียบพลันภายในช่วงของความสามารถในการละลายน้ำในสื่อที่ใช้ทดสอบ  หากเป็นกรณีเช่นนี้ และความสามารถในการละลายน้ำในสื่อที่ใช้ทดสอบมากกว่าหรือเท่ากับ 1 มิลลิกรัม/ลิตร ไม่จำเป็นต้องทำการจำแนกประเภท
A9.2.4.3
หากข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำที่ต่ำที่สุดมีค่าต่ำกว่า 100 มิลลิกรัม/ลิตร จำเป็นต้องตัดสินก่อนว่าความเป็นพิษนี้จะอยู่ในกลุ่มความเป็นอันตรายใด จากนั้นต้องกำหนดว่าประเภทย่อยของความเป็นพิษเรื้อรัง และ / หรือเฉียบพลันควรนำมาใช้หรือไม่ ซึ่งสามารถทำได้โดยตรวจสอบข้อมูลของ ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วน ค่า log KOW  และข้อมูลการย่อยสลายที่หาได้  หากค่า log KOW  มากกว่าหรือเท่ากับ 4  หรือไม่สามารถพิจารณาได้ว่าสารสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว  ให้นำกลุ่มความเป็นอันตรายเรื้อรังที่เหมาะสมและกลุ่มความเป็นอันตรายเฉียบพลันที่สอดคล้องกันมาใช้โดยไม่ขึ้นต่อกัน ควรต้องตระหนักด้วยว่าแม้ว่า ค่า log KOW  จะเป็นตัวบ่งชี้ศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพที่หาได้ง่ายที่สุดก็ตาม  แต่ค่าบีซีเอฟ ที่ได้จากการทดลองเหมาะสมที่จะนำมาใช้มากกว่า หากสามารถหาค่าบีซีเอฟ ได้ควรนำมาใช้มากกว่าที่จะใช้ค่าสัมประสิทธิ์ของการแยกส่วน ในสภาพการณ์เช่นนี้ ค่าบีซีเอฟที่มากกว่าหรือเท่ากับ 500 จะเป็นตัวบ่งชี้การสะสมทางชีวภาพที่เพียงพอต่อการจำแนกในประเภทความเป็นอันตรายเรื้อรังที่เหมาะสม หากสารสามารถละลายได้อย่างรวดเร็วและมีศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพต่ำ ( ค่าบีซีเอฟ มากกว่า 500 หรือถ้าไม่มี ก็เป็นค่า log KOW ที่น้อยกว่า 4) ไม่ควรจำแนกสารอยู่เป็นกลุ่มความเป็นอันตรายเรื้อรัง ให้ใช้กลุ่มความเป็นอันตรายเฉียบพลันเท่านั้น (ดู A9.2.1)
A9.2.4.4
สำหรับสารที่ละลายได้ต่ำกล่าวโดยทั่วไปก็คือสารที่มีความสามารถละลายน้ำได้ในสื่อที่ใช้ทดสอบที่น้อยกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร ซึ่งไม่พบความเป็นพิษทางน้ำ ควรทำการตรวจสอบต่อไปเพื่อที่จะกำหนดว่าจำเป็นต้องใช้ ความเป็นความเป็นอันตรายเรื้อรังกลุ่ม 4 หรือไม่ ดังนั้นหากสารไม่สามารถสลายตัวได้อย่างรวดเร็วและมีศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพ (ค่าบีซีเอฟ มากกว่าหรือเท่ากับ 500 ถ้าไม่มีค่า log KOW ที่มากว่าหรือเท่ากับ 4) ควรใช้ความเป็นอันตรายเรื้อรังกลุ่ม 4
A9.2.5
ข้อมูลที่หาได้

ข้อมูลที่ใช้จำแนกประเภทสารสามารถนำมาจากข้อมูลที่มีจุดประสงค์ใช้เป็นกฎข้อบังคับ และจากเนื้อหาที่เกี่ยวข้องถึงแม้ว่าจะมีฐานข้อมูลที่ยอมรับในระดับสากลซึ่งสามารถใช้เป็นจุดเริ่มต้นที่ดีก็ตาม ฐานข้อมูลเหล่านี้มี ความแตกต่างกันในระดับคุณภาพและความสมบูรณ์ และไม่น่าจะมีฐานข้อมูลใดจะมีข้อมูลที่ครบถ้วนที่จำเป็นสำหรับการจำแนกประเภท ฐานข้อมูลบางอย่างเน้นเฉพาะความเป็นพิษทางน้ำและฐานข้อมูลอื่นที่เน้นเฉพาะในเรื่องสิ่งแวดล้อม ข้อผูกมัดที่ผู้จำหน่ายสารเคมีต้องปฏิบัติคือการสืบค้นและตรวจสอบเพื่อกำหนดคุณภาพและขนาดของข้อมูลที่หาได้นั้นในการกำหนดกลุ่มความเป็นอันตรายที่เหมาะสม
A9.2.6
คุณภาพของข้อมูล
A9.2.6.1
การใช้ข้อมูลที่หาได้จะอธิบายในหัวข้อเกี่ยวเนื่องกัน แต่โดยกฎทั่วไป ข้อมูลที่เป็นแนวทางสากลที่ได้มาตรฐานและข้อมูลตามหลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการ เป็นที่นิยมใช้มากกว่าข้อมูลประเภทอื่นๆ อย่างไรก็ตาม เป็นสิ่งสำคัญที่ต้องยอมรับว่าการจำแนกประเภทสามารถทำได้โดยอยู่บนพื้นฐานของข้อมูลที่ดีที่สุดที่หาได้ ดังนั้นหากไม่มีข้อมูลซึ่งสอดคล้องกับมาตรฐานที่ให้รายละเอียดไว้ข้างต้น ก็ยังสามารถจำแนกประเภทได้โดยข้อมูลที่ใช้นั้นไม่ถูกพิจารณาว่าเป็นข้อมูลที่ใช้ไม่ได้ เพื่อช่วยให้เป็นไปตามขั้นตอนนี้ จึงได้มีการพัฒนาคู่มือแนวทางจัดอันดับของคุณภาพและโดยทั่วไปต้องสอดคล้องกับกลุ่มดังต่อไปนี้
(a) ข้อมูลที่ได้จากแหล่งข้อมูลของทางราชการซึ่งได้พิสูจน์แล้วว่าถูกต้องโดยหน่วยงานที่วางกฎข้อบังคับ เช่น เอกสารเฉพาะเรื่องเกี่ยวกับคุณภาพน้ำของสหภาพยุโรป (EU Water Quality Monograค่าความเป็นกรด-ด่างs) และข้อเสนอแนะของสหรัฐอเมริกาเกี่ยวกับเกณฑ์คุณภาพน้ำ (USEPA Water Quality Criteria) ข้อมูลเหล่านี้ถือได้ว่าเหมาะสมสำหรับใช้เพื่อการจำแนกประเภท อย่างไรก็ตามไม่ควรทำสมมติฐานใดๆ   ว่าข้อมูลเหล่านี้เป็นเพียงข้อมูลที่หาได้เท่านั้นและควรระบุวันที่ครบกำหนดของข้อมูลในรายงานนั้นด้วย ข้อมูลที่หาได้ใหม่อาจจะไม่ต้องนำมาพิจารณา
(b) ข้อมูลที่ได้มาจากคู่มือของต่างประเทศที่ได้รับการยอมรับ (เช่น OECD Test Guideline) หรือข้อมูลในประเทศที่มีคุณภาพเท่าเทียมกัน ข้อมูลเหล่านี้สามารถใช้เพื่อการจำแนกประเภทได้ขึ้นอยู่กับประเด็นการแปลข้อมูลที่เสนอไว้ในบทต่อไป
(c) ข้อมูลที่ได้จากการทดสอบซึ่งไม่ได้สอดคล้องกับคู่มือที่ให้รายละเอียดไว้ข้างบนอย่างเคร่งครัดแต่เป็นไปตามหลักการและกระบวนการทางวิทยาศาสตร์ที่ได้รับการยอมรับ และ / หรือผ่านการทบทวน/ ตรวจสอบก่อนนำไปพิมพ์เผยแพร่  สำหรับข้อมูลที่ไม่ได้มีการบันทึกรายละเอียดของการทดลองไว้ อาจจำเป็นต้องตัดสินว่าสามารถนำมาใช้ได้หรือไม่ โดยปกติแล้วข้อมูลดังกล่าวอาจจะใช้ได้ในระบบของการจำแนกประเภท
(d) ข้อมูลที่ได้จากขั้นตอนการทดสอบซึ่งบิดเบือนไปจากคู่มือที่ได้มาตรฐานและถูกพิจารณาว่าไม่น่าเชื่อถือไม่ควรนำมาใช้ในการจำแนกประเภท
(e) ข้อมูลความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สภาพแวดล้อมของการใช้และความสามารถในการใช้งานได้ของข้อมูลความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร อยู่ในหัวข้อเกี่ยวข้องกับเรื่องนี้
(f) ข้อมูลที่ได้จากแหล่งอื่นรองลงมา เช่น หนังสือคู่มือ บททบทวน และเอกสารอ้างอิง เป็นต้น ซึ่งไม่สามารถประเมินคุณภาพของข้อมูลนั้นได้โดยตรง ควรตรวจสอบข้อมูลนี้ด้วยหากไม่เป็นไปตามคุณภาพของข้อมูลข้อ 1 ข้อ 2 และข้อ 3 เพื่อระบุว่าสามารถใช้ข้อมูลนี้ได้หรือไม่ และควรมีรายละเอียดที่เพียงพอต่อการประเมินคุณภาพของข้อมูล ในการกำหนดให้ข้อมูลเหล่านี้เป็นที่ยอมรับสำหรับใช้เพื่อการจำแนกประเภทได้ ควรพิจารณาถึงความยากในการทดสอบที่อาจจะมีผลกระทบต่อคุณภาพของข้อมูลและนัยสำคัญของผลลัพธ์ที่ได้รายงานไว้ในส่วนของระดับของความเป็นอันตรายที่กำหนด(ดู A9.3.6.2.3)
A9.2.6.2
การจำแนกประเภทอาจจะทำได้จาดชุดข้อมูลความเป็นพิษที่ไม่สมบูรณ์ เช่นไม่มีข้อมูลทั้ง 3 ระดับของ ที่มีคุณค่าทางโภชนาการ ในกรณีนี้ อาจพิจารณาการจำแนกประเภทไว้เป็น “ชั่วคราว” ขึ้นอยู่กับว่าจะหาข้อมูลเพิ่มเติมได้ โดยทั่วไปจำเป็นต้องพิจารณาข้อมูลที่หาได้ก่อนทำการจำแนกประเภท หากไม่สามารถหาข้อมูลที่มีคุณภาพดีได้ ข้อมูลมีคุณภาพต่ำกว่าอาจถูกนำมาพิจารณา ในสภาวะเช่นนี้จำเป็นต้องตัดสินเกี่ยวกับระดับที่ถูกต้องของความเป็นอันตราย  ยกตัวอย่างเช่น ถ้าหาข้อมูลคุณภาพดีสำหรับสายพันธุ์พืช / สัตว์ หรือ กลุ่มสิ่งมีชีวิตได้ ควรใช้ข้อมูลนี้ดีกว่าจะใช้ข้อมูลที่มีคุณภาพต่ำกว่าซึ่งอาจจะสามารถหาได้ด้วยสำหรับสายพันธุ์พืช / สัตว์ หรือ กลุ่มสิ่งมีชีวิตนี้ อย่างไรก็ตามอาจจะไม่สามารถหาข้อมูลคุณภาพดีได้เสมอไปสำหรับชุดข้อมูลเบื้องต้นทั้งหมดในระดับที่มีคุณค่าทางโภชนาการ จึงจำเป็นต้องพิจารณาข้อมูลที่มีคุณภาพต่ำกว่าสำหรับข้อมูลในระดับที่มีคุณค่าทางโภชนาการ  ที่ไม่สามารถหาข้อมูลดีได้ ทั้งนี้จำเป็นต้องพิจารณาข้อมูลเหล่านี้ด้วยเพื่อพิจารณาถึงความยากที่อาจจะมีผลกระทบถึงความเป็นไปได้ที่จะได้ผลลัพธ์ที่ถูกต้อง ตัวอย่างเช่น รายละเอียดของการทดสอบและการออกแบบการทดลองอาจมีความสำคัญต่อการประเมินการใช้งานได้ของข้อมูลบางอย่าง เช่น ของสารเคมีที่ไม่เสถียรเมื่อทำปฏิกิริยากับน้ำ ในขณะที่สารเคมีอื่นอาจมีน้อยกว่า ความยากดังกล่าวมีอธิบายเพิ่มเติมอยู่ในหัวข้อ A9.3

A9.2.6.3
โดยปกติการระบุความเป็นอันตรายและการจำแนกประเภทจะอยู่บนพื้นฐานของข้อมูลที่ได้โดยตรงจากการทดสอบสารที่กำลังพิจารณา   อย่างไรก็ตามมีโอกาสเป็นไปได้ว่าอาจเกิดความยากในการทดสอบหรือผลที่ได้ไม่สอดคล้องกับสามัญสำนึกทั่วไป ยกตัวอย่างเช่น สารเคมีบางชนิด แม้ว่าจะมีความเสถียรเมื่ออยู่ในขวดก็จะทำปฏิกิริยาอย่างรวดเร็ว (หรืออย่างช้าๆ ) ในน้ำ ทำให้เกิดผลิตภัณฑ์ที่ย่อยสลายเพิ่มมากขึ้น ซึ่งอาจมีคุณสมบัติที่แตกต่างกันออกไป หากการย่อยสลายนี้เกิดขึ้นอย่างรวดเร็ว ข้อมูลการทดสอบที่ได้มักจะระบุความเป็นอันตรายของผลิตภัณฑ์ที่ย่อยสลาย เนื่องจากกลายเป็นผลิตภัณฑ์ที่ถูกทดสอบ ข้อมูลเหล่านี้อาจจะใช้เพื่อจำแนกประเภทสารหลักในวิธีปกติ อย่างไรก็ตามหากการย่อยสลายเป็นไปอย่างช้าๆ อาจเป็นไปได้ที่จะทดสอบสารหลักและให้ข้อมูลความเป็นอันตรายในลักษณะปกติ การย่อยสลายที่ตามมาอาจจะถูกพิจารณาเพื่อกำหนดว่าควรใช้ประเภทความเป็นอันตรายเฉียบพลันหรือความเป็นอันตรายเรื้อรังหรือไม่ อย่างไรก็ตามมีโอกาสเกิดขึ้นได้เมื่อสารที่ถูกทดสอบแบบนั้นอาจย่อยสลายเพื่อให้ผลิตภัณฑ์ที่เป็นอันตรายเพิ่มมากขึ้น ในสภาพการณ์เช่นนี้ ควรนำความเป็นอันตรายของผลิตภัณฑ์ที่ย่อยสลายและอัตราซึ่งความเป็นอันตรายนี้สามารถก่อตัวขึ้นได้ภายใต้สภาพแวดล้อมปกติมาพิจารณาในการจำแนกประเภทสารหลัก

A9.3
ความเป็นพิษทางน้ำ
A9.3.1
บทนำ

พื้นฐานของการระบุความเป็นอันตรายของสารที่มีต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำก็คือ ความเป็นพิษทางน้ำของสารนั้น การจำแนกประเภทสารจะขึ้นอยู่กับการมีข้อมูลความเป็นพิษต่อปลา สัตว์เปลือกแข็ง สาหร่าย/ พืชน้ำ โดยทั่วไป กลุ่มสิ่งมีชีวิตเหล่านี้เป็นที่ยอมรับให้เป็นตัวแทนของสัตว์น้ำและพืชน้ำสำหรับการจำแนกประเภทความเป็นอันตราย เป็นไปได้มากที่จะพบข้อมูลเกี่ยวกับกลุ่มสิ่งมีชีวิตเหล่านี้เนื่องจากเป็นที่ยอมรับของหน่วยงานที่ออกกฎข้อบังคับและของอุตสาหกรรมเคมี ข้อมูลอื่นที่เกี่ยวกับพฤติกรรมของการย่อยสลายและการสะสมทางชีวภาพมักจะใช้เพื่อระบุความเป็นอันตรายทางน้ำได้ดีกว่า ในบทนี้จะอธิบายถึงการทดสอบที่เหมาะสมสำหรับความเป็นพิษทางระบบนิเวศ ให้หลักการ / แนวคิดพื้นฐานบางอย่างในการประเมินข้อมูลและในการใช้ผลการทดสอบแบบรวมเพื่อการจำแนกประเภท สรุปย่อเกี่ยวกับวิธีที่ใช้จัดการกับสารที่ยากต่อการทดสอบและประกอบด้วยคำอธิบายสั้นๆ เกี่ยวกับการแปลให้ได้คุณภาพของข้อมูล
A9.3.2
คำอธิบายการทดสอบ
A9.3.2.1
สำหรับการจำแนกประเภทสารในระบบที่ปรับให้เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกนี้ ข้อมูลความเป็นพิษของสายพันธุ์พืช / สัตว์ในน้ำจืดและน้ำทะเลถือว่าเป็นข้อมูลที่เท่าเทียมกัน จึงควรสังเกตว่าสารบางประเภท เช่น สารเคมีอินทรีย์ที่สามารถแตกตัว หรือสารอินทรีย์ที่มีโลหะผสม อาจแสดงความเป็นพิษที่ต่างกันในสิ่งแวดล้อมในน้ำจืดและในน้ำทะเล   เนื่องจากวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทคือ การระบุความเป็นอันตรายในสิ่งแวดล้อมทางน้ำดังนั้นจึงควรเลือกผลการทดสอบที่แสดงความเป็นพิษที่สูงที่สุด
A9.3.2.2
เกณฑ์ของระบบ GHS สำหรับการระบุความเป็นอันตรายต่อสุขภาพและสิ่งแวดล้อมควรเป็นวิธีการทดสอบที่เป็นกลางซึ่งยอมให้มีวิธีอื่นๆได้เท่าที่วิธีนั้นๆจะมีความน่าเชื่อถือทางวิทยาศาสตร์และพิสูจน์แล้วว่าใช้งานได้ตามขั้นตอนของสากล และตามเกณฑ์ที่ได้อ้างอิงไว้ในระบบที่มีอยู่สำหรับจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาที่เกี่ยวข้อง และให้ข้อมูลที่เป็นที่ยอมรับร่วมกัน ตามระบบที่เสนอไว้ (OECD 1988) กล่าวว่า:

“โดยปกติความเป็นพิษเฉียบพลันจะถูกกำหนดโดยการใช้ปลา ที่ 96 ชั่วโมงของ LC50 (OECD Test Guideline 203 หรือที่เท่าเทียมกัน) สายพันธ์สัตว์เปลือกแข็งที่ 48 ชั่วโมงของ EC 50 (OECD Test Guideline 201 หรือที่เท่าเทียมกัน) และ / หรือ สายพันธุ์สาหร่ายที่ 72 หรือ 96 ชั่วโมงของ EC 50 (OECD Test Guideline 201 หรือที่เท่าเทียมกัน) สายพันธุ์พืช / สัตว์ เหล่านี้ถือว่าเป็นตัวแทนสำหรับสิ่งมีชีวิตทางน้ำทั้งหมด และข้อมูลสายพันธุ์พืช / สัตว์อื่นๆ เช่น แหน   ก็อาจจะนำมาพิจารณาได้หากมีวิธีการทดสอบที่เหมาะสม” 
การทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังจะเกี่ยวข้องกับการได้รับสัมผัสอย่างต่อเนื่องและเป็นระยะเวลานาน 
ซึ่งสามารถให้ความหมายของช่วงระยะเวลาจากวันเป็นปี หรือมากกว่านั้นขึ้นอยู่กับวงจรการเกิดสิ่งมีชีวิตทางน้ำการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรัง สามารถทำเพื่อประเมินจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาบางอย่างที่สัมพันธ์กับการเจริญเติบโต การมีชีวิตอยู่ การเกิดใหม่และการพัฒนา
“ข้อมูลความเป็นพิษเรื้อรังหาได้น้อยกว่าข้อมูลความเป็นพิษเฉียบพลันและขั้นตอนการทดสอบก็มีมาตรฐานต่ำกว่า ข้อมูลที่เกิดจาก OECD Test Guideline 210 (ช่วงต้นของชีวิตปลา) หมายเลข 202 ส่วนที่ 2 หรือ หมายเลข 211 (การเกิดไรน้ำ) และ หมายเลข 201 (การยับยั้งการเจริญเติบโตของสาหร่าย) เป็นที่ยอมรับได้ การทดสอบอื่นๆ ที่ผ่านการพิสูจน์และเป็นที่ยอมรับในระดับสากลสามารถนำมาใช้ได้เช่นกัน ควรใช้ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฏผลกระทบใดๆ หรือ L(E) CX อื่นๆ ที่เท่าเทียมกัน
A9.3.2.3
เป็นที่สังเกตว่าตัวอย่างหลายๆ ตัวอย่างที่อ้างอิงถึงใน OECD Test Guideline สำหรับการจำแนกประเภทกำลังที่มีการปรับแก้หรือกำลังวางแผนเพื่อให้มีการปรับให้เป็นปัจจุบัน การปรับแก้เหล่านี้อาจนำไปสู่การเปลี่ยนแปลงเล็กน้อยของสภาพการทดสอบ ดังนั้นกลุ่มผู้เชี่ยวชาญที่พัฒนาเกณฑ์การจำแนกประเภทจึงตั้งใจให้มีความยืดหยุ่นในระยะเวลาของการทดสอบหรือแม้กระทั่งสายพันธุ์พืช/ สัตว์ที่ใช้
A9.3.2.4
แนวทางสำหรับการจัดการทดสอบที่เป็นที่ยอมรับโดยใช้ ปลา สัตว์เปลือกแข็ง และสาหร่าย สามารถหาได้จากแหล่งต่างๆ มากมาย (OECD  1999; องค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อม 1996; สมาคมการทดสอบวัสดุของสหรัฐอเมริกา 1999; องค์กรมาตรฐานสากลของสหภาพยุโรป) เอกสารเฉพาะเรื่องของ OECD 11 และรายงานการทบทวนโดยละเอียดเกี่ยวกับการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำสำหรับสารเคมีในภาคอุตสาหกรรมและสารฆ่าตัวเบียน เป็นรายงานที่รวบรวมวิธีการทดสอบทางทะเล และแหล่งของแนวทางการทดสอบต่างๆ เอกสารชุดนี้ยังเป็นแหล่งของวิธีการทดสอบที่เหมาะสมอีกด้วย
A9.3.2.5
การทดสอบปลา
A9.3.2.5.1
การทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลัน

โดยทั่วไปการทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลันจะทดสอบกับปลาที่มีอายุน้อยๆ มีขนาด 0.1-5 กรัมในช่วงเวลา 96 ชั่วโมง ผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตการทดสอบนี้ก็คือ ปลาตาย ปลาที่มีขนาดใหญ่กว่าและ / หรือ ระยะเวลาของการทดสอบน้อยกว่า 96 ชั่วโมงจะมีความไวน้อยกว่า อย่างไรก็ตาม ควรใช้การทดสอบนี้หากไม่มีข้อมูลที่สามารถยอมรับได้โดยการใช้ปลาขนาดเล็กกว่าเป็นเวลา 96 ชั่วโมง หรือหากผลของการทดสอบโดยใช้ปลาที่มีขนาดต่างกันหรือระยะเวลาของการทดสอบต่างกันจะมีอิทธิพลต่อการจำแนกประเภทให้เป็นกลุ่มความเป็นอันตรายที่สูงขึ้น ควรใช้การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline 203 (ใช้ปลาที่ 96 ชั่วโมงของ LC50) หรือการทดสอบที่เท่าเทียมกันสำหรับการจำแนกประเภท
A9.3.2.5.2
การทดสอบการเป็นพิษเรื้อรัง 

การทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังหรือในระยะยาวกับปลาสามารถเริ่มได้จากไข่ที่ผสมแล้ว ตัวอ่อน ปลาอายุน้อยๆ หรือปลาในวัยเจริญพันธุ์ การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline 210 (ช่วงต้นชีวิตของปลา) การทดสอบวงจรชีวิตของปลา (องค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา 850.1500) หรือการทดสอบที่เท่าเทียมกันสามารถนำมาใช้ในระบบการจำแนกประเภทได้ ช่วงเวลาการทดสอบแตกต่างกันได้ขึ้นอยู่กับจุดประสงค์ของการทดสอบ (ช่วงจาก 7 วันถึงมากกว่า 200 วัน )  ผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตคือ ความสำเร็จของการฟักไข่เป็นตัว การเจริญเติบโต (การเปลี่ยนแปลงความยาวและน้ำหนักของปลา) ความสำเร็จในการวางไข่และการมีชีวิต ในทางเทคนิค OECD Test Guideline  210 (ช่วงต้นชีวิตของปลา)ไม่ได้เป็นการทดสอบความเป็นพิษ “เรื้อรัง” แต่เป็นการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังที่ย่อยลงมาในช่วงชีวิตที่มีความไว ซึ่งได้รับการยอมรับอย่างกว้างขวางว่าเป็นตัวทำนายความเป็นพิษเรื้อรังและใช้เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทที่ปรับให้เป็นระบบเดียวกันทั่วโลก ข้อมูลความเป็นพิษในช่วงต้นชีวิตของปลาเป็นข้อมูลที่หาได้มากกว่าการศึกษาเกี่ยวกับวงจรชีวิตของปลาหรือการเกิดชีวิตใหม่
A9.3.2.6
การทดสอบสัตว์เปลือกแข็ง
A9.3.2.6.1
การทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลัน

โดยทั่วไปการทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลันกับสัตว์เปลือกแข็ง จะเริ่มต้นกับไรน้ำในช่วงแรกของการเป็นตัวอ่อน สำหรับไรน้ำ จะใช้เวลาทดสอบที่ 48 ชั่วโมง สำหรับ สัตว์เปลือกแข็ง ชนิดอื่นๆ เช่น สัตว์ที่มีเปลือกขนาดเล็ก หรืออื่นๆ จะทดสอบที่ระยะเวลา 96 ชั่วโมงผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกต คือ การตายหรือร่างกายหยุดทำงานซึ่งถือว่าเป็นการตาย ร่างกายหยุดทำงาน / หยุดนิ่ง หมายถึงไม่ตอบโต้ต่อการเขย่าหรือแตะด้วยนิ้วเพียงเบาๆ  ควรใช้การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline 202 ส่วนที่ 1 (ความเป็นพิษเฉียบพลันกับไรน้ำ) หรือองค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา OPPTS 850.1035 (ความเป็นพิษเฉียบพลันกับ สัตว์ที่มีเปลือกขนาดเล็ก) หรือการทดสอบที่เท่าเทียมกันสำหรับการจำแนกประเภท
A9.3.2.6.2
การทดสอบความเป็นพิษเรื้อรัง

โดยทั่วไปการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังกับสัตว์เปลือกแข็ง เริ่มต้นกับไรน้ำในช่วงแรกของการเป็นตัวอ่อนและดำเนินไปอย่างต่อเนื่อง จนเจริญเติบโตขึ้นและให้กำเนิดชีวิตใหม่ สำหรับไรน้ำ เวลา 21 วันก็เพียงพอต่อการเจริญเติบโตขึ้น และให้กำเนิดชีวิตใหม่ได้ 3 ครอก สำหรับสัตว์ที่มีเปลือกขนาดเล็ก จะจำเป็นต้องใช้เวลา 28 วันผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตคือ ระยะเวลาที่ให้กำเนิดลูกครอกแรก จำนวนลูกที่ให้กำเนิดโดยเพศเมีย การเจริญเติบโต และการมีชีวิต มีการเสนอให้ใช้การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline 202 ส่วนที่ 2 (การให้กำเนิดไรน้ำ) หรือ องค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา 850.1350 (ความเป็นพิษเรื้อรัง กับสัตว์ที่มีเปลือกขนาดเล็ก) หรือการทดสอบที่เท่าเทียมกันในระบบการจำแนกประเภท
A9.3.2.7
การทดสอบสาหร่าย / พืช
A9.3.2.7.1
การทดสอบในสาหร่าย

ปลูกสาหร่ายและให้ได้รับสัมผัสกับสารที่ใช้ทดสอบในสื่อที่เข้มข้นด้วยสารอาหาร ควรใช้การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline 201 (การยับยั้งการเจริญเติบโตของสาหร่าย) วิธีทดสอบที่ได้มาตรฐานจะใช้ความหนาแน่นของเซลล์ในการเพาะเลี้ยงเชื้อเพื่อให้แน่ใจว่ามีการเจริญเติบโตอย่างรวดเร็วผ่านการทดสอบโดยทั่วไปจะเป็นระยะเวลา 3 ถึง 4 วัน


การทดสอบสาหร่ายเป็นการทดสอบในระยะสั้น และแม้ว่าจะให้ผลลัพธ์สุดท้ายที่เป็นทั้งความเป็นพิษเฉียบพลันและความเป็นพิษเรื้อรัง ก็จะใช้เฉพาะ  EC50 ของความเป็นพิษเฉียบพลันเท่านั้นสำหรับการจำแนกประเภทที่ปรับให้เป็นระบบเดียวกันทั่วโลก ผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตที่น่าพอใจในการศึกษานี้ คือ การยับยั้งอัตราการเจริญเติบโตของสาหร่าย เนื่องจากว่าไม่ได้ขึ้นอยู่กับการออกแบบทดสอบ ในขณะที่ชีวมวล (biomass) ขึ้นอยู่กับอัตราการเจริญเติบโตของสายพันธุ์พืช / สัตว์ที่ใช้ทดสอบ รวมทั้งระยะเวลาของการทดสอบและองค์ประกอบอื่นๆ ของการออกแบบทดสอบ หากผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตได้รายงานไว้เป็นเพียงมวลทางชีวภาพลดลง หรือ ไม่มีการระบุไว้เฉพาะ ค่านี้อาจจะแปลว่าเป็นผลลัพธ์สุดท้ายที่เท่าเทียมกันได้
A9.3.2.7.2
การทดสอบในพืชน้ำขนาดใหญ่ (aquatic macroค่าความเป็นกรด-ด่างytes)


พืชที่นิยมใช้ทดสอบความเป็นพิษทางน้ำมากที่สุดคือ “แหน” (Lemna gibba and Lemna minor) การทดสอบ “แหน” เป็นการทดสอบระยะสั้น และแม้ว่าจะให้ผลลัพธ์สุดท้ายที่เป็นทั้งความเป็นพิษเฉียบพลันและความเป็นพิษเรื้อรังที่ย่อยลงมา ก็จะใช้เฉพาะ EC50 ของความเป็นพิษเฉียบพลันเท่านั้นสำหรับการจำแนกประเภทในระบบที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลก การทดสอบใช้เวลาถึง 14 วันในสื่อที่เข้มข้นด้วยสารอาหารซึ่งเหมือนกับสื่อที่ใช้ทดสอบในสาหร่าย แต่อาจจะมีความแข็งแรงมากขึ้น ผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตอยู่บนพื้นฐานของการเปลี่ยนแปลงจำนวนแขนงที่ผลิตขึ้นมา ควรใช้การทดสอบที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline โดยใช้ “แหน” (ในของผสม) และ องค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา 850.4400 (ความเป็นพิษต่อพืชน้ำ “แหน”) 
A9.3.3 
หลักการ / แนวคิดของความเป็นพิษทางน้ำ

ในส่วนนี้จะอธิบายถึงการใช้ข้อมูลความเป็นพิษเฉียบพลันและความเป็นพิษเรื้อรังในการจำแนกประเภทและข้อพิจารณาพิเศษเกี่ยวกับวิธีการได้รับสัมผัส การทดสอบความเป็นพิษต่อสาหร่าย และการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับข้อมูลรายละเอียดเพิ่มเติมของหลักการ / แนวคิดของความเป็นพิษทางน้ำ สามารถอ้างอิงได้จากผลงานของ Rand (1996)

A9.3.3.1
ความเป็นพิษเฉียบพลัน

A9.3.3.1.1
ความเป็นพิษเฉียบพลันเพื่อจุดประสงค์ในการจำแนกประเภทหมายถึง คุณสมบัติดั้งเดิมของสารที่จะเป็นอันตรายต่อสิ่งมีชีวิตที่ได้รับสัมผัสสารนั้นในระยะสั้น โดยทั่วไปความเป็นพิษเฉียบพลันจะแสดงออกในลักษณะความเข้มข้นที่จะทำให้สิ่งมีชีวิตที่ใช้ทดสอบตายถึงร้อยละ50 (LC50) เป็นสาเหตุให้เกิดผลกระทบที่ร้ายแรงต่อสิ่งมีชีวิตที่ใช้ทดสอบถึงร้อยละ 50 (เช่น ระบบของตัวไรน้ำหยุดทำงาน) หรือ ทำให้ระบบการตอบรับของสิ่งมีชีวิตที่ทดสอบลดลงจากระบบการตอบรับของสิ่งมีชีวิตที่ไม่ได้ทดสอบถึงร้อยละ 50 (เช่น อัตราการเจริญเติบโตของสาหร่าย)
A9.3.3.1.2
สารที่มีความเป็นพิษเฉียบพลันที่ถูกระบุว่ามีน้อยกว่า 1 ส่วนต่อล้านส่วน (1 มิลลิกรัม/ลิตร) โดยทั่วไปจะถือว่าเป็นสารที่มีความเป็นพิษสูงมาก การจัดการ การใช้ หรือการปล่อยสารออกสู่สิ่งแวดล้อมจะเกิดอันตรายในระดับสูงและสารเหล่านี้จะจำแนกประเภทให้อยู่ในความเป็นพิษเรื้อรังและ / หรือเฉียบพลันกลุ่ม 1  Decimal brands  ถูกยอมรับให้จัดเป็นกลุ่มความเป็นพิษเฉียบพลันที่อยู่สูงกว่ากลุ่มนี้  สารที่มีความเป็นพิษเฉียบพลันที่วัดจาก 1 ถึง 10 ส่วนต่อล้านส่วน (1-10 มิลลิกรัม/ลิตร)  ถูกจำแนกเป็นความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 2 จาก 10 ถึง 100 ส่วนต่อล้านส่วน (10-100 มิลลิกรัม/ลิตร) ถูกจำแนกเป็นความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 3 และสารที่วัดได้เกินกว่า 100 ส่วนต่อล้านส่วนในทางปฏิบัติถือว่าเป็นสารไม่เป็นพิษ
A9.3.3.2
ความเป็นพิษเรื้อรัง
A9.3.3.2.1
ความเป็นพิษเรื้อรังเพื่อจุดประสงค์ในการจำแนกประเภทหมายถึง คุณสมบัติที่มีอยู่จริงหรือที่เป็นไปได้ว่าจะมีของสารที่เป็นสาเหตุให้เกิดผลกระทบที่ร้ายแรงต่อสิ่งมีชีวิตทางน้ำระหว่างการได้รับสัมผัสซึ่งระบุว่ามีความสัมพันธ์กับวงจรชีวิตของสิ่งมีชีวิต ผลกระทบเรื้อรังนี้มักจะรวมถึงผลลัพธ์สุดท้ายของการเป็นอันตรายเบื้องต้น โดยทั่วไปจะแสดงออกในลักษณะของความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ หรือ ECX ที่เท่าเทียมกัน ผลลัพธ์สุดท้ายของการเฝ้าสังเกตคือ การมีชีวิต การเจริญเติบโต และ/ หรือการให้กำเนิดใหม่ ระยะเวลาของการได้รับสัมผัสความเป็นพิษเรื้อรังแตกต่างกันอย่างมากขึ้นอยู่กับผลลัพธ์สุดท้ายของการทดสอบที่วัดได้และสายพันธุ์พืช / สัตว์ ที่ใช้ทดสอบ
A9.3.3.2.2
เนื่องจากข้อมูลความเป็นพิษเรื้อรังในบางส่วนที่น้อยกว่าความเป็นพิษเฉียบพลันสำหรับระบบการจำแนกประเภท ศักยภาพสำหรับความเป็นพิษเรื้อรังจึงถูกกำหนดโดยการผสมของความเป็นพิษเฉียบพลันที่เหมาะสมการขาดความสามารถในการย่อยสลาย และ / หรือการสะสมทางชีวภาพที่เกิดขึ้นจริงหรือที่เป็นไปได้ว่าจะเกิด ถ้าข้อมูลนี้มีอยู่และแสดงลักษณะ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆS มากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร สามารถนำข้อมูลนี้มาพิจารณาได้เมื่อต้องตัดสินใจว่าการจำแนกประเภทที่อยู่บนพื้นฐานของข้อมูลความเป็นพิษเฉียบพลันควรนำมาใช้หรือไม่  ในเนื้อหานี้ ควรใช้วิธีการทั่วไปดังต่อไปนี้ เพื่อเปลี่ยนจากการจำแนกประเภทเป็นความเป็นพิษเรื้อรัง จำเป็นต้องแสดงว่า ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ ที่ใช้เหมาะสมกับการเปลี่ยนการยอมรับจากกลุ่มสิ่งมีชีวิต ทั้งหมดซึ่งส่งผลให้เกิดการจำแนกประเภท ซึ่งสามารถทำได้โดยพิสูจน์ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ มากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร ในระยะยาวสำหรับสายพันธุ์พืช / สัตว์ ที่มีความไวที่สุดซึ่งระบุโดยความเป็นพิษเฉียบพลัน ดังนั้นถ้าได้ใช้การจำแนกประเภทที่อยู่บนพื้นฐานของการทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลันกับปลาที่ LC50 โดยทั่วไปเป็นไปไม่ได้ที่จะเปลี่ยนการจำแนกประเภทโดยใช้ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ ในระยะยาวจากการทดสอบความเป็นพิษกับสัตว์ที่ไม่มีกระดูกสันหลัง ในกรณีนี้ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ จำเป็นต้องได้การทดสอบในระยะยาวกับปลาสายพันธุ์เดียวกันหรือที่มีความไวเท่าเทียมกันหรือมากกว่า หากการจำแนกประเภทมีผลมาจากความเป็นพิษกับ กลุ่มสิ่งมีชีวิต มากกว่า 1 ชนิดเป็นไปได้ว่าจำเป็นต้องพิสูจน์ว่า ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ มากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร จาก กลุ่มสิ่งมีชีวิตแต่ละตัว ในกรณีของการจำแนกประเภทสารเป็นความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4 การพิสูจน์ให้เห็นว่า ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ มากกว่าความสามารถในการละลายน้ำของสารที่กำลังพิจารณาก็เพียงพอแล้ว
A9.3.3.2.3
การทดสอบสาหร่าย / แหนไม่สามารถนำมาใช้กับสารเคมีที่ไม่ได้จำแนกประเภทเพราะว่า (1) การทดสอบสาหร่าย / แหน เป็นการศึกษาระยะยาว (2) โดยทั่วไปอัตราส่วนของความเป็นพิษเฉียบพลันถึงความเป็นพิษเรื้อรังแคบ และ (3) ผลลัพธ์สุดท้ายจะสอดคล้องกับผลลัพธ์สุดท้ายสำหรับสิ่งมีชีวิตอื่นมากกว่า

อย่างไรก็ตาม หากใช้การจำแนกประเภทเนื่องจากความเป็นพิษเฉียบพลัน (L(E) C50) ที่สังเกตได้จากการทดสอบพืชน้ำ / สาหร่ายอย่างเดียวเท่านั้น แต่มีหลักฐานจากการทดสอบสาหร่ายชนิดอื่นว่าความเป็นพิษเรื้อรัง (ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆS) สำหรับกลุ่มสิ่งมีชีวิต สูงกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร สามารถใช้หลักฐานนี้เพื่อพิจารณาการไม่จำแนกประเภท ในปัจจุบันวิธีนี้สามารถใช้กับพืชน้ำได้ เนื่องจากยังไม่มีการพัฒนาการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังที่ได้มาตรฐาน
A9.3.3.2.4
ระบบ GHS กำหนดที่จะให้มีค่าเฉพาะของความเป็นพิษเรื้อรังซึ่งอยู่ภายใต้ค่านี้สารจะถูกจำแนกประเภทให้เป็นสารเป็นพิษเรื้อรัง แต่ยังไม่ได้มีการตั้งเกณฑ์นี้ขึ้น
A9.3.3.3
การได้รับสัมผัส

สภาพการได้รับสัมผัส 4 ประเภทใช้ในการทดสอบทั้งความเป็นพิษเฉียบพลันและความเป็นพิษเรื้อรังและในสื่อน้ำจืดและน้ำเค็ม : ไฟฟ้าสถิตย์ กึ่งสถิตย์ การไหลเวียนกลับ และการไหลผ่าน การเลือกว่าจะใช้ประเภทการทดสอบใด ขึ้นอยู่กับคุณลักษณะของสารที่ใช้ทดสอบ ระยะเวลาในการทดสอบสายพันธุ์พืช / สัตว์ที่ใช้ทดสอบ และข้อกำหนดว่าด้วยกฎ ข้อบังคับต่างๆ 
A9.3.3.4
สื่อที่ใช้ทดสอบสาหร่าย

การทดสอบสาหร่ายทำในสื่อที่เข้มข้นด้วยสารอาหารและควรพิจารณาการใช้ส่วนประกอบทั่วไปหนึ่งอย่าง EDTA หรือ ตัวจับสารพิษอื่นๆอย่างรอบคอบ เมื่อทำการทดสอบความเป็นพิษของสารเคมีอินทรีย์ จำเป็นต้องใช้จำนวนร่องรอยของ ตัวจับสารพิษ เช่น EDTA เพื่อต่ออนุภาคของสารอาหารในอาหารเลี้ยงเชื้อ (culture medium) ถ้าหากไม่ใช้การเจริญเติบโตของสาหร่ายจะลดลงอย่างมากและเข้ากับสิ่งที่ใช้ทดสอบ อย่างไรก็ตาม ตัวจับสารพิษ สามารถลดความเป็นพิษที่สังเกตได้ของสารที่ใช้ทดสอบโลหะ ดังนั้นสำหรับโลหะผสมเป็นที่ต้องการว่าควรมีการประเมินข้อมูลจากการทดสอบกับความเข้มข้นสูงของ ตัวจับสารพิษs และ / หรือการทดสอบกับ stichiometrical excess ของ ตัวจับสารพิษs ที่สัมพันธ์กับเหล็ก ตัวจับสารพิษ อาจปกปิดความเป็นพิษของโลหะหนักโดยเฉพาะกับ ตัวจับสารพิษ ที่แข็งแรง เช่น EDTA อย่างไรก็ตามในการไม่มีเหล็กในสื่อ การเจริญเติบโตของสาหร่ายจะกลายเป็นเหล็กที่ถูกจำกัดปริมาณ (iron limited) ดังนั้นข้อมูลที่ได้จากการทดสอบที่ไม่มีเหล็กหรือมีเหล็กลดลงและ EDTA ควรดูแลจัดการด้วยความระมัดระวัง

A9.3.3.5
การใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSARs)

เพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภทและจากการขาดข้อมูลจากการทดลอง สามารถวางใจให้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารเป็นตัวทำนายความเป็นพิษเฉียบพลัน สำหรับปลา ไรน้ำและ สาหร่าย ของสารที่ไม่นำไฟฟ้า (non-electrolyte)  สารที่ไม่ไวต่อการเหนี่ยวนำอิเล็คตรอน (non-electrophilic) และสารที่ไม่ทำปฏิกิริยา (non-reactive substance) (ดูหัวข้อที่ A9.6 ที่เกี่ยวข้องกับการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร) ปัญหายังคงมีสำหรับสาร เช่น ออร์กาโนฟอสเฟต  ซึ่งทำงานโดยใช้กลไกพิเศษ เช่น กลุ่มที่ทำปฏิกิริยากับ ตัวรับถ่ายทอดสัญญาณทางชีวะระบบประสาทรับความรู้สึก (biological receptors)  หรือก่อตัวเป็น พันธะที่เป็นกลุ่มซัลไฟดริล (sulfhydryl) ที่มีกลุ่มของโปรตีนที่มี่แขนยื่นออกมา (cellular proteins) ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร
ที่ไว้ใจได้ได้มาเพื่อให้สารเคมีทำปฏิกิริยาโดยกลไกประสาทพื้นฐาน สารเคมีเหล่านี้เป็นสารที่ไฟฟ้าไหลผ่านไม่ได้ที่มีปฏิกิริยาต่ำ เช่น ไฮโดรคาร์บอน แอลกอฮอล์ คีโตนและ อะรีฟาติค คลอริเนตไฮโดรคาร์บอน ซึ่งทำให้เกิดผลกระทบทางชีววิทยาเป็นการทำงานของ ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วน สารเคมีอินทรีย์ทุกตัวสามารถผลิตสารที่มีผลต่อระบบประสาทได้ อย่างไรก็ตามหากสารเคมีเป็นสารที่ไฟฟ้าไหลผ่านได้ หรือมีกลุ่มทำงานเฉพาะที่นำไปสู่กลไกที่ไม่ทำให้เกิดการเสพติด ด้วยการคำนวณความเป็นพิษใดๆ ที่อยู่บนพื้นฐานของ ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วนอย่างเดียว จะทำให้ประมาณค่าความเป็นพิษต่ำ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารS สำหรับความเป็นพิษเฉียบพลันทางน้ำของสารผสมหลักไม่สามารถใช้เพื่อทำนายผลกระทบของ สารย่อยสลายที่เป็นพิษ หรือ การย่อยสลาย/การลดความซับซ้อนของโครงสร้าง หากเกิดขึ้นหลังจากช่วงเวลาที่ยาวนานกว่า
ระยะเวลาในการทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลัน
A9.3.4
น้ำหนักของหลักฐาน
A9.3.4.1
ข้อมูลที่มีคุณภาพดีที่สุดควรใช้เป็นพื้นฐานสำหรับการจำแนกประเภท   การจำแนกประเภทควรยึดแหล่งข้อมูลที่สำคัญเป็นหลัก และเป็นสิ่งสำคัญอย่างยิ่งที่เป็นเงื่อนไขของการทดสอบจะมีความชัดเจนสมบูรณ์
A9.3.4.2
หากสามารถหาข้อมูลการศึกษาที่หลากหลายเกี่ยวกับ กลุ่มสิ่งมีชีวิตได้ต้องมีการตัดสินใจว่าอะไรคือคุณภาพที่สูงที่สุดและต้องดูแลอย่างดีที่สุด การตัดสินต้องทำเป็นรายกรณีว่าการศึกษาแบบที่ไม่ใช่หลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการที่มีการสังเกตการณ์ที่ละเอียดจะใช้แทนการศึกษาแบบหลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการได้หรือไม่ ควรใช้สำหรับการจำแนกประเภทได้ ในขณะที่การศึกษาซึ่งบ่งชี้ความเป็นพิษที่น้อยมากต้องได้รับการพิจารณาอย่างรอบคอบสารที่ยากต่อการทดสอบอาจให้ผลที่มีความร้ายแรงมากกว่าความเป็นพิษที่แท้จริงไม่มากก็น้อย ในกรณีเหล่านี้จำเป็นต้องมีการตัดสินจากผู้เชี่ยวชาญสำหรับการจำแนกประเภท
A9.3.4.3
หากมีการทดสอบที่ยอมรับได้สำหรับ กลุ่มสิ่งมีชีวิต ที่เหมือนกันมากกว่าหนึ่งการทดสอบ โดยปกติจะเลือกการทดสอบที่สามารถวัดหรือบันทึกการเปลี่ยนแปลงที่เล็กสุดได้ (การทดสอบที่ได้ค่า L(E)C50 หรือ ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ ที่ต่ำที่สุด) เมื่อมีชุดข้อมูลที่กว้างกว่าสำหรับการจำแนกประเภท อย่างไรก็ตามต้องจัดการเป็นกรณีๆ ไป (4 ค่าหรือมากกว่า) สำหรับสายพันธุ์ เดียวกัน อาจใช้ค่าเฉลี่ยทางเรขาคณิตของความเป็นพิษเป็นค่าความเป็นพิษที่เป็นตัวแทนของสายพันธุ์ นั้น ในการคำนวณค่าเฉลี่ย ไม่แนะนำให้รวมการทดสอบของสายพันธุ์ที่ต่างกันภายในกลุ่มสิ่งมีชีวิตหนึ่งหรือในช่วงระยะชีวิตที่ต่างกันหรือทดสอบภายใต้เงื่อนไขที่ระยะเวลาที่ต่างกัน
A9.3.5
สารที่ยากต่อการทดสอบ
A9.3.5.1
การทดสอบความเป็นพิษทางน้ำที่ใช้ได้จำเป็นต้องมีการละลายสารที่ทดสอบในสื่อที่เป็นน้ำภายใต้เงื่อนไขการทดสอบที่เสนอแนะไว้ในแนวทางการทดสอบ นอกจากนั้นควรรักษา ความเข้มข้นของสารที่สัมผัสกับสิ่งมีชีวิตให้คงที่ (bioavailable exposure concentration) ไว้ตลอดระยะเวลาการทดสอบ สารเคมีบางชนิดยากที่จะทดสอบในระบบที่เกี่ยวกับน้ำและได้มีการพัฒนาจัดทำแนวทางเพื่อช่วยในการทดสอบวัสดุเหล่านี้ (DOE 1996 ; ECETOC 1996 ; และ องค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา 1996) OECD  กำลังอยู่ในขั้นตอนสุดท้ายของการจัดทำเอกสารแนวทางการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำของสารและสารผสมที่ยากต่อการทดสอบ (OECD 2000)] เอกสารฉบับหลังนี้เป็นเแหล่งข้อมูลที่ดีสำหรับประเภทของสารที่ยากต่อการทดสอบและขั้นตอนที่จำเป็นเพื่อให้ได้ข้อสรุปที่ใช้ได้จากการทดสอบวัสดุเหล่านี้
A9.3.5.2
อย่างไรก็ตาม มีข้อมูลการทดสอบอีกมากที่อาจจะใช้วิธีการทดสอบที่ไม่สอดคล้องกับวิธีการที่พิจารณาแล้วว่าเป็นการปฏิบัติที่ดีที่สุดในปัจจุบัน แต่ให้ข้อมูลที่เหมาะสมสำหรับใช้เป็นเกณฑ์การจำแนกประเภท ข้อมูลดังกล่าวนี้เป็นจำเป็นต้องเป็นแนวทางพิเศษในการแปลข้อมูล แม้ว่าในที่สุดต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญเพื่อยืนยันการนำข้อมูลไปใช้ได้สารที่ยากต่อการทดสอบอาจจะมีความสามารถในการละลายได้ต่ำ ไม่เสถียร หรือขึ้นกับการย่อยสลายได้รวดเร็วเนื่องจากกระบวนการการเปลี่ยนรูปเมื่อได้รับแสง การเกิดปฏิกิริยากับน้ำ  การเกิดออกซิเดชั่น หรือการย่อยสลายทางชีวภาพ เมื่อทำการทดสอบสาหร่ายวัสดุมีสีอาจเข้ามายุ่งเกี่ยวกับผลลัพธ์สุดท้ายของการทดสอบโดยการลดแสงสว่างที่จำเป็นสำหรับการเจริญเติบโตของเซลล์ ในลักษณะเดียวกัน สารที่ทดสอบที่การแพร่กระจายเป็นหมอกอยู่เหนือความสามารถในการละลายอาจทำให้การวัดค่าความเป็นพิษมีความผิดพลาดสูงขึ้น อาจใส่ ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) ลงในวัสดุทดสอบเป็นประเด็นสำหรับ สารขนาดเล็กมาก หรือของแข็ง เช่นโลหะ เศษจากการกลั่นปิโตรเลียมสามารถเป็นปัญหาในการเติมใส่และปัญหาในการแปลข้อมูลที่ยากเมื่อต้องตัดสินใจเกี่ยวกับความเข้มข้นที่เหมาะสมสำหรับกำหนดค่า L(E)C50 เอกสารแนวทางการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำของสารและสารผสมที่ยาก (ฉบับร่าง) จะอธิบายคุณสมบัติทั่วๆ ไปของสารหลายประเภทที่ยากต่อการทดสอบ
ความเสถียร  
หากคาดว่าความเข้มข้นของสารเคมีทดสอบจะตกลงมาต่ำกว่าร้อยละ 80 การทดสอบเพื่อให้ความเข้มข้นอยู่ในระดับที่ใช้ได้อาจจำเป็นต้องมีรูปแบบของการสัมผัสของสาร (exposure regimes) ซึ่งจะต่อเวลาการใช้วัสดุทดสอบ และควรให้มีสภาพกึ่งสถิตย์หรือไหลผ่าน ดังนั้นจึงเกิดปัญหาพิเศษขึ้นในการทดสอบสาหร่ายซึ่งโดยทั่วไปแนวทางการทดสอบมาตรฐานจะให้รวมการทดสอบความสถิตย์ไว้ด้วย ในขณะที่ทางเลือกของรูปแบบของการสัมผัสของสาร (exposure regimes) เป็นไปได้สำหรับ สัตว์เปลือกแข็ง และปลา การทดสอบเหล่านี้จึงมักดำเนินการในสภาพสถิตย์ตามที่กำหนดไว้ในแนวทางการทดสอบที่ตกลงกันในระดับสากล ในการทดสอบ ต้องยอมรับว่าการย่อยสลายในระดับหนึ่ง รวมทั้งปัจจัยที่เกี่ยวข้องอื่นๆ และต้องนำรายละเอียดที่เหมาะสมมาคำนวณความเข้มข้นมีพิษวิธีบางอย่างในการจัดการกับเรื่องนี้มีอยู่ในข้อ A9.3.5.6 หากมีการย่อยสลายเกิดขึ้น เป็นเรื่องสำคัญที่ต้องพิจารณาอิทธิพลของความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่เกิดจากการย่อยสลายที่จะมีต่อความเป็นพิษที่บันทึกได้จาการทดสอบ ดังนั้นต้องใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญเพื่อตัดสินใจว่า ข้อมูลนี้สามารถใช้เพื่อการจำแนกประเภทได้หรือไม่
การย่อยสลาย
เมื่อสารประกอบเกิดการแยกตัวหรือย่อยสลายภายใต้การทดสอบ ควรใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญในการคำนวณความเป็นพิษเพื่อการจำแนกประเภท รวมถึงการพิจารณาผลิตภัณฑ์ที่รู้ชัดว่าเกิดหรือเป็นไปได้ว่าจะเกิดการแยกตัว ความเข้มข้นของวัสดุหลักและส่วนย่อยสลายที่เป็นพิษถือว่าเป็นที่ต้องการ หากคาดว่าส่วนที่ย่อยสลายไม่เป็นพิษ ให้ใช้ รูปแบบของการสัมผัสของสาร (exposure regimes)  ใหม่เพื่อให้แน่ใจว่ามีการักษาระดับของสารประกอบหลัก
ความอิ่มตัว
สำหรับสารประกอบเดียว การจำแนกประเภทควรอยู่บนพื้นฐานของความเป็นพิษที่สังเกตได้จากช่วงของการละลายเท่านั้น ไม่ใช่ความสามารถในการละลายที่สูงกว่าปกติ  บ่อยครั้งที่หาข้อมูลที่บ่งชี้ความเป็นพิษในระดับที่มากกว่าความสามารถในการละลาย และในขณะที่ข้อมูลเหล่านี้มักจะถือว่าใช้ไม่ได้ จึงอาจเป็นไปได้ที่ต้องมีการแปลข้อมูลบางอย่าง โดยทั่วไปปัญหาจะเกิดเมื่อทำการทดสอบสารที่ละลายได้ต่ำ และแนวทางการแปลข้อมูลเหล่านี้มีอยู่ในข้อ A9.3.5.7 (ให้ดูเอกสารแนวทางการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำของสารและสารผสมที่ยากต่อการทดสอบ 
ความเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อยของสื่อที่ใช้ในการทดสอบ 
อาจจำเป็นต้องมีข้อกำหนดพิเศษเพื่อให้แน่ใจในเรื่องการละลายของสารที่ยากต่อการทดสอบ มาตรการนี้ไม่ควรนำมาสู่การเปลี่ยนแปลงอย่างมากของสื่อที่ใช้ทดสอบเมื่อเป็นไปได้ว่าการเปลี่ยนแปลงเหล่านี้ อาจทำให้ความเป็นพิษที่เห็นเพิ่มขึ้นหรือลดลงและมีผลต่อระดับการจำแนกประเภทของสารที่ทดสอบ
สารผสม

สารจำนวนมากที่อยู่ในระบบการจำแนกประเภทโดยแท้จริงแล้วเป็นสารผสมซึ่งยากที่จะวัดความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสและในบางกรณีที่ไม่สามารถวัดได้เลย สารดังกล่าวเช่น การกลั่นลำดับส่วน (Petroleum distillate fraction) โพลีเมอร์ และสารที่มีสิ่งสกปรกอยู่ในระดับสูง เป็นต้น สามารถเกิดปัญหาพิเศษได้เนื่องจากยากที่จะระบุหรือเป็นไปไม่ได้เลยที่จะพิสูจน์ / ยืนยัน ความเข้มข้นเป็นพิษ ขั้นตอนการทดสอบที่เป็นแบบฉบับมักขึ้นอยู่กับการก่อตัวของ Water Solution Fraction (WSF) หรือ Water Accommodate Fraction (WAF) และข้อมูลที่รายงานในเรื่องของ อัตราที่ยอมรับได้ ข้อมูลเหล่านี้อาจใช้เป็นเกณฑ์ในการจำแนกประเภท
A9.3.5.3
สำหรับการจำแนกประเภทสารประกอบอินทรีย์ ควรมีความเข้มข้นของการทดสอบที่เสถียรและที่วัดจากการวิเคราะห์แม้ว่าจะต้องการความเข้มข้นที่วัดได้ แต่การจำแนกประเภทอาจจะอยู่บนพื้นฐานของการศึกษาความเข้มข้นเมื่อข้อมูลเหล่านี้เป็นข้อมูลที่ใช้ได้ ภายใต้สถานการณ์แวดล้อมบางอย่างเท่านั้น หากมีความเป็นไปได้ที่วัสดุจะเกิดการย่อยสลายอย่างมากหรือมิฉะนั้นก็หายไปจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) จะต้องดูแลในการแปลข้อมูล และควรจำแนกประเภทโดยการพิจารณาการสูญเสียสารพิษในระหว่างการทดสอบ ถ้าเกี่ยวข้องและเป็นไปได้ นอกจากนั้นโลหะจะแสดงความยากต่อการทดสอบและจะพิจารณาแยกต่างหากในตาราง A9.3.1 จะระบุคุณสมบัติหลายประการของสารที่ยากต่อการทดสอบและความเกี่ยวข้องกับการจำแนกประเภท
A9.3.5.4
ในสภาพที่ยากต่อการทดสอบมากที่สุด มีความเป็นไปได้ว่าความเข้มข้นของการทดสอบที่แท้จริงจะน้อยกว่าความเข้มข้นของการทดสอบที่ต่ำสุดหรือที่คาดไว้ หากความเป็นพิษ (L(E)C50S) คำนวณได้น้อยกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร สำหรับสารที่ยากต่อการทดสอบ สามารถมั่นใจได้ว่าการจำแนกประเภทอาจจะอยู่ในความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 1 (และ ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 ถ้าเหมาะสม) อย่างไรก็ตามหากความเป็นพิษที่คำนวณได้มากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร เป็นไปได้ว่าความเป็นพิษที่คำนวณได้นั้นจะแสดงความเป็นพิษที่ต่ำกว่าความเป็นพิษแท้จริง ในสภาพการณ์เช่นนี้จำเป็นต้องใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญที่จะยอมรับให้ใช้การทดสอบที่ยากต่อการทดสอบในการจำแนกประเภท หากเชื่อว่าธรรมชาติของความยากต่อการทดสอบมีอิทธิพลอย่างมากต่อความเข้มข้นของการทดสอบที่แท้จริงเมื่อคำนวณความเป็นพิษได้มากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร และไม่ได้วัดความเข้มข้นของการทดสอบควรใช้การทดสอบนี้ด้วยความรอบคอบในการจำแนกประเภท
A9.3.5.5
ในย่อหน้าต่อไปนี้จะให้แนวทางโดยละเอียดเกี่ยวกับปัญหาในการแปลข้อมูลบางอย่าง ในการนี้ควรต้องระลึกว่านี่คือแนวทางปฏิบัติ ดังนั้นจึงต้องใช้กฎระเบียบที่ยากและเร็วเกินไป ธรรมชาติของความยากหลายๆ ประการหมายความว่าต้องใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญเสมอในการกำหนดว่ามีข้อมูลของการทดสอบที่เพียงพอในการตัดสินให้เป็นการทดสอบที่ใช้ได้หรือไม่และระดับความเป็นพิษเหมาะสมที่จะใช้เป็นเกณฑ์การจำแนกประเภทหรือไม่
A9.3.5.6
สารไม่เสถียร
A9.3.5.6.1
ในขณะที่น่าจะมีการคิดค้นรูปแบบกระบวนการทดสอบที่ลดผลกระทบของความเสถียรในสื่อที่ใช้ทดสอบให้เหลือน้อยที่สุด แต่ในทางปฏิบัติการทดสอบบางอย่าง แทบเป็นไปไม่ได้เลยที่จะรักษาระดับความเข้มข้นได้ตลอดการทดสอบ สาเหตุโดยทั่วไปความไม่เสถียรคือการเกิดออกซิเดชั่น ทำปฏิกิริยากับน้ำ การย่อยสลายเมื่อได้รับแสง และการย่อยสลายทางชีวภาพ ในการย่อยสลายทางชีวภาพสามารถควบคุมได้มากกว่า แต่ก็มักจะขาดการควบคุมดังกล่าวในการทดสอบที่เกิดขึ้นส่วนใหญ่ อย่างไรก็ตามสำหรับการทดสอบบางอย่าง โดยเฉพาะอย่างยิ่งการทดสอบความเป็นพิษต่อปลาอย่างเฉียบพลันเรื้อรัง ยังมี รูปแบบของการสัมผัสของสาร (exposure regimes) เป็นทางเลือกเพื่อลดการสูญเสียเนื่องจากความไม่เสถียร และควรพิจารณาถึงเรื่องนี้ในการตัดสินใจเกี่ยวกับความถูกต้อง / ใช้ได้ของข้อมูลที่ได้จากการทดสอบ
A9.3.5.6.2
หากความไม่เสถียรเป็นปัจจัยหนึ่งในการกำหนดระดับของการได้รับสัมผัสระหว่างการทดสอบสิ่งสำคัญอันดับแรกสำหรับการแปลข้อมูลก็คือ ความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสที่วัดได้ในช่วงเวลาที่เหมาะสมตลอดการทดสอบ หากไม่มีความเข้มข้นที่วัดได้ทางการวิเคราะห์อย่างน้อยที่สุดตั้งแต่เริ่มต้นจนถึงสิ้นสุดการทดสอบ ก็ไม่สามารถแปลข้อมูลได้ และการทดสอบก็จะถูกพิจารณาว่าใช้ได้สำหรับการจำแนกประเภท หากข้อมูลที่วัดได้ให้พิจารณากฎระเบียบการปฏิบัติที่เป็นแนวทางสำหรับการแปลข้อมูลดังต่อไปนี้
-  หากข้อมูลที่วัดได้ตั้งแต่เริ่มต้นจนถึงสิ้นสุดการทดสอบ (ซึ่งเป็นเรื่องปกติสำหรับการทดสอบไรน้ำและสาหร่ายอาจคำนวณค่า L(E)C50 สำหรับการจำแนกประเภทบนพื้นฐานค่าเฉลี่ยทางเรขาคณิตของความเข้มข้นตั้งแต่เริ่มต้นจนสิ้นสุดการทดสอบ หากความเข้มข้นเมื่อสิ้นสุดการทดสอบต่ำกว่าขีดจำกัดของการค้นพบทางการวิเคราะห์ (analytical detection limit) ต้องพิจารณาความเข้มข้นนั้นเป็นครึ่งหนึ่งของขีดจำกัด
-  หากข้อมูลที่วัดได้ตั้งแต่เริ่มต้นจนสิ้นสุดช่วงต่อเวลาการใช้สื่อทดสอบ (media renewal periods) อาจพบได้ในการทดสอบกึ่งสถิตย์ ควรทำการคำนวณค่าเฉลี่ยทางเรขาคณิตสำหรับช่วงเวลาต่อการใช้สื่อแต่ละช่วงและคำนวณการได้รับสัมผัสเฉลี่ยต่อช่วงเวลาการได้รับสัมผัสทั้งหมดจากข้อมูลนี้
-  หากความเป็นพิษสามารถเกิดจากผลิตภัณฑ์ของการแยกตัว / การย่อยสลายและรู้ค่าความเข้มข้นของผลิตภัณฑ์นี้ อาจคำนวณค่า L(E)C50 บนพื้นฐานของค่าเฉลี่ยเรขาคณิตของความเข้มข้นของผลิตภัณฑ์การย่อยสลาย และคำนวณกลับไปยังสารหลักเพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภท
-  อาจใช้หลักการเดียวกันนี้กับข้อมูลที่วัดได้ในการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรัง
A9.3.5.7
สารละลายได้ต่ำ
A9.3.5.7.1
สารเหล่านี้ซึ่งโดยปกติเป็นสารที่มีความสามารถละลายในน้ำได้น้อยกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร มักยากที่จะละลายในสื่อที่ใช้ทดสอบและความเข้มข้นที่ละลายก็ยากที่จะวัดได้ที่ความเข้มข้นต่ำที่คาดไว้ล่วงหน้า สำหรับสารจำนวนมากจะไม่รู้ความสามารถที่แท้จริงในการละลายในสื่อที่ใช้ทดสอบและมักจะบันทึกว่าต่ำกว่าขีดจำกัดที่ค้นพบของการละลายในน้ำบริสุทธิ์ อย่างไรก็ตามสารเหล่านี้จะสามารถแสดตงความเป็นพิษ  และหากไม่พบความเป็นพิษ  ก็ต้องมีการตัดสินใจว่าผลการทดสอบจะได้รับการพิจารณาว่าใช้ได้สำหรับการจำแนกประเภทหรือไม่ การตัดสินควรกระทำอย่างรอบคอบและไม่ควรประเมินความเป็นอันตรายต่ำกว่าที่แท้จริง
A9.3.5.7.2
โดยหลักการแล้ว ควรใช้การทดสอบที่ใช้เทคนิคการละลายที่เหมาะสมและมีความเข้มข้นที่วัดได้อย่างแม่นยำภายในช่วงของความสามารถในการละลายน้ำ หากมีข้อมูลการทดสอบนี้ ควรนำมาใช้มากกว่าการใช้ข้อมูลอื่น เป็นเรื่องปกติโดยเฉพาะอย่างยิ่งเมื่อพิจารณาข้อมูลเก่าๆ ที่จะพบสารที่มีระดับความเป็นพิษที่บันทึกไว้มากเกินกว่าความสามารถในการละลายน้ำหรือระดับในการละลายต่ำกว่าขีดจำกัดที่ค้นพบของวิธีการวิเคราะห์ ดังนั้นในสภาพการณ์ทั้งสองเช่นนี้ จึงเป็นไปไม่ได้ที่จะยืนยันความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสที่แท้จริงโดยการใช้ข้อมูลที่วัดได้หากข้อมูลนี่เป็นเพียงข้อมูลเดียวเท่านั้นที่จะใช้เพื่อการจำแนกประเภท ให้พิจารณากฎระเบียบปฏิบัติที่เป็นแนวทางทั่วไปดังต่อไปนี้
-  หากมีการบันทึกความเป็นพิษเฉียบพลันไว้ที่ระดับที่มากเกินกว่าความสามารถในการละลายน้ำ ค่า L(E)C50 สำหรับการจำแนกประเภทอาจพิจารณาว่าเท่ากับหรือต่ำกว่าความสามารถในการละลายน้ำที่วัดได้ในสภาพการณ์เช่นนี้ เป็นได้ว่าควรจำแนกประเภทเป็นความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 และ / หรือ ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 1 ในการตัดสินใจดังกล่าวควรพิจารณาถึงความเป็นไปได้ว่าสารที่ไม่ละลายส่วนเกินนี้อาจเกิดผลกระทบต่อสิ่งมีชีวิตที่ทดสอบ และหากมีการพิจารณาสารที่ไม่ละลายส่วนเกินนี้เป็นสาเหตุของผลกระทบที่สังเกตได้ การทดสอบจะถูกพิจารณาว่าใช้ไม่ได้สำหรับการจำแนกประเภท
-  หากไม่มีการบันทึกหากมีการบันทึกความเป็นพิษเฉียบพลันไว้ที่ระดับที่มากเกินกว่าความสามารถในการละลายน้ำ ค่า L(E)C50 สำหรับการจำแนกประเภทอาจพิจารณาว่ามากกว่าความสามารถในการละลายน้ำที่วัดได้ในสภาพการณ์เช่นนี้ควรพิจารณาว่าจะจำแนกเป็นประเภทความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4 หรือไม่ ในการตัดสินใจว่าสารไม่แสดงความเป็นพิษเฉียบพลัน ควรพิจารณาใช้เทคนิคเพื่อให้ได้ความเข้มข้นที่ละลายสูงสุด หากพิจารณาแล้วว่าสิ่งเหล่านี้ไม่เพียงพอ การทดสอบจะถูกพิจารณาว่าใช้ไม่ได้สำหรับการจำแนกประเภท
-  หากความสามารถในการละลายน้ำต่ำกว่าขีดจำกัดที่ค้นพบจากวิธีการวิเคราะห์สารชนิดหนึ่งและมีการบันทึกความเป็นพิษเฉียบพลัน อาจพิจารณาค่า L(E)C50 สำหรับการจำแนกประเภทให้ต่ำกว่าที่ค้นพบทางการวิเคราะห์ หากไม่สังเกตเห็นความเป็นพิษ อาจต้องพิจารณาค่า L(E)C50  สำหรับการจำแนกประเภทให้สูงกว่าความสามารถในการละลายน้ำ ควรพิจารณาเกณฑ์คุณภาพที่กล่าวไว้ข้างต้นอย่างรอบคอบและถูกต้อง
-  หากข้อมูลความเป็นพิษเรื้อรัง ควรใช้กฎระเบียบทั่วไปที่เหมือนกัน โดยหลักการจำเป็นต้องพิจารณาข้อมูลที่แสดงผลกระทบที่ขีดจำกัดของความสามารถในการละลายน้ำหรือมากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร เท่านั้นหากข้อมูลเหล่านี้ไม่สามารถยืนยันได้โดยการพิจารณาความเข้มข้นที่วัดได้ เทคนิคที่ใช้เพื่อให้ได้ความเข้มข้นที่ละลายสูงสุดต้องได้รับการพิจารณาว่าเหมาะสม
A9.3.5.8
ปัจจัยอื่นที่เอื้อให้เกิดการสูญเสียความเข้มข้น

มีปัจจัยอื่นๆ อีกมากที่สามารถทำให้เกิดการสูญเสียเข้มข้น และในเกณฑ์ที่สามารถหลีกเลี่ยงปัจจัยบางอย่างได้โดยการออกแบบการศึกษาที่ถูกต้อง แต่การแปลข้อมูลที่ปัจจัยเหล่านั้นทำให้เกิดในบ้างครั้งก็มีความจำเป็น
-  การตกตะกอน: สามารถเกิดขึ้นได้ในระหว่างการทดสอบด้วยเหตุผลหลายประการ คำอธิบายทั่วๆ ไปก็คือ สารที่ละลายได้ไม่หมดแม้ว่าจะไม่มีชิ้นส่วนเล็กๆ หลงเหลืออยู่ก็ตาม และการสะสมได้เกิดขึ้นในระหว่างการทดสอบซึ่งนำไปสู่กระบวนการเกิดปฏิกิริยาทางเคมีซึ่งแยกชิ้นส่วนที่เป็นของแข็งออกจากของเหลว (precipitation) ในสภาพการณ์เช่นนี้ อาจต้องพิจารณาค่า L(E)C50 สำหรับการจำแนกประเภทบนพื้นฐานของความเข้มข้นเมื่อสิ้นสุดการทดสอบ ในลักษณะเดียวกัน กระบวนการเกิดปฏิกิริยาทางเคมีซึ่งแยกชิ้นส่วนที่เป็นของแข็งออกจากของเหลวสามารถเกิดขึ้นได้โดยผ่านทางปฏิกิริยากับสื่อที่ใช้ทดสอบ ซึ่งเรื่องนี้พิจารณาว่าอยู่ภายใต้ความไม่เสถียรดังกล่าวข้างต้น
-  การดูดซับ : สามารถเกิดขึ้นกับสารที่มีลักษณะสมบัติการดูดซับสูง เช่น สารที่มึค่า log KOW สูงหากการดูดซับเกิดขึ้น การสูญเสียความเข้มข้นจะเป็นไปอย่างรวดเร็วและความเข้มข้นเมื่อสิ้นสุดการทดสอบจะเป็นตัวกำหนดลักษณะของการได้รับสัมผัสได้ดีที่สุด
-  การสะสมทางชีวภาพ : การสูญเสียอาจเกิดขึ้นโดยการสะสมทางชีวภาพของสารในสิ่งมีชีวิตที่ทดสอบ ซึ่งเรื่องนี้มีความสำคัญอย่างยิ่งหากความสามารถในการละลายน้ำได้ต่ำ และค่า log KOW กลับสูง ค่า L(E)C50  สำหรับการจำแนกประเภทอาจจะต้องคำนวณโดยอยู่บนพื้นฐานของค่าเฉลี่ยทางเรขาคณิตของความเข้มข้นตั้งแต่เริ่มต้นจนสิ้นสุดการทดสอบ
A9.3.5.9
การเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อยของสื่อที่ใช้ทดสอบ
A9.3.5.9.1
กรดแก่และด่างแก่อาจเป็นพิษเพราะว่าไปเปลี่ยนแปลงค่าความเป็นกรด-ด่าง อย่างไรก็ตาม โดยทั่วไปการเปลี่ยนแปลงค่าความเป็นกรด-ด่าง ในระบบทางน้ำจะมีการป้องกันด้วยระบบสะเทิน ในสื่อที่ใช้ทดสอบ หากไม่มีข้อมูลเกี่ยวกับเกลือ เกลือจะถูกจำแนกประเภทในลักษณะเดี่ยวกันกับประจุบวก หรือประจุลบ เช่น เป็นไอออนที่ได้รับการจำแนกประเภทอย่างเข้มงวดที่สุดหากความเข้มข้นที่เปลี่ยนแปลงเกี่ยวข้องกับอนุมูลเพียงตัวเดียวเท่านั้น การจำแนกประเภทของเกลือจะนำความแตกต่างของน้ำหนักโมเลกุลมาพิจารณาโดยการแก้ไขความเข้มข้นที่เปลี่ยนแปลงโดยการใช้อัตราส่วนทวีคูณ : MWSALT / MW ion


A9.3.5.9.2
โดยทั่วไปจะไม่มีโพลิเมอร์ ในระบบทางน้ำ โพลีเมอร์ที่กระจายและวัสดุอื่นๆ ที่มีมวลโมเลกุลสูงจะสามารถรบกวนระบบการทดสอบและมีผลกระทบกับปริมาณการใช้ออกซิเจน และเกิดผลกระทบทางกลหรือผลกระทบขั้นทุติยภูมิ ดังนั้นจึงจำเป็นต้องพิจารณาปัจจัยต่างๆ เหล่านี้ด้วยเมื่อพิจารณาข้อมูลจากสารเหล่านี้ โพลีเมอร์จำนวนมากมีพฤติกรรมเหมือนสารผสม อย่างไรก็ตามก็มีเศษโมเลกุลต่ำกว่าหรือสามารถสกัดสารออกจากโพลีเมอร์ปริมาณมาก มีการพิจารณาเพิ่มเติมในเรื่องนี้อยู่ด้านล่าง
A9.3.5.10
สารผสม
A9.3.5.10.1
โครงสร้างทางเคมีเป็นตัวกำหนดลักษณะของของผสม ซึ่งมักจะอยู่ใน คู่ที่เหมือนกัน series แต่ครอบคลุมความสามารถในการละลายน้ำที่ต่างๆ กันลักษณะทางเคมีฟิสิกส์ (ค่าความเป็นกรด-ด่างysico- chemical) อื่นๆ นอกเหนือจากน้ำ   ความสมดุลย์จะเกิดขึ้นระหว่างเศษที่ละลายกับไม่ละลายซึ่งจะเป็นลักษณะของปริมาณการเติมใส่สาร ด้วยเหตุผลนี้ สารผสมดังกล่าวจึงทดสอบเป็น WSF หรือ WAF และบันทึกค่า L(E)C50 โดยอยู่บนพื้นฐานความเข้มข้นที่มีหรือที่น้อยสุด โดยปกติจะไม่มีข้อมูลสนับสนุนทางการวิเคราะห์เนื่องจากเศษที่ละลายจะเป็นส่วนผสมของส่วนประกอบโดยตรง บางครั้งพารามิเตอร์ของความเป็นจะพิษอ้างถึงว่าเป็น LL50 ที่สัมพันธ์กับระดับที่ทำให้ถึงตาย ซึ่งอาจจะใช้ระดับที่ยอมรับได้นี้จาก WSF หรือ WAF เป็นเกณฑ์การจำแนกประเภทได้โดยตรง
A9.3.5.10.2
โพลิเมอร์ เป็นตัวแทนของสารผสมชนิดพิเศษที่ติองมีการพิจารณาชนิดของโพลิเมอร์และพฤติกรรมการละลาย/ การแพร่กระจาย โพลีเมอร์อาจอาจละลายโดยปราศจากการเปลี่ยนแปลง (ความสามารถในการละลายอย่างแท้จริงที่เกี่ยวข้องกับขนาดของชิ้นส่วนย่อย) สามารถแพร่กระจายได้หรือส่วนที่ประกอบด้วยเศษที่มีน้ำหนักโมเลกุลต่ำอาจกลายเป็นสารละลายได้ ในกรณีหลังนี้ การทดสอบโพลีเมอร์เป็นการทดสอบความสามารถของวัสดุมวลโมเลกุลต่ำไหลชะจากโพลีเมอร์ปริมาณมาก และน้ำที่ไหลชะนี้เป็นพิษหรือไม่ ดังนั้นจึงสามารถพิจารณาได้ในทางเดียวกันกับสารผสมว่าปริมาณการเติมโพลีเมอร์สามารถกำหนดลักษณะของน้ำไหลชะที่เกิดขึ้น และความเป็นพิษจะสัมพันธ์กับปริมาณการเติมโพลีเมอร์
ตารางที่ A9.3.1 การจำแนกประเภทสารที่ยากต่อการทดสอบ
	คุณสมบัติ
	ลักษณะของความยาก
	ความสำคัญสำหรับการจำแนกประเภท

	ละลายได้ต่ำ
	ได้ / รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสตามที่ต้องการ
วิเคราะห์การได้รับสัมผัส
	เมื่อสังเกตเห็นความเป็นพิษอยู่เหนือความสามารถในการละลาย จำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญเพื่อยืนยันว่าผลกระทบเกิดขึ้นเนื่องจากความเป็นพิษของสารเคมีหรือไม่  หรือเป็นผลกระทบทางกายภาพ หากไม่สังเกตเห็นผลกระทบใดๆ ควรแสดงให้เห็นว่า การละลายที่อิ่มตัวเอย่างต็มที่เกิดขึ้นเป็นผลสำเร็จ

	เป็นพิษที่ความเข้มข้นต่ำ
	ได้ / รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสตามที่ต้องการ
วิเคราะห์การได้รับสัมผัส
	การจำแนกประเภทขึ้นอยู่กับความเป็นพิษน้อยกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร

	ระเหิด
	รักษาและวัดความเข้มข้นของการได้รับสัมผัส
	การจำแนกประเภทควรอยู่บนพื้นฐานของการวัดความเข้มข้นที่เชื่อถือได้ 

	เกิดการย่อยสลายเมื่อได้รับแสง
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญและควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ ควรกำหนดลักษณะความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัวย่อยสลาย

	ไม่เสถียรเมื่อทำปฏิกิริยากับน้ำ
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย เปรียบเทียบการย่อยสลายครึ่งชีวิตกับกฎของการได้รับสัมผัสที่ใช้ในการทดลอง
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ และจำเป็นต้องกำหนดความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย

	ออกซิเดชั่น
	ได้ รักษา และวัดความเข้มข้นของการได้รับสัมผัส ความเป็นพิษของโครงสร้างทางเคมีที่เปลี่ยนแปลงหรือผลิตภัณฑ์การแยกตัว/ย่อยสลาย
เปรียบเทียบการย่อยสลายครึ่งชีวิตกับกฎการได้รับสัมผัสที่ใช้ในการทดสอบ
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ และจำเป็นต้องกำหนดความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย

	ขึ้นอยู่กับการกัดกร่อน/ การเปลี่ยนรูป (อ้างถึงโลหะ/ สารประกอบโลหะ
	ได้ รักษา และวัดความเข้มข้นของการได้รับสัมผัส การเปรียบเทียบการแยกส่วนจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำครึ่งชีวิตกับรูปแบบของการสัมผัสสาร
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ และจำเป็นต้องกำหนดความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว/ ย่อยสลาย

	ย่อยสลายทางชีวภาพ
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว/ ย่อยสลาย เปรียบเทียบการย่อยสลายครึ่งชีวิตกับ
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ และจำเป็นต้องกำหนดความเป็นพิษของ


ตารางที่ A9.3.1 การจำแนกประเภทสารที่ยากต่อการทดสอบ 

	คุณสมบัติ
	ลักษณะของความยาก
	ความสำคัญสำหรับการจำแนกประเภท

	
	กฎของการได้รับสัมผัสที่ใช้ในการทดลอง
	ผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว/ ย่อยสลาย

	ดูดซับ
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัส วิเคราะห์การได้รับสัมผัส
ความเป็นพิษบรรเทาลงเนื่องจากสารทดสอบลดลง
	การจำแนกประเภทควรใช้ความเข้มข้นที่วัดได้ของวัสดุ

	การจับ
	แยกส่วนที่ถูกจับและส่วนที่ไม่ถูกจับในสื่อที่ใช้ทดสอบ
	การจำแนกประเภทควรใช้การวัดความเข้มข้นของ สารชีวภาพที่พร้อมจะออกฤทธิ์

	มีสี
	การลดลงเล็กน้อย (ปัญหาของการทดสอบสาหร่าย) 
	การจำแนกประเภทต้องแยกผลสกระทบที่เป็นพิษจากการเจริญเติบโตที่ลดลงเนื่องจาก การลดปริมาณแสง

	ไม่ชอบน้ำ
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสที่ต่อเนื่องตลอดเวลา
	การจำแนกประเภทควรใช้ความเข้มข้นที่วัดได้

	แตกตัว
	รักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย เปรียบเทียบการย่อยสลายครึ่งชีวิตกับกฎของการได้รับสัมผัสที่ใช้ในการทดลอง
	การจำแนกประเภทจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญควรอยู่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ และจำเป็นต้องกำหนดความเป็นพิษของผลิตภัณฑ์ที่แยกตัว / ย่อยสลาย

	ส่วนประกอบหลากหลาย
	จัดเตรียมการทดสอบที่เป็นตัวแทน
	พิจารณาเช่นเดียวกันกับสารผสม


A9.3.6
การแปลคุณภาพของข้อมูล
A9.3.6.1
การทำให้เป็นมาตรฐาน

มีปัจจัยบางประการที่มีอิทธิพลต่อผลการทดสอบความเป็นพิษกับสิ่งมีชีวิตในน้ำ ปัจจัยเหล่านี้ประกอบด้วยคุณภาพของน้ำที่ใช้ทดสอบ การออกแบบการทดสอบ ลักษณะทางเคมีของวัสดุที่ใช้ทดสอบ และลักษณะทางชีวภาพของสิ่งมีชีวิตที่ทดสอบ ดังนั้นในการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำจึงเป็นเรื่องสำคัญที่ใช้กระบวนการทดสอบที่ได้มาตรฐานเพื่อลดอิทธิพลของแหล่งความแปรปรวนภายนอกเหล่านี้ เป้าหมายของการทำให้การทดสอบได้มาตรฐานและปรับมาตรฐานให้สอดคล้องกับระบบที่เป็นสากลนี้คือ เพื่อลดความแปรปรวนของการทดสอบและพัฒนาผลการทดสอบให้มีความแม่นยำ คงที่ และมั่นคง
A9.3.6.2
ระบบการเรียงลำดับความสำคัญของข้อมูล
A9.3.6.2.1
การจำแนกประเภทควรอยู่บนพื้นฐานของคุณภาพที่ดีของข้อมูลหลัก ซึ่งข้อมูลที่เลือกมักจะเป็นข้อมูลที่สอดคล้องกับ OECD Test Guideline หรือการทดสอบที่เท่าเทียมกัน และสอดคล้องกับหลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการ ในขณะที่ข้อมูลจากวิธีการทดสอบที่สอดคล้องกับระบบสากลเป็นข้อมูลที่ได้รับคัดเลือก แต่ผลการทดสอบที่ใช้วิธีการทดสอบของในประเทศ หรือต่างประเทศที่เป็นที่ยอมรับอย่างกว้างขวางก็อาจนำมาใช้ได้ เช่นวิธีการทดสอบมาตรฐานสากล หรือวิธีการทดสอบของสมาคมการทดสอบวัสดุของสหรัฐอเมริกา ข้อมูลจากการทดสอบที่ดูเหมือนว่าจะสอดคล้องกับแนวทางการทดสอบที่เป็นที่ยอมรับแต่ขาดข้อกำหนดตาม หลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการ สามารถนำมาใช้ได้ในกรณีที่ไม่มีข้อมูล หลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการ ที่เกี่ยวข้อง
A9.3.6.2.2
Presentation et al (1995) ได้จัดทำรายการให้คุณภาพข้อมูล ซึ่งเข้ากันได้กับระบบอื่นๆ ที่ใช้อยู่ในปัจจุบัน รวมถึงที่ใช้โดยองค์กรพิทักษ์สิ่งแวดล้อมแห่งสหรัฐอเมริกา สำหรับมาตรฐานของข้อมูล AQUIRE  ให้ดูผลงานของ Mensink et al (1995) สำหรับการอภิปรายเรื่องคุณภาพของข้อมูลด้วย ระบบการให้คะแนนคุณภาพของข้อมูลที่อธิบายไว้ใน Pedersen et al ประกอบด้วยระบบการจัดอันดับความน่าเชื่อถือซึ่งเป็นรูปแบบสำหรับใช้ในการการจำแนกประเภทภายใต้ระบบเดียวกันทั่วโลก ข้อมูล 3 ระบบแรกที่อธิบายโดย Pederson เป็นข้อมูลที่ได้รับการคัดเลือก
A9.3.6.2.3
ข้อมูลสำหรับการจำแนกประเภทภายใต้ระบบเดียวกันทั่วโลกควรมาจากแหล่งข้อมูลหลัก อย่างไรก็ตามเนื่องจากหลายๆ ประเทศและหลายๆ หน่วยงานที่ออกกฎข้อบังคับจะทำการจำแนกประเภทโดยใช้ระบบที่สอดคล้องกันทั่วโลก แต่การจำแนกประเภทควรให้โอกาสหน่วยงานของประเทศและคณะผู้เชี่ยวชาญที่ได้ทบทวนการใช้ระบบนานเท่าที่การทบทวนนั้นอยู่บนพื้นฐานของแหล่งข้อมูลหลัก การทบทวนนั้นควรรวมถึงบทสรุปย่อของเงื่อนไขการทดสอบ ซึ่งมีรายละเอียดเพียงพอเพื่อเป็นน้ำหนักของหลักฐานและการตัดสินใจเกี่ยวกับการจำแนกประเภท อาจเป็นไปได้ที่จะใช้การทบทวนซึ่งดำเนินการโดยกลุ่มที่รู้จักกันดี เช่น GESAMP ที่สามารถเข้าถึงข้อมูลหลักได้
A9.3.6.2.4
ในกรณีที่ไม่มีข้อมูลการทดสอบที่ได้จากประสบการณ์ในการปฏิบัติ อาจใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับความเป็นพิษทางน้ำได้ ข้อมูลการทดสอบมักมีความสำคัญเหนือการทำนายของ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารเสมอ หากข้อมูลการทดสอบนั้นได้รับการยืนยันว่าใช้ได้
A9.4
การย่อยสลาย
A9.4.1
บทนำ
A9.4.1.1
ความสามารถในการย่อยสลายเป็นคุณสมบัติดั้งเดิมที่สำคัญของสารเคมีที่บ่งชี้ถึงศักยภาพของความเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อม สารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้จะยังคงอยู่ในสิ่งแวดล้อมและอาจมีศักยภาพที่จะเป็นสาเหตุให้เกิดผลกระทบที่ร้ายแรงในระยะยาวต่อสิ่งมีชีวิต ในทางตรงกันข้าม สารที่สามารถย่อยสลายได้อาจกำจัดได้ในท่อระบายน้ำทิ้งในโรงบำบัดน้ำเสียหรือในสิ่งแวดล้อม

การจำแนกประเภทสารเคมีขึ้นอยู่กับคุณสมบัติดั้งเดิมของสารเป็นหลัก อย่างไรก็ตามลำดับของการย่อยสลายไม่ได้ขึ้นอยู่กับความไม่เป็นระเบียบของโมเลกุลเท่านั้น แต่ยังขึ้นอยู่กับสภาพที่แท้จริงในส่วนของสิ่งแวดล้อม เช่นแนวโน้มการเกิดปฏิกิริยารีดอกซ์ (redox potential) ค่าความเป็นกรด-ด่าง จุลินทรีย์ที่มีอยู่อย่างเหมาะสม ความเข้มข้นของสาร และการปรากฏและความเข้มข้นของสาร (substrates) อื่นๆ การแปลคุณสมบัติการย่อยสลายในเนื้อหาของการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางน้ำจำเป็นต้องมีเกณฑ์อย่างละเอียดที่ทำให้เกิดความสมดุลย์ระหว่างคุณสมบัติดั้งเดิมของสารและสภาพแวดล้อมเพื่อให้ได้ข้อสรุปเกี่ยวกับศักยภาพที่จะเกิดผลกระทบที่ร้ายแรงในระยะยาว  จุดประสงค์ของการนำเสนอเนื้อหาในบทนี้คือ เพื่อให้แนวทางสำหรับการแปลข้อมูลความสามารถในการย่อยสลายสารอินทรีย์  แนวทางนี้อยู่บนพื้นฐานของการวิเคราะห์ดังกล่าวข้างต้นเกี่ยวกับการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ และให้ข้อเสนอในเรื่องแผนการตัดสินใจอย่างถี่ถ้วนเพื่อใช้ข้อมูลการสลายที่มีอยู่เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภท ประเภทของข้อมูลการสลายที่อยู่ในเอกสารแนวนี้ประกอบด้วยข้อมูลเกี่ยวกับความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพ ข้อมูลจำลองสำหรับการการเปลี่ยนรูปในน้ำ ตะกอนในน้ำและดิน ข้อมูลค่าบีโอดี/ซีโอดี และเทคนิคสำหรับการคำนวณความสามารถในการย่อยสลายอย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ นอกจากนี้ยังพิจารณาถึงความสามารถในการย่อยสลายโดยไม่ต้องการออกซิเจน ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่มีโดยธรรมชาติ ข้อมูลการทดสอบแบบจำลองของโรงบำบัดน้ำเสีย ข้อมูลการเปลี่ยนรูป สิ่งไม่มีชีวิต เช่น ทำปฏิกิริยากับน้ำ และทำปฏิกิริยากับแสง ขั้นตอนการกำจัด เช่นการทำให้ระเหิด และท้ายสุด ข้อมูลที่ได้จากการทดสอบในพื้นที่จริงและการศึกษาเพื่อติดตามผล
A9.4.1.2 
ความหมายของคำว่าย่อยสลายที่อยู่ในหัวข้อ 1-2 หมายถึงการสลายตัวของโมเลกุลของสารอินทรีย์เป็นโมเลกุลขนาดเล็กและในที่สุดเป็น คาร์บอนไดออกไซด์ น้ำและเกลือ สำหรับสารอนินทรีย์และโลหะ หลักการของการย่อยสลายจะเหมือนกับสารประกอบอินทรีย์ คือมีเพียงข้อจำกัดหรือไม่มีความหมายใดๆ เลย ซึ่งอาจเป็นการเปลี่ยนรูปของสารโดยกระบวนการของสิ่งแวดล้อมตามปกติมากกว่าจะเป็นการเพิ่มหรือลดสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพของสายพันธ์ที่เป็นพิษดังนั้น ในบทนี้จะกล่าวถึงเฉพาะสารอินทรีย์ที่และสารโลหะอินทรีย์  การกลั่นแยกสิ่งแวดล้อมจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) ปรากฏอยู่ในหัวข้อ A9.7 

A9.4.1.3
ข้อมูลเกี่ยวกับคุณสมบัติในการย่อยสลายของสารหาได้จากการทดสอบที่ได้มาตรฐานหรือจากการทดสอบประเภทอื่นๆ หรืออาจได้จากการคำนวณโครงสร้างของโมเลกุล การแปลข้อมูลการย่อยสลายเพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภทต้องมีการประเมินผลข้อมูลการทดสอบโดยละเอียด ในบทนี้ได้ให้แนวทางดังกล่าวนี้ไว้ด้วยและยังสามารถหารายละเอียดเพิ่มเติมที่อธิบายถึงวิธีการได้ใน เอกสารแนบท้าย A9.I และปัจจัยที่มีอิทธิพลต่อการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อมทางน้ำใน เอกสารแนบท้าย A9.II

A9.4.2
การแปลข้อมูลความสามารถในการย่อยสลาย
A9.4.2.1
ความสามารถในการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว

การแยกประเภทความเป็นอันตรายทางน้ำของสารเคมี โดยปกติจะอยู่บนพื้นฐานของข้อมูลที่เกี่ยวข้องกับคุณสมบัติทางสิ่งแวดล้อมของสาร มีเพียงบางครั้งเท่านั้นที่จะผลิตข้อมูลการทดสอบโดยมีจุดประสงค์หลักเพื่อเอื้อต่อการจำแนกประเภท และบ่อยครั้งที่ข้อมูลการทดสอบที่หลากหลายซึ่งไม่เหมาะสมกับเกณฑ์การจำแนกประเภทโดยตรง ดังนั้นจึงจำเป็นต้องมีแนวทางสำหรับการแปลข้อมูลการทดสอบที่มีอยู่ในเนื้อหาของการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางน้ำ แนวทางสำหรับการแปลข้อมูลการย่อยสลายบนพื้นฐานของเกณฑ์ที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกนี้ได้จัดทำขึ้นเป็นข้อมูล 3 ประเภทโดยใช้คำว่า “การย่อยสลายอย่างรวดเร็ว” ในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ (ดูหัวข้อ A9.1.8, A9.1.9, A9.1.2.3.1 ถึง A9.2.3.3 และคำจำกัดความอยู่ในภาคที่ 3 ข้อ 3.10.2.10.3
A9.4.2.2
ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดาย
A9.4.2.2.1
ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายระบุไว้ใน OECD Test Guideline 301 (OECD ปี 1992) สารอินทรีย์ทุกชนิดที่ย่อยสลายในระดับที่สูงกว่าระดับที่ถือว่าผ่านของการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพได้อย่างง่ายดายและสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วด้วย อย่างไรก็ตามข้อมูลการทดสอบที่เกี่ยวข้องอื่นๆ อีกมากที่ไม่ได้ระบุเงื่อนไขทั้งหมดที่ควรทำการประเมินเพื่อแสดงว่าการทดสอบเป็นไปได้ตามข้อกำหนดของการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายโดยสมบูรณ์หรือไม่ ดังนั้นจึงจำเป็นต้องใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญเพื่อยืนยันว่าเป็นข้อมูลที่ใช้ได้ ก่อนที่จะใช้เพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภท  อย่างไรก็ตามก่อนสรุปว่าเป็นความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายของสาร อย่างน้อยที่สุดควรพิจารณาถึงพารามิเตอร์ดังต่อไปนี้
A9.4.2.2.2
ความเข้มข้นของสารทดสอบ

ในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายของ OECD  จะใช้สารทดสอบที่มีความเข้มข้นสูง (มิลลิกรัม/ลิตร) อย่างไรก็ตามสารจำนวนมากอาจเป็นพิษเมื่อได้รับสารโดยตรงที่ความเข้มข้นสูงซึ่งเป็นสาเหตุให้เกิดการย่อยสลายได้ต่ำในการทดสอบ แม้ว่าสารนั้นอาจจะสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วที่ความเข้มข้นไม่เป็นพิษต่ำ การทดสอบความเป็นพิษกับจุลินทรีย์ (เช่น OECD Test Guideline 209 หรือ มาตรฐานสากล ISO 11348 การทดสอบการยับยั้งของการเรืองแสงของแบคทีเรีย) อาจแสดงให้เห็นความเป็นพิษของสารทดสอบ เมื่อเป็นไปได้การยับยั้ง เป็นเหตุผลที่ทำให้สารไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างง่ายดาย จึงควรใช้ผลการทดสอบที่ใช้สารทดสอบที่มีความเข้มข้นไม่เป็นพิษต่ำถ้ามี ผลการทดสอบควรพิจารณาเป็นรายกรณีที่เกี่ยวข้องกับเกณฑ์การจำแนกประเภทสำหรับการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว แม้ว่าข้อมูลการย่อยสลายบนผิวน้ำกับ มวลชีวภาพของจุลินทรีย์ ที่เป็นจริงทางสิ่งแวดล้อมและความเข้มข้นต่ำไม่เป็นพิษมักจะได้รับการคัดเลือกถ้ามี
A9.4.2.2.3
กรอบเวลา

เกณฑ์ที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกได้รวมข้อกำหนดทั่วไปสำหรับการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายทั้งหมดที่สามารถถึงระดับที่ผ่านภายใน 10 วันนี้ใช้กับการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายของ OECD  แต่ยกเว้นไม่ได้ใช้กับการทดสอบ MITI I (OECD Test Guideline 301C) ในการทดสอบแบบขวดปิด (OECD Test Guideline 301D) อาจจะใช้กรอบ 14 วันแทนเมื่อวัดค่าหลังจากกรอบเวลา 10 วันแล้วยิ่งกว่านั้นข้อมูลที่อ้างอิงถึงการทดสอบการทดสอบทางชีวภาพมักมีอยู่อย่างจำกัด ดังนั้นในทางปฏิบัติอาจใช้จำนวนร้อยละของการย่อยสลายหลังจาก 28 วันเพื่อประเมินค่าความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายได้โดยตรงหากไม่สามารถหาข้อมูลที่อยู่ในกรอบเวลา 10 วันได้ อย่างไรก็ตามควรยอมรับได้เฉพาะข้อมูลการทดสอบที่มีอยู่และข้อมูลจาสกการทดสอบที่ไม่ได้ใช้กรอบเวลา 10 วัน
A9.4.2.3
ค่าบีโอดี/ซีโอดี

ข้อมูลค่าบีโอดีจำนวน 5 วันจะใช้เพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภทเมื่อไม่สามารถหาข้อมูลความสามารถในการย่อยสลายที่วัดค่าได้เท่านั้น ดังนั้นข้อมูลการทดสอบการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายและจากการศึกษาแบบจำลองเกี่ยวกับความสามารถในการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อมทางน้ำจึงเป็นข้อมูลที่มีความสำคัญระดับแรก การทดสอบค่าบีโอดีจำนวน 5 วันเป็นการทดสอบการย่อยสลายทางชีวภาพแบบเก่าซึ่งในปัจจุบันความสามารถในการย่อยสลายอย่างง่ายดายได้เข้ามาแทนที่แล้ว ดังนั้นจึงไม่ควรทำการทดสอบแบบเก่านี้ในปัจจุบันเพื่อประเมินความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพอย่างง่ายดายของสาร อย่างไรก็ตามข้อมูลการทดสอบเก่านี้อาจใช้ได้เมื่อข้อมูลไม่สามารถหาข้อมูลความสามรถในการย่อยสลายอื่นๆ ได้ สำหรับสารที่รู้โครงสร้างทางเคมีสามารถคำนวณค่าความต้องการใช้ออกซิเจนทางทฤษฎีได้และควรใช้คำนี้แทนค่าซีโอดี
A9.4.2.4
หลักฐานทางวิทยาศาสตร์ที่น่าเชื่อถืออื่นๆ 
A9.4.2.4.1
การย่อยสลายอย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ อาจแสดงให้เห็นได้โดยใช้ข้อมูลอื่นที่นอกเหนือจากข้อมูลที่อ้างอิงในหัวข้อ 3.10 ข้อ 3.10.2.10.3 (a) และ (b) ข้อมูลเหล่านี้อาจเป็นข้อมูลการย่อยสลาย สิ่งมีชีวิต และ / หรือ สิ่งไม่มีชีวิต ข้อมูลการย่อยสลายหลักสามารถใช้ได้หากแสดงให้เห็นว่าผลิตภัณฑ์จากการย่อยสลายต้องไม่จำแนกประเภทว่าเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำเท่านั้น เช่น ไม่เป็นไปตามเกณฑ์การจำแนกประเภทที่สมบูรณ์
A9.4.2.2
การบรรลุตามเกณฑ์ (C) ของบทที่ 3.10 ข้อ 3.10.2.10.3 สารต้องย่อยสลายสิ่งแวดล้อมทางน้ำที่ระดับมากกว่าร้อยละ 70 ภายในช่วงเวลา 28 วัน หากคาดว่ามี ปฏิกิริยาทางจลนศาสตร์ลำดับที่หนึ่ง ซึ่งเป็นสิ่งปกติที่ความเข้มข้นของสารต่ำจะอยู่ในสิ่งแวดล้อมทางน้ำเป็นส่วนมาก อัตราการย่อยสลายจะอยู่คงที่ในช่วงเวลา 28 วัน ดังนั้นข้อกำหนดการย่อยสลายจะสมบูรณ์ได้ด้วยอัตราการย่อยสลายเฉลี่ยคงที่ k > - (In 0.3- In1 )/28 = 0.043 day-1 ซึ่งอัตราเฉลี่ยที่นี้สอดคล้องกับการย่อยสลายครึ่งชีวิต t1/2 < In 2/0.043 = 16 days

A9.4.2.4.4
นอกจากนั้น ด้วยเหตุที่กระบวนการย่อยสลายขึ้นอยู่กับอุณหภูมิ จึงควรต้องพิจารณาพารามิเตอร์นี้ด้วยเมื่อประเมินการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อม ข้อมูลจากการศึกษาที่ใช้อุณหภูมิจริงทางสิ่งแวดล้อมควรใช้เพื่อประเมินผลเมื่อจำเป็นต้องเปรียบเทียบข้อมูลจากการศึกษาที่ใช้อุณหภูมิต่างๆ กัน สามารถใช้วิธี Q10 แบบเก่าได้ เช่น อัตราการย่อยสลายจะเหลือครึ่งหนึ่งเมื่ออุณหภูมิลดลง 10 องศาเซลเซียส
A9.4.2.4.4
ควรประเมินข้อมูลที่เป็นไปตามเกณฑ์นี้อย่างสมบูรณ์ในรายกรณีโดยผู้เชี่ยวชาญตัดสิน อย่างไรก็ตามแนวทางการแปลข้อมูลประเภทต่างๆ ที่อาจใช้เพื่อแสดงให้เห็นการย่อยสลายอย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำโดยอธิบายไว้ด้านข่างนี้ โดยทั่วไป ข้อมูลการทดสอบแบบจำลองเกี่ยวกับการย่อยสลายทางชีวภาพในน้ำจะได้รับการพิจารณาว่าใช้ได้โดยตรงเท่านั้น อย่างไรก็ตามข้อมูลการทดสอบแบบจำลองจากส่วนของสิ่งแวดล้อมอื่นๆ สามารถนำมาพิจารณาได้เช่นกันแต่ข้อมูลเหล่านี้ต้องได้รับการตัดสิน/ ยอมรับทางวิทยาสาสตร์ก่อนนำมาใช้
A9.4.2.4.5
การทดสอบแบบจำลองทางน้ำ

การทดสอบแบบจำลองทางน้ำเป็นการทดสอบในห้องทดลอง แต่จำลองสภาพสิ่งแวดล้อมจริงและใช้ตัวอย่างที่มาจากธรรมชาติ เช่น การเพาะเลี้ยงเชื้อ ผลการทดสอบแบบจำลองทางน้ำอาจใช้เพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภทได้โดยตรง เมื่อมีการจำลองสภาพทางสิ่งแวดล้อมที่เป็นจริงบนผิวน้ำ เช่น
-  ความเข้มข้นของสารที่เกิดขึ้นจริงในสิ่งแวดล้อมทางน้ำทั่วไป (อยู่ในช่วง µg/Lต่ำ)

-  การเพาะเลี้ยงเชื้อจากสิ่งแวดล้อมทางน้ำที่เกี่ยวข้อง
-  ความเข้มข้นจริงของการเพาะเลี้ยงเชื้อ (103 – 106 เซลล์/มิลลิลิตร)

-  อุณหภูมิจริง (เช่น 5 ถึง 25 องศาเซลเซียส) และ 
- กำหนดการย่อยสลายสุดท้าย (เช่น การกำหนดอัตราการทำให้เป็นแร่ หรืออัตราการย่อยสลายของการย่อยสลายทางชีวภาพทั้งหมด


สารที่อยู่ภายใต้เงื่อนไขดังกล่าวนี้ซึ่งย่อยสลายอย่างน้อยที่สุดร้อยละ 70 ภายใน 28 วัน เช่น มีครึ่งชีวิต น้อยกว่า 16 วัน พิจารณาว่าเป็นสารที่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว
A9.4.2.4.6
การทดสอบในพื้นที่จริง

สิ่งที่ขนานไปกับการทดสอบแบบจำลองในห้องทดลองคือ การตรวจสอบในพื้นที่จริง หรือ mesocosm experiment ในการศึกษาดังกล่าวอาจต้องตรวจสอบ fate และ / หรือ ผลกระทบของสารเคมีในสิ่งแวดล้อมหรือพื้นที่ปิดในสิ่งแวดล้อม fate data จากการทดสอบนี้อาจใช้เพื่อการประเมินศักยภาพของการย่อยสลายอย่างรวดเร็วอย่างไรก็ตาม อาจเป็นเรื่องยากเนื่องจากต้องสามารถแสดงให้เห็นการย่อยสลายขั้นสุดท้ายได้ เรื่องนี้อาจบันทึกรายละเอียดเป็นเอกสารได้โดยการเตรียมมวลส่วนที่เหลือซึ่งแสดงให้เห็นว่าไม่มีตัวกลางใดๆ ที่ไม่สามารถย่อยสลายเกิดขึ้น และพิจารณาเศษที่เหลือที่กำจัดออกจากระบบทางน้ำได้เนื่องจากกระบวนการอื่นๆ เช่น กระบวนการดูดซับ จนถึงการตกตะกอน หรือ การระเหิดจากสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
A9.4.2.4.7
ข้อมูลการตรวจสอบ

ข้อมูลการตรวจสอบอาจแสดงให้เห็นการกำจัดสิ่งปนเปื้อนออกจากสิ่งแวดล้อมทางน้ำอย่างไรก็ตาม ข้อมูลนี้ยากที่จะใช้เพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภท ดังนั้นจึงควรพิจารณาข้อต่างๆ ดังต่อไปนี้ก่อนนำไปใช้

-  การกำจัดเป็นผลของการย่อยสลายหรือเป็นผลของกระบวนการอื่นๆ เช่น การทำลายละลาย หรือการแพร่กระจายระหว่างส่วนต่างๆ (กระบวนการดูดซับ การระเหิด)
-  ไม่มีการก่อตัวของตัวกลางที่ไม่สามารถย่อยสลายได้ใช่หรือไม่


ข้อมูลดังกล่าวจะจะนำมาพิจารณาเพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภทได้ก็ต่อเมื่อสามารถแสดงให้เห็นว่าการกำจัดที่เป็นผลของการย่อยสลายขั้นสุดท้ายเป็นไปตามเกณฑ์ของความสารถในการย่อยสลายอย่างรวดเร็วเท่านั้น โดยทั่วไปควรใช้ข้อมูลการตรวจสอบนี้เป็นหลักฐานสนับสนุนสำหรับการบ่งชี้ว่ายังคงมีสารอยู่ในสิ่งแวดล้อมทางน้ำหรือย่อยสลายอย่างรวดเร็วไปแล้ว
A9.4.2.4.8
การทดสอบความสามรถในการย่อยสลายทางชีวภาพโดยชีวภาพ

สารที่ย่อยสลายได้มากกว่าร้อยละ 70 ในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายในการชีวภาพโดยธรรมชาติ (OECD Test Guideline 302) มีศักยภาพของการย่อยสลายทางชีวภาพขั้นสุดท้ายได้ อย่างไรก็ตามเนื่องจากการทดสอบมีเงื่อนไขสูงมาก จึงไม่สามารถตั้งสมมุติฐานของความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพได้อย่างรวดเร็วของสารที่ย่อยสลายได้โดยธรรมชาติในสิ่งแวดล้อมเงื่อนไขที่สูงของการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพโดยธรรมชาติ กระตุ้นให้มีการเปลี่ยนแปลงจุลินทรีย์   ซึ่งเป็นการเพิ่มศักยภาพของการย่อยสลายทางชีวภาพเมื่อเปรียบเทียบกับสิ่งแวดล้อมตามธรรมชาติ ดังนั้นจึงไม่ควรแปลผลในทางบวกนี้ให้เป็นหลักฐานของการย่อยสลายอย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อม

A9.4.2.4.9
การทดสอบที่จำลองสภาพในโรงบำบัดน้ำเสีย  
ผลจากการทดสอบที่จำลองสภาพในโรงบำบัดน้ำเสีย  (เช่น OECD Test Guideline 303) ไม่สามารถใช้เพื่อประเมินการย่อยสลายในสิ่งแวดล้อมทางน้ำได้ เหตุผลหลักก็คือ มวลชีวภาพของจุลินทรีย์ ในโรงบำบัดน้ำเสียที่ต่างกันมาก และการมีสารอินทรีย์ที่กลายเป็นแร่ได้อย่างรวดเร็วในน้ำเสียเป็นสิ่งเอื้อให้การย่อยสลายของสารทดสอบโดยกระบวนการเมตาบอลิสมเกิดได้ง่ายขึ้น
A9.4.2.4.10
ข้อมูลการย่อยสลายของดินและตะกอน

มีการโต้เถียงกันว่าสำหรับสาร ไม่ถูกดูดซับ (ไม่ละลายในไขมัน) มีอัตราการย่อยสลายที่เหมือนกันไม่มากก็น้อยที่พบได้ในดินและบนผิวน้ำ สำหรับสารที่ละลายในไขมัน โดยทั่วไปอาจมีอัตราการย่อยสลายในดินต่ำกว่าในน้ำเนื่องจากเนื่องจากไม่มีการเคลื่อนที่บางส่วนซึ่งมีสาเหตุมาจาก กระบวนการดูดซับ ดังนั้นเมื่อผลการศึกษาแบบจำลองในดินแสดงว่าสารสามารถย่อยได้อย่างรวดเร็ว จึงเป็นไปได้มากที่สุดว่าสารจะย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำด้วย จึงมีการเสนอว่าการย่อยสลายอย่างรวดเร็วในดินที่บ่งชี้ ได้จากการทดลองถือว่าเป็นเอกสารหลักฐานที่เพียงพอสำหรับการย่อยสลายอย่างรวดเร็วบนผิวน้ำ เมื่อ
- จุลินทรีย์ในดินไม่ได้รับสัมผัสสารมาก่อน (pre – adapted)

-  ไม่ได้ทดสอบความเข้มข้นที่แท้จริงทางสิ่งแวดล้อมของสาร และ
-  สารย่อยสลายขั้นสุดท้ายภายใน 28 วันโดยมีครึ่งชีวิต < 16 วันโดยสอดคล้องกับอัตราการ
ย่อยสลาย > 0.043 วัน-1
การโต้ตอบในลักษณะเดียวกันนี้ได้รับการพิจารณาให้ใช้ได้สำหรับข้อมูลการย่อยสลายในตะกอนภายใต้เงื่อนไขของการมีออกซิเจน
A9.4.2.4.11
ข้อมูลการย่อยสลายโดยไม่มีออกซิเจน

ข้อมูลการย่อยสลายโดยไม่มีออกซิเจนไม่สามารถใช้เพื่อตัดสินสารว่าควรควรเป็นสารที่ย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วได้หรือไม่ เพราะว่าโดยทั่วไปสิ่งแวดล้อมทางน้ำถือเป็นส่วนที่ต้องมีออกซิเจนซึ่งเป็นแหล่งที่สิ่งมีชีวิตทางน้ำอาศัยอยู่ เช่นสิ่งมีชีวิตที่ใช้เพื่อการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายของน้ำ
A9.4.5.4.12
การทำปฏิกิริยากับน้ำ

ข้อมูลเกี่ยวกับการทำปฏิกิริยากับน้ำ (เช่น OECD Test Guideline 111) อาจนำมาพิจารณาเพื่อวัตถุประสงค์ของกรจำแนกประเภทได้ เมื่อครั้งครึ่งชีวิตที่ยาวที่สุด t1/2 ที่ระบุได้ภายในช่วงค่าความเป็นกรด-ด่าง 4-9 นั้นสั้นกว่า 16 วันเท่านั้นอย่างไรก็ตาม การทำปฏิกิริยากับน้ำ ไม่ได้เป็นการย่อยสลายขั้นสุดท้ายและอาจเกิดการก่อตัวของผลิตผลจากการย่อยสลายได้มากมายซึ่งในบางตัวอาจจะย่อยสลายได้อย่างช้าๆ เท่านั้น เพียงเมื่อสามารถแสดงให้เห็นได้เป็นที่น่าพอใจว่าผลิตผลของ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ที่ก่อตัวขึ้นไม่เป็นไปตามเกณฑ์ของการจำแนกประเภทว่าเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำ จึงจะสามารถนำข้อมูลจากการศึกษา การทำปฏิกิริยากับน้ำ มาพิจารณาได้

เมื่อสารเกิดการ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ได้อย่างรวดเร็ว (เช่น มี t1/2 น้อยกว่า 2-3 วัน) กระบวนการนี้จะเป็นส่วนหนึ่งของการย่อยสลายทางชีวภาพ การทำปฏิกิริยากับน้ำ อาจเป็นกระกวนการเปลี่ยนรูปขั้นต้นในการย่อยสลายทางชีวภาพ
A9.4.2.4.13
การย่อยสลายโดยใช้แสง

ข้อมูลการย่อยสลายโดยใช้แสง (เช่น OECD ปี 1997) ยากที่จะใช้สำหรับการจำแนกประเภทระดับการย่อยสลายโดยใช้แสงที่เกิดขึ้นจริงในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ ขึ้นอยู่กับเงื่อนไขเฉพาะ (เช่นความลึก ของแข็ง ของแข็งแขวนลอย ความขุ่น) และความเป็นอันตรายของผลผลิตของการย่อยสลายที่มักไม่ทราบชัดเจนน้อยครั้งที่จะมีข้อมูลเพียงพอ สำหรับการประเมินผลอย่างถี่ถ้วนของการย่อยสลายโดยใช้แสง
A9.4.2.4.14
การประเมินการย่อยสลาย
A9.4.2.4.14.1
ได้มีการพัฒนาความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารบางตัวเพื่อใช้ทำนายการทำปฏิกิริยากับน้ำครึ่งชีวิตโดยประมาณซึ่งนำมาพิจารณาเมื่อไม่มีข้อมูลการทดลอง อย่างไรก็ตามสามารถใช้ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ครึ่งชีวิตเพื่อการจำแนกประเภทได้โดยต้องมีความระวัดระวังเป็นอย่างมาก เนื่องจาก การทำปฏิกิริยากับน้ำ ไม่ความเกี่ยวข้องกับความสามารถในการย่อยสลายขั้นสุดท้าย (ดูหัวข้อ “การทำปฏิกิริยากับน้ำ” ที่อยู่ในส่วนนี้) ยิ่งกว่านั้น ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารS   ที่ได้พัฒนามาจนถึงปัจจุบันนี้ยังใช้งานได้จำกัดและสามารถทำนายศักยภาพของ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ของสารเคมีจำกัดเฉพาะบางประเภทเท่านั้น ยกตัวอย่างเช่น โปรแกรม ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร HYDROWIN (version 1.67,Syracuse Research Corporation ) สามารถใช้ทำนายศักยภาพของ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ได้น้อยกว่าหนึ่งในห้าของสร EU ที่มีอยู่ซึ่งทั้งหมดมีโครงสร้างโมเลกุลที่ถูกต้องชัดเจน (Niemelä , 2000) 

A9.4.2.4.14.2
โดยทั่วไป ยังไม่มีวิธีการประเมินเชิงปริมาณ (ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร) สำหรับการประเมินระดับความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพของสารอินทรีย์ที่แม่นยำเพียงพอต่อการทำนายการย่อยสลายอย่างรวดเร็ว อย่างไรก็ตามอาจจะใช้ผลจากวิธีการดังกล่าวนี้เพื่อทำนายว่าสารไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว ยกตัวอย่างเช่น โปรแกรมความเป็นไปได้ในการย่อยสลายทางชีวภาพ (e.g. BIWIN version 3.67, Syracuse Research Corporation) เมื่อความน่าจะเป็นซึ่งประเมินด้วยวิธีการเป็นเส้นตรงหรือไม่เป็นเส้นตรงน้อยกว่า 0.5  ควรพิจารณาสารนั้นว่าสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว (OECD , 1994; Pedersen et al., 1995 & Langenberg et at ., 1996)  วิธีความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร อื่นๆ อาจยังใช้รวมกับการตัดสินของผู้เชี่ยวชาญได้อีกด้วย ตัวอย่างเช่น เมื่อมีข้อมูลการย่อยสลายของสารผสมที่มีโครงสร้างเหมือนกัน แต่การตัดสินควรต้องกระทำอย่างระมัดระวังเป็นอย่างยิ่ง โดยทั่วไปเมื่อไม่มีข้อมูลการย่อยสลายที่มีประโยชน์การทำนาย ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ว่าสารไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วถือเป็นข้อมูลเอกสารที่ดีสำหรับการจำแนกประเภทมากกว่าวิธีการใช้การจำแนกประเภทที่ไม่ได้มีการพิสูจน์ / ยืนยัน
A9.4.2.4.15
การระเหย

สารเคมีอาจเคลื่อนออกจากสิ่งแวดล้อมทางน้ำบางอย่างได้โดยการระเหย ศักยภาพดั้งเดิมของการระเหยของสารถูกกำหนดโดย Henry’s Law constant (H) การระเหยออกจากสิ่งแวดล้อมทางน้ำขึ้นอยู่กับเงื่อนไขทางสิ่งแวดล้อมของน้ำเช่น ความลึกของน้ำ ค่าสัมประสิทธิ์ของการแลกเปลี่ยนแก๊ส (ขึ้นอยู่กับความเร็วของลมและการไหลของน้ำ) และการแยกชั้นของน้ำ เนื่องจากการระเหยเป็นการเคลื่อนตัวของสารเคมีออกจากน้ำเท่านั้น จึงไม่สามารถใช้ Henry’s Law constant เพื่อประเมินการย่อยสลายที่เกี่ยวเนื่องกับการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางน้ำของสาร อย่างไรก็ตามยกตัวอย่างเช่น สารที่เป็นก๊าซในอุณหภูมิบรรยากาศอาจต้องพิจารณาเพิ่มเติม ในเรื่องนี้ (ดู Pedersen et al., 1995)

A9.4.2.5
ไม่มีข้อมูลการย่อยสลาย

เมื่อไม่มีข้อมูลที่เป็นประโยชน์เกี่ยวกับความสามารถในการย่อยสลาย ไม่ว่าจะเป็นข้อมูลจากการทดลองหรือการประเมินก็ตาม ควรถือว่าสารนั้นเป็นสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว
A9.4.3
ปัญหาทั่วไปในการแปลความหมายข้อมูล
A9.4.3.1
สารผสม

เกณฑ์ที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกสำหรับการจำแนกประเภทสารเคมีที่เป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำจะเน้นที่สารเดี่ยว สารผสมโดยธรรมชาติบางประเภทจะเป็นสารที่มีองค์ประกอบหลากหลาย ตามลักษณะทั่วไปแล้วจะเป็นสารที่กำเนิดจากธรรมชาติและต้องพิจารณาเป็นบางโอกาส ซึ่งอาจเป็นกรณีของสารเคมีที่ถูกผลิตหรือถูกดึงมาจากน้ำมันแร่หรือวัสดุจากพืช โดยปกติสารเคมีผสมเหล่านี้จะพิจารณาว่าเป็นสารเดี่ยวตามเนื้อหาในกฎระเบียบและส่วนใหญ่จะถูกระบุว่าเป็น องค์ประกอบทางเคมีที่เกี่ยวข้องของสารภายในช่วงหนึ่งของความยาวของลูกโซ่คาร์บอน และ / หรือ ระดับที่ทดแทนกัน เมื่อเป็นในลักษณะนี้ จะไม่เห็นความแตกต่างของความสามารถในการย่อยสลายที่สำคัญและระดับของความสามารถในการย่อยสลายสามารถกำหนดได้จากการทดสอบสารเคมีผสม มีข้อยกเว้นคือ เมื่อพบการย่อยสลายที่มีเส้นแบ่งเนื่องจากในกรณีนี้สารเดี่ยวบางตัวอาจสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วในขณะที่สารตัวอื่นอาจจะไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว ดังนั้นจึงจำเป็นต้องประเมินความสามารถในการย่อยสลายของสารประเภทเดี่ยวในสารผสมให้ละเอียดถี่ถ้วนมากขึ้น หากสารผสมนี่มีสารประกอบที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วเป็นหลัก (เช่น มากกว่าร้อยละ 20 หรือต่ำกว่าสำหรับสารประกอบที่เป็นอันตราย) ให้เห็นว่าสารนี้เป็นสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว
A9.4.3.2
การมีสาร
A9.4.3.2.1
การย่อยสลายของสารอินทรีย์ในสิ่งแวดล้อมส่วนใหญ่เกิดขึ้นในน้ำ หรือส่วนที่เป็นน้ำในดินหรือตะกอน และแน่นอนว่าการเกิดปฏิกิริยากับน้ำจำเป็นต้องมีน้ำ กิจกรรมของจุลินทรีย์ขึ้นอยู่กับน้ำ ยิ่งกว่านั้นการย่อยสลายทางชีวภาพต้องให้จุลินทรีย์สัมผัสกับสารโดยตรง ดังนั้นการละลายของสารในน้ำที่อยู่ล้อมรอบจุลินทรีย์จึงเป็นหนทางที่จะให้เกิดการสัมผัสระหว่างแบคทีเรีย และรา และ substrate ได้โดยตรงที่สุด
A9.4.3.2.2
วิธีตามมาตรฐานในปัจจุบันสำหรับการตรวจสอบความสามรถในการย่อยสลายของสารเคมีได้พัฒนาขึ้นสำหรับสารประกอบทดสอบที่ละลายได้ง่าย อย่างไรก็ตาม สารอินทรีย์หลายชนิดที่สามารถละลายในน้ำได้น้อยด้วยเหตุที่การทดสอบตามมาตรฐานต้องการสารทดสอบที่ 2-10 มิลลิกรัม/ลิตร ดังนั้นปริมาณดังกล่าวจึงไม่เพียงพอสำหรับสารที่มีความสามารถละลายน้ำได้ต่ำ การทดสอบที่มีการผสมอย่างต่อเนื่อง และ / หรือ ที่มีระยะเวลาของการได้รับสัมผัสมากขึ้น หรือการทดสอบที่มีการออกแบบมาเป็นพิเศษซึ่งใช้ความเข้มข้นของสารทดสอบต่ำกว่าความสามารถในการละลายน้ำ อาจใช้ได้สำหรับสารประกอบที่ละลายน้ำได้น้อย
A9.4.3.3
ระยะเวลาการทดสอบน้อยกว่า 28 วัน
A9.4.3.3.1
บางครั้งมีรายงานการย่อยสลายจากการทดสอบที่เสร็จสิ้นก่อนเวลา 28 วันที่กำหนดตามมาตรฐาน (เช่น MITI, 1992) ข้อมูลดังกล่าวนี้ใช้ได้โดยตรง เมื่อได้การย่อยสลายที่มากกว่าหรือเท่ากับระดับผ่าน หากถึงระดับการย่อยสลายที่ต่ำกว่า จำเป็นต้องแปลข้อมูลผลการทดสอบด้วยความระมัดระวัง ความเป็นไปได้อย่างหนึ่งคือระยะเวลาในการทดสอบสั้นเกินไปและโครงสร้างทางเคมีน่าจะย่อยสลายได้ในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายแบบ 28 วัน หากการย่อยสลายเกิดขึ้นได้มากภายในช่วงเวลาอันสั้น   อาจเปรียบเทียบสถานการณ์นี้กับเกณฑ์ ค่าบีโอดี/ซีโอดี ที่มากกว่าหรือกับข้อกำหนดของการย่อยสลายภายในกรอบเวลา 10 วัน ในกรณีนี้อาจพิจารณาว่าเป็นสารที่สามารถย่อยสลายได้โดยง่าย (และสามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว) หาก
-  ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพขั้นสุดท้ายเกินร้อยละ 50 ภายใน 5 วัน หรือ
-  อัตราของการย่อยสลายขั้นสุดท้ายในช่วงเวลานี่มากกว่า 0.1 วัน-1 ซึ่งสอดคล้องกับค่าครึ่ง

ชีวิต 7 วัน
A9.4.3.3.2
เกณฑ์ดังกล่าวนี้เสนอขึ้นมาเพื่อให้มั่นใจได้ว่า การทำให้เป็นแร่ต้องเกิดขึ้นแม้ว่าการทดสอบจะจบสิ้นก่อนเวลา 28 วัน และก่อนถึงระดับผ่าน การแปลข้อมูลทดสอบที่ไม่เป็นไปตามระดับผ่านที่กำหนดต้องกระทำอย่างระมัดระวังเป็นอย่างยิ่ง เป็นสิ่งที่บังคับให้ต้องพิจารณาว่าความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่ต่ำกว่าระดับผ่านที่เกิดขึ้นเนื่องจาก การย่อยสลายของสารเพียงบางส่วนและไม่กลายเป็นแร่โดยสมบูรณ์หรือไม่ หากการย่อยสลายเพียงบางส่วนเป็นคำอธิบายที่น่าจะเป็นสำหรับความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่สังเกตเห็นได้ให้พิจารณาสารนี้ว่าเป็นสารที่ย่อยสลายได้โดยง่าย

A9.4.3.4
การย่อยสลายทางชีวภาพขั้นต้น

ในการทดสอบบางครั้ง การไม่ปรากฏสารประกอบดั้งเดิม (เช่น การย่อยสลาย ขั้นต้น) บ่งชี้ได้โดยการวิเคราะห์ทางเคมีเฉพาะหรือทางเคมีเฉพาะกลุ่มของสารทดสอบ ตัวอย่างเช่น โดยการติดตามการย่อยสลายอาจใช้ข้อมูลความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพขั้นต้นเพื่อแสดงให้เห็นถึงความสามารถในการย่อยสลายอย่างรวดเร็วเฉพาะเพื่อสามารถแสดงให้เห็นเป็นที่น่าพอใจว่าผลผลิตของการย่อยสลายที่ก่อตัวขึ้นไม่เป็นตามเกณฑ์ของการจำแนกประเภทว่าเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
A9.4.3.5
ผลที่ขัดแย้งกันจากการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น
A9.4.3.5.1
ในสถานการณ์ที่มีข้อมูลการย่อยสลายมากขึ้นสำหรับสารเดียวกัน มีความเป็นไปได้ที่จะเกิดผลการทดสอบที่ขัดแย้งกัน โดยทั่วไปผลที่ขัดแย้งกันของสารที่ทำการทดสอบหลายๆ ครั้งโดยการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่เหมาะสมสามารถแปลข้อมูลได้โดย “วิธีการใช้น้ำหนักของหลักฐาน” ซึ่งอาจให้ความหมายว่าหากได้รับผลการทดสอบที่เป็นทั้งบวก (เช่น การย่อยสลายสูงกว่าระดับผ่าน) และลบสำหรับสารในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายได้โดยง่าย ควรใช้ข้อมูลที่มีคุณภาพสูงที่สุดและเป็นเอกสารข้อมูลที่ดีที่สุด เพื่อบ่งชี้ความสามารถในการย่อยสลายได้โดยง่ายของสาร อย่างไรก็ตาม สามารถพิจารณาให้ผลลัพธ์ในทางบวกของการทดสอบของความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่ายนี้เป็นข้อมูลที่ใช้ได้โดยไม่ต้องคำนึงถึงผลในทางลบเมื่อมีคุณภาพทางวิทยาศาสตร์ที่ดี และเงื่อนไขในการทดสอบกำหนดไว้อย่างดี เช่น เป็นไปตามเกณฑ์ที่เป็นแนวทาง รวมถึงการใช้การเพาะเลี้ยงเชื้อที่ไม่ได้สัมผัสมาสารก่อน ไม่มีการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น  ใดๆ ที่เหมาะสมสำหรับทดสอบสารได้ทุกชนิด และควรประเมินผลที่ได้จากการใช้ขั้นตอนการทดสอบที่ไม่เหมาะสมสำหรับสารเฉพาะอย่างระมัดระวังก่อนที่จะตัดสินใจนำไปใช้
A9.4.3.5.2
มีปัจจัยมากมายที่อาจจะอธิบายข้อมูลความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่ขัดแย้งกันจากการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น 


-  การเพาะเลี้ยงเชื้อ


-  ความเป็นพิษของการทดสอบ





-  เงื่อนไขของการทดสอบ


-  ความสามารถในการละลายของการทดสอบ และ


-  การระเหยของสารทดสอบ
A9.4.3.5.3
ความเหมาะสมของ การเพาะเลี้ยงเชื้อ เพื่อย่อยสลายสารทดสอบขึ้นอยู่กับการมีและปริมาณของตัวที่ทำให้ย่อยสลาย เมื่อได้รับ การเพาะเลี้ยงเชื้อจากสิ่งแวดล้อมที่ได้รับสัมผัสสารทดสอบมาก่อน การเพาะเลี้ยงเชื้อ อาจจะถูกปรับให้มีมากกว่า การเพาะเลี้ยงเชื้อ จากสิ่งแวดล้อมที่ไม่ได้รับสัมผัส เท่าที่เป็นไปได้ต้องสุ่มตัวอย่างของ การเพาะเลี้ยงเชื้อ จากสิ่งแวดล้อมที่ไม่ได้รับสัมผัสสาร แต่สำหรับสารที่ใช้ในปริมาณมากในทุกหนทุกแห่งและแพร่กระจายทั่วไปหรือแพร่กระจายอย่างต่อเนื่อง เรื่องนี้อาจจะยากหรือเป็นไปไม่ได้เลย เมื่อเกิดผลที่ขัดแย้งกัน ควรตรวจสอบต้นกำเนิดของ การเพาะเลี้ยงเชื้อ เพื่อให้กระจ่างว่าความแตกต่างในการปรับของกลุ่มจุลินทรีย์ อาจเป็นผลหรือไม่
A9.4.3.5.4
ตามที่กล่าวไว้ข้างต้น สารหลายชนิดอาจเป็นพิษ หรือยับยั้ง การเพาะเลี้ยงเชื้อ ที่ระดับความเข้มข้นสูงที่ทดสอบในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่าย โดยเฉพาะอย่างยิ่ง ในการทดสอบ Modified MITI (I) (OECD Test Guideline 301C) และการทดสอบเครื่องมือที่ใช้วัดความดันของการหายใจ (OECD Test Guideline 301F) จะกำหนดความเข้มข้นไว้สูง (100 มิลลิกรัม/ลิตร) ความเข้มข้นของสารทดสอบที่ต่ำที่สุดถูกกำหนดไว้ในการทดสอบในขวดปิด (OECD Test Guideline 301D) ที่ใช้ 2-10 มิลลิกรัม/ลิตร อาจประเมินความเป็นไปได้ของผลกระทบเป็นพิษโดยเพิ่มการควบคุมความเป็นพิษในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพ  หรือโดยเปรียบเทียบความเข้มข้นของการทดสอบกับข้อมูลการทดสอบความเป็นพิษกับจุลินทรีย์ เช่น การทดสอบการปิดกั้นการหายใจ (OECD Test Guideline 209) การทดสอบ nitrification inhibition (ISO 9509) หรือการทดสอบการปิดกั้นแสงทางชีวภาพ (มาตรฐานสากล ISO 11348) หากไม่มีการทดสอบความเป็นพิษของจุลินทรีย์อื่นๆ เมื่อได้ผลที่ขัดแย้งกันอาจเป็นเพราะความเป็นพิษของสาร หากสารไม่ยับยั้งความเข้มข้นที่เป็นจริงทางสิ่งแวดล้อม การย่อยสลายมากสุดที่วัดได้ในการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น อาจใช้เป็นพื้นฐานของการจำแนกประเภท หากมีข้อมูลการทดสอบแบบจำลองในกรณีเช่นนี้ การพิจารณาข้อมูลเหล่านี้อาจมีความสำคัญเป็นการเฉพาะเนื่องจากน่าจะใช้ความเข้มข้นของสารที่ต่ำและไม่ยับยั้ง ดังนั้นจึงเป็นตัวบ่งชี้ที่น่าเชื่อถือของการย่อยสลายทางชีวภาพครึ่งชีวิตของสารภายใต้เงื่อนไขที่เป็นจริงทางสิ่งแวดล้อม
A9.4.3.5.5
หากความสามารถในการละลายของสารทดสอบต่ำกว่าความเข้มข้นที่ใช้ในการทดสอบ พารามิเตอร์นี้อาจเป็นปัจจัยจำกัดสำหรับการย่อยสลายจริงที่วัดได้ ในกรณีนี้ผลจากการทดสอบที่ใช้เข้มข้นที่ต่ำที่สุดของสารทดสอบควรเป็นที่ยอมรับ เช่น การทดสอบในขวดปิด (OECD Test Guideline 310D) โดยทั่วไปการทดสอบ DOC Die-Away  (OECD Test Guideline 301A) และการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้นของ OECD ฉบับปรับปรุง (OECD Test Guideline 301E) ไม่เหมาะสมสำหรับทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพของสารที่ละลายได้ต่ำ (เช่น (OECD Test Guideline 301)
A9.4.3.5.6
ควรทำการทดสอบสารระเหยในระบบปิดเท่านั้น เช่น การทดสอบในขวดปิด (OECD Test Guideline 301D) การทดสอบ MITI (I) (OECD Test Guideline 301C) และการทดสอบเครื่องมือที่ใช้วัดความดันของการหายใจ (OECD Test Guideline 301F) ควรทำการประเมินผลที่ได้จากการทดสอบอื่นๆ อย่างระมัดระวัง และควรพิจารณาเฉพาะเมื่อสามารถแสดงให้เห็นได้ เช่น โดยค่าประมาณคงเหลือของมวลที่การเคลื่อนตัวออกของสารทดสอบไม่ได้เป็นผลของการระเหย
A9.4.3.6
ความแปรปรวนของข้อมูลการทดสอบแบบจำลอง

อาจจะมีข้อมูลการทดสอบแบบจำลองจำนวนมากสำหรับสารเคมีที่มีความสำคัญอยู่ในระดับ
สูงบางตัว ข้อมูลเหล่านี้มักจะให้ช่วงของครึ่งชีวิตในสื่อทางสิ่งแวดล้อม เช่น ดิน ตะกอน และ / หรือผิวน้ำ ความแตกต่างในครึ่งชีวิตที่สังเกตได้จากการทดสอบแบบจำลอง ที่ทดสอบสารชนิดเดียวกันอาจสะท้อนให้เห็นถึงความแตกต่างในเงื่อนไขของการทดสอบซึ่งทั้งหมดนี่อาจจะเกี่ยวข้องทางสิ่งแวดล้อม ควรเลือกครึ่งชีวิตที่เหมาะสมในช่วงของครึ่งชีวิตที่สังเกตได้ที่จุดปลายที่สูงกว่าจาการทดสอบดังกล่าวเพื่อการจำแนกประเภทโดยการใช้วิธีชั่งน้ำหนักของหลักฐาน โดยการพิจารณาถึงความเป็นจริงและความเกี่ยวข้องของการทดสอบที่ใช้โดยสัมพันธ์กับเงื่อนไขทางสิ่งแวดล้อม โดยทั่วไปข้อมูลการทดสอบแบบจำลองของผิวน้ำเป็นที่ยอมรับมากกว่าเมื่อเทียบข้อมูลการทดสอบแบบจำลองของตะกอนน้ำหรือดินในลักษณะที่เกี่ยวข้องกับการประเมินความสามารถในการย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
A9.4.4
กระบวนการตัดสินใจที่อิงเหตุและผล


กระบวนการตัดสินใจที่อิงเหตุและผลต่อไปนี้อาจใช้เป็นแนวทางทั่วไปที่เอื้อประโยชน์ต่อการตัดสินใจในส่วนที่เกี่ยวข้องกับความสามารถในการย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วในสิ่งแวดล้อมทางน้ำและการจำแนกประเภทสารเคมีที่เป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำ

สารจะได้รับการพิจารณาว่าเป็นสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วยกเว้นว่าเป็นไปตามข้อกำหนดใดข้อหนึ่งดังต่อไปนี้อย่างน้อยที่สุด
(a)  สารสามารถย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่ายในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพแบบ 28 วัน หากเป็นไปได้ที่จะทำการประเมินตามข้อมูลการทดสอบที่หาได้ต้องให้ผ่านถึงระดับผ่านของการทดสอบ (ร้อยละ 70 ของ DOC removal หรือ ร้อยละ 60 ของ ความต้องการใช้ออกซิเจนทางทฤษฎี) ภายในเวลา 10วันนับจากเริ่มการย่อยสลายทางชีวภาพหากเป็นไปไม่ได้ ควรประเมินระดับผ่านภายในกรอบเวลา 14 วันหรือหลังจากสิ้นสุดการทดสอบ หรือ
(b) สามารถย่อยสลายได้ขั้นสุดท้ายในการทดสอบแบบจำลองบนผิวน้ำ* โดยมีครึ่งชีวิตน้อยกว่า 16 วัน (สอดคล้องกับการย่อยสลายที่มากกว่าร้อยละ 70 ภายใน 28 วัน) หรือ
(c) สารสามารถย่อยสลายได้ในระดับต้น (ทางชีวภาพหรือไม่ใช่ทางชีวภาพ) ในสิ่งแวดล้อมทางน้ำโดยมีครึ่งชีวิตน้อยกว่า 16 วัน (สอดคล้องกับการย่อยสลายที่มากกว่าร้อยละ 70 ภายใน เวลา 28 วัน) และสามารถแสดงให้เห็นว่าผลิตผลของการย่อยสลายไม่เป็นไปตามเกณฑ์ของการจำแนกว่าเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
หากไม่มีข้อมูลเหล่านี้ การย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วอาจแสดงให้เห็นได้หากมีการพิสูจน์เกณฑ์ใดเกณฑ์หนึ่งดังต่อไปนี้
(d) สารสามารถย่อยสลายได้ขั้นสุดท้ายในการทดสอบแบบจำลองในตะกอนน้ำหรือดิน* โดยมีครึ่งชีวิตน้อยกว่า 16 วัน(สอดคล้องกับการย่อยสลายที่มากกว่าร้อยละ 70 ภายใน 28 วัน) หรือ
(e) ในกรณีที่มีข้อมูล BOD5 และ COD เท่านั้น อัตราส่วน BOD5 ต่อ COD จะมากกว่าหรือเท่ากับ 0.5 เกณฑ์เดียวกันใช้ได้กับการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่ายในระยะเวลาที่สั้นกว่า 28 วัน หากค่าครึ่งชีวิตน้อยกว่า 7 วัน
หากไม่มีข้อมูลดังกล่าวข้างต้น ต้องพิจารณาให้เป็นสารที่ไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว 
การตัดสินใจเช่นนี้อาจต้องสนับสนุนด้วนเกณฑ์ข้อใดข้อหนึ่งดังต่อไปนี้อย่างน้อยที่สุด
(i)  สารไม่สามารถย่อยสลายได้โดยธรรมชาติในการทดสอบความสามารถในการย่อยสลาย   ทางชีวภาพโดยธรรมชาติหรือ
(ii) ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ทำนายว่าสารสามารถย่อยสลายทางชีวภาพได้อย่างช้าๆ เช่น สำหรับโปรแกรมความเป็นไปได้ที่จะย่อยสลายทางชีวภาพ คะแนนของการย่อยสลายได้อย่างรวดเร็ว (เป็นแบบที่เป็นเส้นตรง) น้อยกว่า 0.5 หรือ
(iii)   สารได้รับการพิจารณาว่าไม่สามารถย่อยสลายได้อย่างรวดเร็วโดยยึดหลักฐานทางอ้อม   เช่น  ความรู้จากสารที่มีโครงสร้างที่เหมือนกัน หรือ
(iv)   ไม่มีข้อมูลอื่นใดเลยที่เกี่ยวกับความสามารถในการย่อยสลาย
A9.5
การสะสมทางชีวภาพ
A9.5.1
บทนำ
A9.5.1.1
การสะสมทางชีวภาพเป็นคุณสมบัติดั้งเดิมที่สำคัญประการหนึ่งของสารเคมีที่บ่งชี้ถึงศักยภาพของความเป็นอันตรายต่อสิ่งแวดล้อม การสะสมทางชีวภาพของสารในสิ่งมีชีวิตไม่ได้เป็นอันรายในตัวมันเอง แต่ความเข้มข้นทางชีวภาพและการสะสมทางชีวภาพจะส่งผลให้เกิดการยุ่งยากของร่างกายซึ่งนำไปสู่ผลกระทบที่เป็นพิษหรือไม่ก็ได้ ในระบบการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายที่บูรณาการเป็นระบบเดียวกันทั่วโลกที่มีต่อสุขภาพของมนุษย์และผลกระทบของสารเคมีที่มีต่อสิ่งแวดล้อม (OECD ,1998) ได้ให้คำว่า “ศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพ” ไว้อย่างไรก็ตาม ความแตกต่างควรพิจารณาระหว่างความเข้มข้นทางชีวภาพและการสะสมทางชีวภาพ ในที่นี้ความเข้มข้นทางชีวภาพระบุได้ผลสุทธิของปริมาณการได้รับการเปลี่ยนรูป และการกำจัดสารในสิ่งมีชีวิตเนื่องจากการได้รับสัมผัสที่เกิดจากน้ำ  ในขณะที่การสะสมทางชีวภาพประกอบด้วยทุกช่องทางของการได้รับสัมผัส (เช่น ทางอากาศ  น้ำ ตะกอน / ดิน และอาหาร)  ในที่สุดการขยายตัวทางชีวภาพ (biomagnification) จะระบุเป็นการสะสมและการส่งผ่านสารทางห่วงโซ่อาหาร ซึ่งส่งผลให้เกิดความเข้มข้นภายในที่เพิ่มขึ้นในสิ่งมีชีวิตในระดับที่สูงกว่าของ ที่มีคุณค่าทางโภชนาการ Chain (European Commission ,1996) สำหรับสารเคมีอินทรีย์ส่วนใหญ่ การได้รับจากน้ำ (ความเข้มข้นทางชีวภาพ) เชื่อว่าเป็นช่องทางหลักของการได้รับ สำหรับสารที่ไม่ละลายในน้ำมากๆ เท่านั้นที่การได้รับจากอาหารกลายเป็นเรื่องสำคัญ และเช่นกันเกณฑ์การจำแนกประเภทที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกใช้ปัจจัยของความเข้มข้นทางชีวภาพเท่านั้น และไม่มีคำอธิบายถึงการได้รับผ่านทางอาหารหรือช่องทางอื่นๆ
A9.5.1.2
การจำแนกประเภทสารเคมีจะยึดคุณสมบัติดั้งเดิมของสารเป็นหลัก อย่างไรก็ตามระดับของความเข้มข้นทางชีวภาพก็ยังขึ้นกับปัจจัยต่างๆ เช่น ระดับของ สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ ลักษณะทางกายภาพของสิ่งมีชีวิตที่ทดสอบ การรักษาความเข้มข้นของสารได้รับสัมผัสให้คงที่ ระยะเวลาของการได้รับสัมผัส ระบบเมตาโบลิสมภายในร่างกายของสิ่งมีชีวิตที่เป็นเป้าหมาย และระบบการกำจัดออกจากร่างกาย ดังนั้นการแปลข้อมูลศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพในการจำแนกประเภทสารเคมีจึงต้องประเมินคุณสมบัติดั้งเดิมของสารรวมทั้งประเมินเงื่อนไขของการทดสอบที่ปัจจัยของความเข้มข้นทางชีวภาพ (ค่าบีซีเอฟ)ได้ถูกกำหนดขึ้น แผนการตัดสินใจที่จะใช้ข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพหรือข้อมูล log KOW สำหรับวัตถุของการจำแนกประเภทจึงได้พัฒนาขึ้นโดยยึดแนวทางนี้เป็นหลัก ในบทนี้จะเน้นสารอินทรีย์และโลหะอินทรีย์ สำหรับการสะสมทางชีวภาพของโลหะมีคำอธิบายอยู่ในหัวข้อ A9.7 ด้วย
A9.5.1.3
ข้อมูลเกี่ยวกับคุณสมบัติความเข้มข้นทางชีวภาพของสารอาจจะได้จากการทดสอบที่ได้มาตรฐานหรืออาจประเมินจากโครงสร้างทางโมเลกุลของสาร การแปลข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพเพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทมักต้องมีการประเมินข้อมูลจากการทดสอบอย่างละเอียด เพื่อเอื้อประโยชน์ต่อการประเมิน จึงได้มีเอกสารแนบท้ายเพิ่มเติมมาสอบฉบับ ซึ่งอธิบายถึงวิธีการ (เอกสารแนบท้าย III ของภาคผนวก 8) และปัจจัยที่มีอิทธิพลต่อศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ (เอกสารแนบท้าย IV ของภาคผนวก 8) ท้ายที่สุดยังมีบัญชีแสดงวิธีการทดลองที่ได้มาตรฐานสำหรับการหาความเข้มข้นทางชีวภาพ และ KOW แนบมาด้วย (เอกสารแนบท้าย V ของภาคผนวก 8) พร้อมกับบัญชีรายการเอกสารอ้างอิง (เอกสารแนบท้าย IV ของภาคผนวก 8)
A9.5.2
การแปลข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพ
A9.5.2.1
โดยปกติการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางสิ่งแวดล้อมทางเคมี จะยึดข้อมูลด้านคุณสมบัติทางสิ่งแวดล้อมที่มีอยู่ของสารเป็นหลัก ข้อมูลการทดสอบมักจะไม่ได้ทำขึ้นเพื่อวัตถุหลักของการจำแนกประเภทและข้อมูลการทดสอบที่มีอยู่มากมายก็ไม่ตรงกับเกณฑ์การจำแนกประเภท ดังนั้นจึงจำเป็นต้องใช้แนวทางนี้สำหรับแปลข้อมูลผลการทดสอบที่มีอยู่ในเนื้อหาที่เกี่ยวข้องกับการจำแนกประเภทความเป็นอันตราย
A9.5.2.2
ความเข้มข้นทางชีวภาพของสารอินทรีย์สามารถหาได้จากการทดสอบความเข้มข้นทางชีวภาพ ซึ่งระหว่างการทดสอบได้มีการวัด ค่าบีซีเอฟ เป็นความเข้มข้นในสิ่งมีชีวิตซึ่งเทียบเคียงได้กับความเข้มข้นในน้ำภายใต้สภาวะคงที่ และ / หรือประเมินจากอัตราของการได้รับคงที่ (k1) และอัตราการจำกัดคงที่ (k2) (OECD  305 ,1996) โดยทั่วไปศักยภาพของสารอินทรีย์ที่จะเกิดความเข้มข้นทางชีวภาพจะเกี่ยวข้องกับความสามารถในการละลายได้ในไขมัน (ที่ละลายในไขมัน) ของสารเป็นสำคัญ มาตรการของความสามารถในการละลายได้ในไขมัน คือ  ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล (KOW) ซึ่งสำหรับสารอินทรีย์ที่ละลายในไขมันที่ไม่แตกตัวที่ผ่านกระบวนการเมตาบอลิสมที่น้อยที่สุด หรือการเปลี่ยนรูปทางชีวภาพภายในสิ่งมีชีวิตจะเกี่ยวพันอย่างใกล้ชิดกับปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพ ดังนั้น KOW จึงมักใช้เพื่อประเมินความเข้มข้นทางชีวภาพของสารอินทรีย์โดยยึดความสัมพันธ์ทางการปฏิบัติระหว่าง log ค่าบีซีเอฟ และ log KOW สำหรับสารอินทรีย์ส่วนใหญ่จะมีวิธีการประเมินเพื่อคำนวณค่า KOW ดังนั้นข้อมูลเกี่ยวกับคุณสมบัติความเข้มข้นทางชีวภาพของสารอาจนะเป็นดังนี้
(i)  
กำหนดโดยการทดลอง 
(ii) ประเมินจากค่า KOW ที่หาได้จากการทดลอง หรือ
(iii) ประเมินจากค่า KOW ที่ได้จากการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QASRS)
แนวทางการแปลข้อมูลดังกล่าวนี้ให้ไว้ด้านล่าง พร้อมกับแนวทางการประเมินประเภทของสารเคมีซึ่ง
ต้องการความระมัดระวังเป็นพิเศษ
A9.5.2.3
ปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพ (ค่าBCF)

A9.5.2.3.1
ปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพ คือ สัดส่วนบนพื้นฐานของน้ำหนักระหว่างความเข้มข้นของสารเคมีใน สิ่งมีชีวิต และความเข้มข้นในสื่อที่อยู่ล้อมรอบ คือ น้ำในสภาวะที่คงที่ ค่า BCF จึงได้จากการทดลองภายใต้สภาวะคงที่บนพื้นฐานของความเข้มข้นที่วัดได้ อย่างไรก็ตามสามารถคำนวณเป็นค่า BCF เป็นสัดส่วนระหว่างอัตราการได้รับอันดับแรกและอัตราการกำจัดออกคงที่ ซึ่งเป็นวิธีการที่ไม่ต้องการเงื่อนไขของความสมดุลย์

A9.5.2.3.2
แนวทางการทดสอบต่างๆ เพื่อหาความเข้มข้นทางชีวภาพในปลา ได้มีการจัดทำเป็นเอกสารและฉบับที่นำไปใช้มากที่สุดก็คือ OECD Test Guideline (OECD  305, 1996)

A9.5.2.3.3
ในขั้นตอนสุดท้าย ค่าBCFคุณภาพสูงที่ได้จาการทดลองจะใช้เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทเพราะข้อมูลนี้มีความสำคัญมากกว่าข้อมูลที่ใช้แทนกัน เช่น KOW
A9.5.2.3.4
ข้อมูลคุณภาพสูงคือ ข้อมูลที่เป็นไปตามเกณฑ์ที่ได้รับการยอมรับของวิธีการทดสอบที่ใช้และเป็นเกณฑ์มีการอธิบายไว้ เช่น การรักษาความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสให้คงที่ ความแปรปรวนของอุณหภูมิและออกซิเจนและเอกสารข้อมูลที่แสดงว่าได้ถึงสภาวะคงที่แล้ว เป็นต้น การทดลองจะถือว่าเป็นการศึกษาที่มีคุณภาพสูงหากคำอธิบายที่ถูกต้องชัดเจน (เช่นโดยหลักการปฏิบัติที่ดีในห้องปฏิบัติการ) ซึ่งจะทำให้สามารถพิสูจน์ได้ว่าเป็นไปตามเกณฑ์ที่ได้รับการยอมรับ นอกจากนั้นต้องใช้วิธีการวิเคราะห์ที่เหมาะสมเพื่อคำนวณ หาปริมาณของสารเคมีและ กระบวนการเมตาบอลิสม ที่เป็นพิษของสารที่อยู่ในน้ำและในเนื้อเยื่อของปลา (สำหรับรายละเอียดเพิ่มเติมให้ดูในส่วนที่1 และเอกสารแนบท้าย)
A9.5.2.3.5
ค่าBCF ที่ต่ำและมีคุณภาพไม่แน่นอนอาจทำให้เกิดความผิดพลาดและให้ค่าBCF ที่ต่ำเกินไป เช่น การใช้ค่าความเข้มข้นที่วัดได้ของสารประกอบในปลาและในน้ำ แต่เป็นค่าที่วัดได้หลังจากช่วงเวลาของการได้รับสัมผัสที่สั้นเกินไป ซึ่งยังไม่ถึงสภาวะคงที่ (OECD 306, 1996 เกี่ยวกับการคำนวณเวลาให้สมดุลย์) ดังนั้นจึงควรประเมินข้อมูลดังกล่าวอย่างระมัดระวังก่อนนำไปใช้และควรพิจารณาใช้ค่า KOW แทน 
A9.5.2.3.6
หากไม่มีค่าBCF สำหรับปลา อาจใช้ข้อมูลคุณภาพสูงเกี่ยวกับค่าBCF ของสายพันธุ์สัตว์อื่นได้ (เช่น ค่าBCF ที่หาได้จากหอยสีฟ้า หอยนางรม หอยทาก (ASTME 1022-94) ควรใช้ค่าBCF ที่รายงานไว้สำหรับ microalgae ด้วยความระมัดระวัง
A9.5.2.3.7
สำหรับสารที่ละลายในไขมันได้สูง เช่น ที่มีค่า log Kow สูงกว่า 6 ค่าBCF ที่ได้จาการทดลองมีแนวโน้มว่าจะต่ำแต่มีค่า log KOW สูงขึ้น คำอธิบายที่เป็นแนวคิดของความไม่เป็นเส้นตรงที่จะอ้างถึงสำหรับโมเลกุลขนาดจลนศาสตร์ที่ยอมให้สารซึมเข้าทางผนังเซลล์ลดลง หรือความสามารถละลายในไขมันในสิ่งมีชีวิตลดลงใหญ่ ดังนั้นจึงเกิด สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ และการได้รับสารในสิ่งมีชีวิตได้ต่ำ ปัจจัยอื่นๆ ประกอบด้วยความผิดปกติจากการทดลอง เช่น ไม่เกิดความสมดุล สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพลดลงเนื่องจาก กระบวนการดูดซับในสารอินทรีย์ในส่วนที่เป็นน้ำ และความผิดพลาดทางการวิเคราะห์ จึงควรต้องระมัดระวังเป็นพิเศษเมื่อประเมินผลการทดลองค่าBCF สำหรับสารที่ละลายในไขมันได้สูง เพราะว่าข้อมูลนี้ระดับของความไม่แน่นอนสูงกว่าค่าBCF ที่หาได้จากสารที่ละลายในไขมันได้ต่ำ
A9.5.2.3.8
ค่าBCF ในสายพันธุ์สัตว์ทดลองที่แตกต่างกัน
A9.5.2.3.8.1
ค่าBCFที่ใช้เพื่อการจำแนกประเภทยึดการวัดค่าทั้งตัวเป็นหลัก ตามที่กล่าวมาแล้ว ข้อมูลสำหรับการจำแนกประเภทที่ดีที่สุดคือค่าBCF ที่ได้จากการใช้วิธีการทดสอบ OECD  305 หรือวิธีการของสากลที่เท่าเทียมกันซึ่งจะใช้ปลาตัวเล็กเป็นสัตว์ทดลอง เนื่องจากผิวเหงือก (grill surface) ที่จะวัดสัดส่วนของน้ำหนักสำหรับสิ่งมีชีวิตขนาดเล็กสูงกว่าของสิ่งมีชีวิตขนาดใหญ่ จึงทำให้สภาวะคงที่ในสิ่งมีชีวิตขนาดเล็กถึงก่อนในสิ่งมีชีวิตขนาดใหญ่ ขนาดของสิ่งมีชีวิต (ปลา) ที่ใช้ในการศึกษาความเข้มข้นทางชีวภาพจึงเป็นสิ่งที่สำคัญมากโดยเทียบกับระยะเวลาที่ได้รับสารเมื่อค่าBCF ที่ต้องรายงานขึ้นอยู่กับความเข้มข้นที่วัดได้ในปลาและในนี่สภาวะคงที่เท่านั้น ดังนั้นหากใช้ปลาตัวใหญ่ เช่น ปลาแซลมอนที่โตเต็มที่ในการศึกษาความเข้มข้นทางชีวภาพควรทำการประเมินว่าช่วงเวลาที่ได้รับสารนานเพียงพอที่จะทำให้ถึงสภาวะคงที่หรือทำให้อัตราการได้รับทางจลนศาสตร์ คงที่เพื่อจะได้ค่าที่ถูกต้องแม่นยำหรือไม่
A9.5.2.3.8.2
ยิ่งกว่านั้น เมื่อใช้ข้อมูลที่มีอยู่สำหรับการจำแนกประเภทจึงเป็นไปได้ที่ค่าBCF จะได้จากปลาที่ต่างกันหรือสายพันธุ์สัตว์น้ำอื่นๆ (เช่น shell fish) และจากอวัยวะส่วนต่างๆ ของปลา ดังนั้นจึงจำเป็นต้องมีหลักของความเป็นปกติทั่วไปเป็นพื้นฐานในการเปรียบเทียบข้อมูลซึ่งกันและกันและเปรียบเทียบกับเกณฑ์ สังเกตได้ว่าความสัมพันธ์กันอย่างใกล้ชิดระหว่างปริมาณไขมันของปลาหรือสิ่งมีชีวิตในน้ำอื่นๆ กับค่าBCF ที่ได้ ดังนั้นเมื่อทำการเปรียบเทียบค่าBCF ระหว่างสายพันธุ์ปลาต่างๆ กันหรือเมื่อจะเปลี่ยนค่าBCF ของอวัยวะเฉพาะส่วนไปเป็นค่าBCF ของปลาทั้งตัว วิธีการปกติทั่วไปจะแสดงค่าBCFในปริมาณไขมัน ทั่วไป เช่นหากพบค่าBCF ของปลาทั้งตัวหรือค่าBCF ของอวัยวะเฉพาะส่วนในหนังสือ ขั้นตอนแรกในการคำนวณค่าBCF บนพื้นฐานของไขมันคิดเป็นจำนวนร้อยละโดยใช้ปริมาณไขมันในปลาหรือในอวัยวะเฉพาะส่วนเป็นเนื้อหาเปรียบเทียบ (เปรียบเทียบหนังสือ/ แนวทางสำหรับเนื้อหาที่เกี่ยวข้องกับปริมาณไขมันปกติของสายพันธุ์สัตว์ทดลอง)  ขั้นตอนที่สองใช้คำนวณค่าBCF ทั้งตัวสำหรับสิ่งมีชีวิตในน้ำ (เช่น ปลาตัวเล็ก) โดยพิจารณาปริมาณไขมัน ที่กำหนดทั่วไป ค่าที่กำหนดไว้ร้อยละ 5 เป็นค่าที่ใช้กันมากที่สุด (Pederson et al., 1996) เพราะเป็นค่าที่แสดงปริมาณไขมันโดยเฉลี่ยของปลาขนาดเล็กซึ่งใช้ในการทดสอบ OECD  305 (1996)

A9.5.2.3.8.3
โดยทั่วไป ค่าBCF ที่ใช้ได้ซึ่งเป็นค่าสูงสุดบนพื้นฐานของ ไขมันทั่วไปจะใช้เพื่อหาค่าBCF ที่นำหนักเปียกเปรียบเทียบกับค่าBCF ที่แยกจากค่า 500 ของเกณฑ์การจำแนกประเภทที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลก (ดูบทที่ 3.10 รูปที่ 3.10.1)
A9.5.2.3.9
การใช้สารที่ติดรังสี (radiolabelled substance)

A9.5.2.3.9.1
การใช้สารที่ติดรังสีเป็นสารทดสอบสามารถเอื้อประโยชน์ต่อการวิเคราะห์น้ำและตัวอย่างปลาอย่างไรก็ตาม หากไม่ใช้รวมกับวิธีวิเคราะห์เฉพาะการวัดค่ากัมมัตรังสีทั้งหมดอาจจะสะท้อนให้เห็นถึงสารดั้งเดิมที่ปรากฏอยู่รวมทั้ง สารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง และ สารคาร์บอนที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ที่เป็นไปได้ ซึ่งรวมอยู่ในเนื้อเยื่อของปลาในโมเลกุลโครงสร้างอินทรีย์ ดังนั้นค่าBCF ที่ได้จากการใช้สารทดสอบติดรังสีจึงเป็นค่าประเมินที่สูงเกินไป
A9.5.2.3.9.2
เมื่อใช้สารติดรังสี การติดรังสีมักจะติดที่ส่วนที่เสถียรของโมเลกุล ซึ่งด้วยเหตุผลค่าBCF ที่วัดได้จะรวมค่าBCFของสารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ด้วยสำหรับสารบางชนิด สารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้างจะเป็นพิษมากที่สุดและมีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพที่สูงที่สุด ดังนั้นการวัดสารดั้งเดิมรวมทั้งการวัดสารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้างจึงอาจมีความสำคัญต่อการแปลข้อมูลความเป็นอันตรายทางน้ำ (รวมทั้งศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ)
ของสารนั้น 
A9.5.2.3.9.3
ในการทดสอบที่ใช้สารติดรังสีมักจะพบความเข้มข้นของรังสีที่ติดสูงในถุงน้ำดี (gall bladder) ซึ่งในเรื่องนี้แปลได้ว่ามีสาเหตุมาจากการเปลี่ยนรูปทางชีวภาพในตับและต่อมาก็คือการกำจัดสารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ในถุงน้ำดี (Comotto et al., 1979; Wakabayashi et al., 1987; Goodrich et al., 1991; Tashima et al., 1992) เมื่อปลาไม่กินสิ่งที่อยู่ในถุงน้ำดีจะไม่ถ่ายไปสู่ลำไส้และอาจเกิดความเข้มข้นที่สูงของ สารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ได้ในถุงน้ำดี ดังนั้นการเลี้ยงอาหารปลาจึงมีผลกระทบต่อค่าBCF ที่วัดได้ มีการศึกษามากมายในหนังสือที่รายงานถึงการใช้สารประกอบติดรังสีและไม่มีการเลี้ยงอาหารปลา ผลก็คือมีความเข้มข้นของวัสดุกัมมันตรังสีอยู่ในถุงน้ำดี  ในการศึกษาเหล่านี้ส่วนมากจะประเมินความเข้มข้นทางชีวภาพไว้สูงเกินไป ดังนั้นเมื่อประเมินผลการทดลองต่างๆ ที่ใช้สารประกอบติดรังสี จึงเป็นเรื่องสำคัญที่ต้องประเมินถึงอาหารเลี้ยงปลาด้วย
A9.5.2.3.9.4
หากค่าBCF ของสารตกค้างที่ติดรังสีกำหนดในเอกสารว่า มากกว่าหรือเท่ากับ 1000 การ
วัดปริมาณผลิตผลของการย่อยสลายที่มากกว่าหรือเท่ากับร้อยละ 10 ของสารตกค้างทั้งหมดในเนื้อเยื่อปลาที่สภาวะคงที่ เช่นสารฆ่าตัวเบียน ได้แนะนำไว้ใน OECD  Guideline No.305 (1996) หากไม่มีการบ่งชี้และการวัดปริมาณของ สารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง การประเมินความเข้มข้นทางชีวภาพสูง (ค่าBCFมากกว่าหรือเท่ากับ 500) หากมีค่าเพียง ค่าBCF ที่ยึดสารประกอบดั้งเดิมและการวัดค่าที่ติดรังสีเป็นหลัก ให้ใช้ค่าBCF ที่ติดรังสี ในการจำแนกประเภท
A9.5.2.4
ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล (KOW)  

A9.5.2.4.1
สำหรับสารอินทรีย์ ค่า KOW คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลองหรือค่าที่ประเมินจากการทบทวนและตั้งเป็น “ค่าที่แนะนำ” เป็นที่ยอมรับมากกว่าการกำหนดค่า KOW อื่นๆ เมื่อไม่มีคุณภาพสูงจากการทดลอง อาจใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) ที่พิสูจน์แล้วสำหรับ log KOW ในขั้นตอนการจำแนกประเภท ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ที่พิสูจน์แล้วดังกล่าวนี้อาจใช้โดยไม่มีการเปลี่ยนแปลงเมื่อเทียบเกณฑ์ที่ตกลงหากจำกัดอยู่เฉพาะกับสารเคมีที่กำหนดลักษณะการใช้เป็นอย่างดี สำหรับสาร เช่น กรดแก่ หรือด่างแก่ สารที่ทำปฏิกิริยากับสารละลาย (eluent) หรือสารที่พื้นผิวมีความไว ควรให้ค่า KOW จากการวิเคราะห์ (EEC A9., 1992; OECD  117,1989) การวัดควรทำกับสารที่สามารถแตกตัวเป็นอนุมูลได้ในรูปแบบที่ไม่แตกตัว (กรดอิสระหรือด่างอิสระ) โดยใช้ระบบสะเทินที่เหมาะสมกับค่าความเป็นกรด-ด่าง ซึ่งต่ำกว่าค่า pK สำหรับกรดอิสระหรือสูงกว่า pK สำหรับด่างอิสระเท่านั้น

A9.5.2.4.2
การหาค่า KOW จากการทดลอง 

สำหรับการหาค่า KOW  จากการทดลอง มีหลายวิธีการแตกต่างกันวิธีเขย่าขวดทดลองอธิบายอยู่ในแนวทางมาตรฐาน เช่น OECD Test Guideline 107 (1995); OECD Test Guideline 117 (1989); EEC A.8.(1992); EPA-OTS (1982); EPA-FIFRA (1982); ASTM (1993); the ค่าความเป็นกรด-ด่าง-metric method (OECD Test Guideline in preparation) แนะนำให้ใช้วิธีเขย่าขวดทดลองเมื่อค่า log KOW ตกลงอยู่ในช่วง -2 ถึง 4 วิธีเขย่าขวดทดลองใช้เฉพาะกับสารบริสุทธิ์ที่ละลายในน้ำและแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล สำหรับสารที่ละลายในไขมันได้สูงซึ่งละลายได้อย่างช้าๆ ในน้ำ โดยทั่วไปข้อมูลที่ได้จากการใช้วิธีคนอย่างช้าๆ จะน่าเชื่อถือมากกว่า ยิ่งกว่านั้น ความยากลำบากในการทดลองประกอบกับการเกิดน้ำหยดในระหว่างการทดลองเขย่าขวดทดลองในบางครั้งไม่ดีเท่าวิธีการคนอย่างช้าๆ ที่น้ำ แอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล และสารประกอบที่ใช้ทดลองถูกทำให้เกิดความสมดุลย์ได้โดยการคนอย่างเบาๆ ด้วยวิธีการคนอย่างช้าๆ (OECD Test Guideline in preparation) จะได้ค่า KOW ที่ถูกต้องและแม่นยำของสารประกอบกับค่า log KOW สูงถึง 8.2 (OECD  draft Guideline,1998) เช่นเดียวกับวิธีเขย่าขวดทดลอง วิธีการคนอย่างช้าๆ ใช้เฉพาะกับสารบริสุทธิ์ที่ละลายในน้ำและ แอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล  วิธี HPLC แนะนำให้ใช้เมื่อค่า log KOW ตกลงมาอยู่ช่วง  0 ถึง 6  วิธี HPLC มีความไวต่อการมีสิ่งสกปรกอยู่ในสารประกอบที่ใช้ทดสอบ น้อยกว่าเมื่อเทียบกับวิธีเขย่าขวดทดลอง อีกวิธีการหนึ่งที่ใช้วัดค่า log KOW ก็คือ วิธี generator column (USEPA 1985)


ด้วยเหตุที่การหาค่า KOW จาการทดลองไม่สามารถเป็นไปได้เสมอไป เช่น สำหรับสารที่ละลายน้ำได้มาก สารที่ละลายในไขมันมาก สารลดแรงตึงผิว จึงอาจใช้ค่า KOW ที่ได้จากความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร 

A9.5.2.4.3
การใช้ค่าความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เพื่อหาค่า log KOW

เมื่อพบค่า KOW ที่ได้จากการประมาณแล้ว ต้องทำการพิจารณาถึงวิธีการประมาณค่าด้วย ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารจำนวนมากได้พัฒนาขึ้นและยังคงพัฒนาอยู่ต่อไปเพื่อประเมินหาค่า KOW โปรมแกรมทางธุรกิจของเครื่องคอมพิวเตอร์ที่มีอยู่ (CLOGP, LOGKOW (KOWWIN), AUTOLOGP, SPARC) มักจะใช้เพื่อประเมินความเสี่ยงหากไม่มีข้อมูลที่ได้จาการทดลอง โปรมแกรม CLOGP, LOGKOW และ AUTOLOGP ยึดการเพิ่มการสนับสนุนของกลุ่มเป็นพื้นฐาน ในขณะที่ SPARC ยึดโครงสร้างของสารเคมีมากกว่า เฉพาะ SPARC เท่านั้นที่ใช้ได้สำหรับสารประกอบอนินทรีย์หรือโลหะอินทรีย์  วิธีพิเศษจำเป็นต้องใช้เพื่อประเมินค่า log KOW สำหรับสารประกอบ ที่พื้นผิวมีความไว ที่เป็นตัวจับ และสำหรับสารผสม โปรมแกรม CLOGP ใช้ในโครงการร่วม US EPA/ EC เกี่ยวกับการพิสูจน์วิธีการประเมิน ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร  (US EPA / EC.1993) Pedersen et al. (1995) แนะนำให้ใช้โปรมแกรม CLOGP และ LOGKOW เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทเนื่องจากเป็นโปรมแกรมที่น่าเชื่อถือ หาซื้อได้และสะดวกต่อการใช้งาน วิธีการประเมินต่อไปนี้แนะนำให้ใช้เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภท

ตาราง A9.5.1 ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารที่แนะนำสำหรับการประมาณค่า KOW
	รูปแบบ
	ช่วงค่า log KOW
	การใช้สาร

	CLOGP 
	จาก log KOW < 0- tolog KOW >91
	โปรแกรมการคำนวณ log KOW  สำหรับสารประกอบอินทรีย์ที่มี C, H, N, O, Hal, P,  and / or S

	LOGKOW (KOWWIN)
	-4 < log KOW < 82 
	โปรแกรมคำนวณ log KOW สำหรับสารประกอบอินทรีย์ที่มี C, H, N, O, Hal, P, Se, Li, Na, K และ/หรือ Hg สารลดแรงตึงผิว บางตัว (เช่น แอลกอฮอล์ เอทโธซีเลท (ethoxylate) และ  สารที่แยกตัวออก อาจจะทำนายได้ด้วยโปรมแกรมนี้เช่นกัน

	AUTOLOGP
	log KOW > 5
	โปรแกรมคำนวณ log KOW สำหรับสารประกอบอินทรีย์ที่มี C, H, N, O, Hal, P และ S กำลังมีการพัฒนาเพื่อขยายการใช้งานของโปรแกรม AUTOLOGP

	SPARC
	ให้ผลที่มีการพัฒนาขึ้นมากกว่า KOWWIN และ CLOGP สำหรับสารประกอบที่มี log KOW > 5
	SPARC เป็นรูปแบบที่เหมือนเครื่องจักรที่ยึดหลักการของ อุณหพลศาสตร์ทางเคมี มากกว่าเป็นรูปแบบที่ไม่สามารถเปลี่ยนแปลงได้ ซึ่งมีรากฐานของความรู้มี่ได้จากข้อมูลการเฝ้าสังเกตการณ์ ดังนั้น SPARC จึงแตกต่างจากรูปแบบที่ใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร  (เช่น โปรแกรม KOWWIN, CLOGP, AUTOLOGP) ที่ว่าไม่ต้องการข้อมูล log KOW ที่วัดได้สำหรับชุดสารเคมี  โปรแกรม SPARC  สามารถใช้ได้ด้วยวิธีทั่วไปสำหรับสารประกอบอนินทรีย์ หรือสารประกอบโลหะอินทรีย์


1  การศึกษาที่ถูกต้องโดย  Niemelä ผู้ซึ่งเปรียบเทียบค่า log KOW  ที่ได้จากการทดลองกับค่าที่คำนวณแสดงให้เห็นว่าโปรม
แกรมนี้ทำนายค่า log KOW  ได้อย่างแม่นยำสำหรับสารอินทรีย์จำนวนมากในช่วงค่า log KOW  จากต่ำกว่า 0 ถึงสูงกว่า 9 (n = 501 , r2 = 0.967 ) ( TemaNord 1995 : 581)

2 บนพื้นฐานของค่า  log KOW ที่คำนวณกับการทดลอง (Syracuse Research  Corporation , 1999) ซึ่งได้ทดสอบสารประกอบ 13058 GKOW  ซึ่งประเมินว่าใช้ได้สำหรับสารประกอบที่มีค่า log KOW ในช่วง -4 ถึง 8
A9.5.3
ประเภทของสารเคมีที่ต้องระมัดระวังเป็นพิเศษในเรื่องของค่าBCF และค่า KOW
A9.5.3.1
มีคุณสมบัติทางเคมี - กายภาพบางอย่างที่สามารถทำให้การหาค่าBCF หรือการวัดค่าBCF เป็นเรื่องยากซึ่งอาจเป็นสารที่ไม่มีความเข้มข้นทางชีวภาพในลักษณะที่ตรงกับคุณสมบัติเคมี- กายภาพอื่นๆ ของสารนั้นเอง เช่น การปิดกั้นช่องว่างระหว่างอะตอม หรือสารที่ทำให้การใช้ตัวบ่งชี้ไม่เหมาะสม เช่น สารที่พื้นผิวมีความไว ซึ่งทำให้ทั้งการวัดและการใช้ log KOW ไม่เหมาะสม 


A9.5.3.2
สารที่ยากต่อการทดสอบ
A9.5.3.2.1
สารเคมีบางชนิดพบยากที่จะทดสอบในระบบทางน้ำ จึงได้มีการพัฒนาแนวทางที่จะช่วยทดสอบสารเหล่านี้ (DOE,1996; ECETOC 1996; และ US EPA 1996) OECD  กำลังอยู่ในกระบวนการขั้นสุดท้ายของการจำทำเอกสารแนวทางเพื่อทำการทดสอบในระบบทางน้ำสำหรับสารที่ยากต่อการทดสอบ  (OECD, 2000 ) เอกสารแนวนี้จะเป็นแหล่งข้อมูลที่ดีสำหรับการศึกษาความเข้มข้นทางชีวภาพของสารที่ยากต่อการทดสอบ และขั้นตอนที่จำเป็นเพื่อให้แน่ใจว่าข้อสรุปจาการทดสอบเหล่านั้นสามารถนำไปใช้ได้ สารที่ยากต่อการทดสอบอาจจะละลายได้ต่ำ ระเหย หรือขึ้นกับการย่อยสลายได้เร็วเนื่องจากกระบวนการต่างๆ เช่น การเปลี่ยนรูปโดยใช้แสง การทำปฏิกิริยากับน้ำ ออกซิเดชัน และการย่อยสลายในสิ่งมีชีวิต
A9.5.3.2.2
เพื่อให้สารประกอบอินทรีย์เกิดความเข้มข้นทางชีวภาพ สารต้องละลายได้ในไขมันปรากฏอยู่ในน้ำ และซึมผ่านทางเหงือกของปลาได้ คุณสมบัติที่จะเปลี่ยนแปลงสิ่งเหล่านี้จะก่อให้เกิดการเปลี่ยนแปลงของความเข้มข้นทางชีวภาพที่แม้จริงของสาร เมื่อเปรียบเทียบกับผลที่ทำนาย ยกตัวอย่างเช่น สารที่ย่อยสลายทางชีวภาพได้ง่ายอาจจะปรากฏอยู่ในน้ำในระยะสั้นๆ ในลักษณะที่เหมือนกัน ความสามารถในการระเหย และ การทำปฏิกิริยากับน้ำ จะลดความเข้มข้นและลดเวลาที่จะให้สารเกิดความเข้มข้นทางชีวภาพ พารามิเตอร์ที่สำคัญที่อาจจะช่วยลดความเข้มข้นของการได้รับสัมผัสที่แท้จริงของสาร ก็คือการดูดซับที่ชิ้นส่วนย่อยหรือที่พื้นผิว มีสารหลายชนิดที่แสดงให้เห็นว่าสามารถเปลี่ยนรูปได้อย่างรวดเร็วในสิ่งมีชีวิต ซึ่งจะนำไปสู่การได้ค่าBCF  ต่ำกว่าที่คาด สารที่ก่อตัวเป็นไมเซลล์ (ไมเซลล์ (micelle)  (ไมเซลล์)s) หรือ สารที่รวมตัวกัน อาจเกิด ความเข้มข้นทางชีวภาพต่ำกว่าที่จะทำนายได้จากคุณสมบัติทางเคมี – กายภาพธรรมดา กรณีเช่นนี้เกิดขึ้นกับสารที่ไม่ละลายน้ำที่อยู่ใน ไมเซลล์ (ไมเซลล์ (micelle)  (ไมเซลล์)s) ซึ่งเป็นผลมาจากการใช้สารที่แพร่กระจายออกไป ดังนั้นจึงไม่แนะนำให้ใช้สารที่แพร่กระจายออกไปในการทดสอบการสะสมทางชีวภาพ
A9.5.3.2.3
โดยทั่วไปสำหรับสารที่ยากต่อการทดสอบค่าBCF และ KOW ที่ยึดสารดั้งเดิมเป็นหลักมีความสำคัญอย่างยิ่งสำหรับการหาศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ ยิ่งกว่านั้นเอกสารที่ถูกต้องของความเข้มข้นที่ได้จากการทดสอบก็มีความสำคัญอย่างยิ่งสำหรับการพิสูจน์ค่าBCFที่ให้
A9.5.3.3
สารที่ละลายได้ต่ำและสารผสม

สารที่ละลายได้ต่ำควรต้องระมัดระวังเป็นพิเศษ  บ่อยครั้งมีการบันทึกความความสามารถในการละลายของสารเหล่านี้ไว้ต่ำกว่าขีดจำกัดซึ่งก่อให้เกิดปัญหาในการแปลศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ สำหรับสารเหล่านั้นศักยภาพของความเข้มข้นชีวภาพควรยึดค่า log   KOW ที่ได้จาการทดลองหรือค่า log  KOW  ที่คำนวณจาก ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร 


เมื่อสารที่มีองค์ประกอบหลากหลายไม่สามารถละลายในน้ำได้หมด ต้องพยายามบ่งชี้องค์ประกอบของสารผสมให้ได้เร็วสุดและตรวจสอบความเป็นไปได้ที่จะหาศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพของสารนี้ให้ได้โดยใช้ข้อมูลที่มีอยู่ขององค์ประกอบของสาร หากองค์ประกอบที่เกิดจากการสะสมทางชีวภาพได้เป็นองค์ประกอบสำคัญของสารผสมนี้ (เช่น มากกว่าร้อยละ 20 หรือต่ำกว่าสำหรับองค์ประกอบที่เป็นอันตราย) ในถือว่าสารผสมนี้เป็นสารที่เกิดการสะสมทางชีวภาพได้
A9.5.3.4
สารที่มีโลหะโมเลกุลสูง
 
ขนาดของโมเลกุลที่สูงเกินระดับหนึ่งจะทำให้ศักยภาพของสารที่เกิดความเข้มข้นทางชีวภาพลดลง ซึ่งอาจเกิดขึ้นได้เนื่องจาก การปิดกั้นช่องว่างระหว่างอะตอม ของการเคลื่อนที่ของสารผ่านผนังเซลล์เหงือก ได้เสนอการเสนอว่าให้ใช้ค่าจุดตัด ที่ 700 สำหรับน้ำหนักของโมเลกุล (เช่น European Commission, 1996) อย่างไรก็ตาม ค่าจุดตัดนี้ ขึ้นอยู่กับข้อวิจารณ์และมีข้อเสนอให้ค่าจุดตัด เป็นทางเลือกที่ 100 เปรียบเทียบกับการไม่พิจารณาสารที่มีผลกระทบทางน้ำโดยอ้อม (CSTEE, 1999) โดยทั่วไปควรพิจารณาถึงความเข้มข้นทางชีวภาพของสารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ที่เป็นไปได้ หรือผลผลิตของการย่อยสลายทางสิ่งแวดล้อมของโมเลกุลใหญ่ ดังนั้นควรประเมินข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพของโมเลกุลที่มีน้ำหนักของโมเลกุลสูงอย่างระมัดระวัง และใช้ได้เฉพาะเมื่อพิจารณาแล้วว่าสามารถใช้ได้ทั้งในส่วนของสารประกอบดั้งเดิมและ สารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้าง ของสารและผลผลิตการย่อยสลายของสิ่งแวดล้อม
A9.5.3.5
สารที่พื้นผิวมีความไว

A9.5.3.5.1
สารลดแรงตึงผิว ประกอบด้วยส่วนที่ละลายได้ในไขมัน (ส่วนมากเป็นหมู่อัลคิล (alkyl)) และละลายได้ในน้ำ (สารมีขั้ว) ขึ้นอยู่กับการมีขั้ว  สารลดแรงตึงผิวจะแบ่งย่อยออกเป็นประเภทของ ไอออนประจุลบ ไอออนประจุบวก ไอออนที่ไม่มีประจุ หรือ เนื่องจากการมีขั้วที่แตกต่างกัน สารลดแรงตึงผิวจึงเป็นประเภทสารประกอบที่แตกต่างกันทางโครงสร้าง ซึ่งระบุได้โดยการมีความไวที่พื้นผิวมากกว่าโดยโครงสร้างทางเคมีศักยภาพของ สารลดแรงตึงผิว ที่จะเกิดจากการสะสมทางชีวภาพควรพิจารณาเปรียบเทียบกับประเภทย่อยที่แตกต่างกัน (ไอออนประจุลบ ไอออนประจุบวก ไอออนที่ไม่มีประจุ หรือ สภาพที่เป็นทั้งกรด-ด่าง) แทนที่จะเปรียบเทียบกับกลุ่ม สารที่พื้นผิวมีความไวอาจก่อตัวเป็น อีมัลชัน (emulsion)ซึ่งเป็นเรื่องยากที่จะหาสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ การก่อตัวไมเซลล์ (ไมเซลล์ (micelle)  (ไมเซลล์)) สามารถส่งผลให้เกิดการเปลี่ยนแปลงสัดส่วนของสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ แม้แต่เมื่อเกิดสารละลายอย่างเห็นได้ชัด ดังนั้นจึงเกิดปัญหาในการแปลศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพ
A9.5.3.5.2
ปัจจัยของความเข้มข้นทางชีวภาพที่ได้จากการทดลอง

ค่าBCF ที่วัดได้จาก สารลดแรงตึงผิว แสดงให้เห็นว่าค่าBCF อาจจะเพิ่มสูงขึ้นพร้อมกับความยาวของหมู่อัลคิล (alkyl) และขึ้นอยู่ตำแหน่งที่จับของสารมีขั้ว และลักษณะโครงสร้างอื่นๆ 
A9.5.3.5.3
ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล สำหรับสารลดแรงตึงผิว ไม่สามารถหาได้โดยการใช้วิธีเขย่าขวดทดลองหรือวิธีคนอย่างช้าๆ เนื่องจากจะเกิดการก่อตัวของ อีมัลชัน (emulsion) นอกจากโมเลกุลของ สารลดแรงตึงผิว จะเกิดขึ้นในน้ำเป็นไอออนในขณะที่ก็จะต้องจับคู่กับประจุที่ต้านทานกัน เพื่อละลายในแอลกอฮอลออกทานอล   ดังนั้นค่า KOW   ที่ได้จากการทดลองจึงไม่สามารถอธิบายลักษณะของ การแยกส่วนของไอออน สารลดแรงตึงผิว (Tolls, 1998) ในทางตรงกันข้ามความเข้มข้นทางชีวภาพของ ไอออนประจุลบ และ ไอออนที่ไม่มีประจุ สารลดแรงตึงผิวจะเพิ่มขึ้นสูงพร้อมกับความสามารถละลายได้ในไขมันที่เพิ่มสูงขึ้นด้วย (Toll, 1998) Toll (1998) แสดงให้เห็นว่าสำหรับสาร สารลดแรงตึงผิวบางตัว ค่า log KOW  ที่คำนวณได้โดยใช้โปรแกรม LOGKOW สามารถแสดงศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพได้ อย่างไรก็ตามสำหรับ สารลดแรงตึงผิว อื่นๆ จำเป็นต้อง “แก้ไข” ค่า log KOW ที่คำนวณได้โดยใช้วิธีของ Roberts (1989) ผลที่ได้เหล่านี้แสดงให้เห็นว่าคุณภาพของความสัมพันธ์ระหว่างค่า log KOW ที่คำนวณได้ และความเข้มข้นทางชีวภาพขึ้นอยู่กับประเภทและชนิดของ สารลดแรงตึงผิวที่เกี่ยวข้องเฉพาะ ดังนั้นควรใช้การจำแนกประเภทศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพที่ยึดค่า log KOW เป็นหลักอย่างระมัดระวัง
A9.5.4
ปัจจัยที่ขัดแย้งกันและการขาดข้อมูล
A9.5.4.1
ข้อมูล ค่าBCF ที่ขัดแย้งกัน

ในสถานการณ์ที่มีข้อมูล ค่าBCF อยู่มากมายสำหรับสารตัวเดียวกัน จึงเป็นไปได้ที่ผลการทดสอบที่ขัดแย้งกันโดยทั่วไป ผลของสารที่ทดสอบหลายๆ ครั้งโดยใช้การทดสอบความเข้มข้นทางชีวภาพที่เหมาะสม ควรแปลโดยใช้วิธีเทียบน้ำหนักของหลักฐาน” ซึ่งเรื่องนี้มีนัยสำคัญว่าหากได้ข้อมูล ค่าBCF ที่ได้จากการทดลองทั้งมากกว่าหรือเท่ากับหรือน้อยกว่า 500 ของสารตัวหนึ่ง ควรใช้ข้อมูลที่มีคุณภาพสูงสุดและมีเอกสารที่ดีที่สุด เพื่อหาศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพของสารตัวนั้น หากความแตกต่างยังคงอยู่ เช่น หากมีค่าBCF คุณภาพสูง สำหรับสายพันธุ์ปลาที่แตกต่างกัน ควรใช้ค่าใช้ได้ที่สูงสุดเป็นพื้นฐานของการจำแนกประเภท

เมื่อมีข้อมูลขนาดใหญ่กว่า (4 ค่าหรือมากกว่า) สำหรับสายพันธุ์สัตว์เดียวกัน และระยะของชีวิตเดียวกันอาจใช้ค่าเฉลี่ยทางเรขาคณิตของค่าBCF เป็นตัวแทนค่าBCF สำหรับสารพันธุ์สัตว์นั้นๆ
A9.5.4.2
ข้อมูลค่า log KOW ที่ขัดแย้งกัน

ในสถานการณ์ที่มีข้อมูลค่าBCF อยู่มากมายสำหรับสารตัวเดียวกัน จึงเป็นไปได้ที่ผลการทดสอบที่ขัดแย้งกัน หากได้ข้อมูลค่า log KOW ทั้งมากกว่าหรือเท่ากับและน้อยกว่า 4 สำหรับสารตัวหนึ่ง ให้ใช้ข้อมูลคุณภาพสูงที่สุดและเอกสารที่ดีที่สุด เพื่อหาศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพของสารนั้น หากความแตกต่างยังคงอยู่ค่าที่ใช้ได้สูงสุดควรได้รับการพิจารณานำมาใช้ก่อน ในสถานการณ์เช่นนี้ ค่า log KOW ที่คำนวณได้จาก ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สามารถใช้เป็นแนวทางได้
A9.5.4.3
การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญ

หากไม่มีข้อมูล ค่าBCF และ log KOW ที่ได้จากการทดลองหรือไม่มีข้อมูล log KOW ที่ได้จากการทำนายอาจประเมินศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพในสิ่งแวดล้อมทางน้ำได้โดยการตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญ ซึ่งอาจจะยึดหลักการเปรียบเทียบโครงสร้างโมเลกุลกับโครงสร้างของสารอื่นๆ ซึ่งมีข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพจากการทดลอง หรือข้อมูล log KOW หรือข้อมูล KOW จากการทำนาย 
A9.5.5
กระบวนการตัดสินใจที่อิงเหตุและผล

A9.5.5.1
กระบวนการตัดสินใจที่อิงเหตุและผลได้พัฒนาขึ้นโดยยึดรายละเอียดและข้อสรุปข้างต้นเป็นหลัก ซึ่งจะเอื้อประโยชน์ต่อการตัดสินใจว่าสารมีศักยภาพความเข้มข้นทางชีวภาพต่อสายพันธุ์สัตว์น้ำหรือไม่
A9.5.5.2
ในขั้นสุดท้าย ค่าBCF คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลองจะใช้เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภท ไม่ควรใช้ค่าBCF ที่ต่ำหรือคุณภาพไม่แน่นอนเพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทหากสามารถหาข้อมูล log KOW ได้เพราะว่าอาจให้ค่าที่ผิดและค่าBCF ที่ต่ำเกินไป เช่น เนื่องจากเวลาการได้รับสัมผัสสั้นเกินไปที่จะถึงสภาวะคงที่ หากไม่สามารถหาค่าBCF สำหรับสายพันธุ์ปลาได้ ข้อมูล ค่าBCF คุณภาพสูงสำหรับสายพันธุ์สัตว์อื่นๆ (เช่น หอยแมลงภู่) ก็อาจจะมานิยมกันได้
A9.5.5.3
สำหรับสารอินทรีย์ ค่า KOW คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลองหรือค่าที่ประเมินจากการทบทวนและตั้งเป็น “ค่าที่แนะนำ” เป็นที่ยอมรับมากกว่าการกำหนดค่า KOW อื่นๆ เมื่อไม่มีคุณภาพสูงจากการทดลอง อาจใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) ที่พิสูจน์แล้วสำหรับ log KOW ในขั้นตอนการจำแนกประเภท ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารที่พิสูจน์แล้วดังกล่าวนี้อาจใช้โดยไม่มีการเปลี่ยนแปลงเมื่อเทียบเกณฑ์ที่ตกลงหากจำกัดอยู่เฉพาะกับสารเคมีที่กำหนดลักษณะการใช้เป็นอย่างดี สำหรับสาร เช่น กรดแก่ หรือด่างแก่ สารผสมโลหะและสารที่พื้นผิวมีความไว ควรให้ค่า KOW ที่คำนวณได้จาก  ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร หรือการคำนวณที่ยึดความสามารถในการละลายน้ำเป็นหลัก และใน แอลกอฮอลชนิด ออกทานอล เป็นหลักแทนที่จะใช้ค่า KOW ที่ได้จากการวิเคราะห์
A9.5.5.4
หากมีข้อมูลแต่เป็นข้อมูลที่ไม่ได้พิสูจน์ ให้ใช้การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญ
A9.5.5.5
การที่สารจะมีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพในสิ่งมีชีวิตในน้ำหรือไม่สามารถตัดสินได้จากแผนดังต่อไปนี้


ค่าBCF คุณภาพสูงที่ได้จากกาทดลองใช้ได้  (  ใช่:



ค่าBCF มากกว่าหรือเท่ากับ 500: สารที่มีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ


ค่าBCF น้อยกว่า 500: สารไม่มีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ


ค่าBCF คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลองใช้ได้   (  ไม่:



ค่า log KOW คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลอง/ ใช่ได้  (  ใช่:



log KOW มากกว่าหรือเท่ากับ 4: สารมีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ


log KOW น้อยกว่า 4: สารไม่มีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ


ค่าBCF คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลองใช้ได้  (  ไม่:


ค่า log KOW คุณภาพสูงที่ได้จากการทดลอง/ ใช่ได้  ( ไม่:

ใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) ที่พิสูจน์แล้วเพื่อคำนวณค่า log KOW   ( ใช่:



log KOW มากกว่าหรือเท่ากับ 4: สารมีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ


log KOW น้อยกว่า 4: สารไม่มีศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพ
A9.6 
การใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร
A9.6.1
ที่มา
A9.6.1.1
ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) ในพิษวิทยาทางน้ำเป็นเรื่องที่ต้องย้อนกลับไปที่งานของ Overton ในเมืองซูริค (Lipnick, 1986) และไมเจอร์ในเมืองมาเบิร์ก  (Lipnick, 1989a) ทั้งสองได้แสดงพลังของสารที่ผลิตการมีผลต่อระบบปราสาทในลูกอ๊อดและปลาตัวเล็ก อยู่ในสัดส่วนโดยตรงกับ ค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วนที่วัดระหว่างน้ำมันมะกอกและน้ำ Overton วางทฤษฏีพื้นฐานไว้ในหนังสือของเขาปี 1901 “studien über die Narkose” ว่าความสัมพันธ์ที่สะท้อนถึงความเป็นพิษ ที่เกิดขึ้นที่ความเข้มข้นมาตรฐานโดยโมล หรือปริมาตรโดยโมลภายในโมเลกุลภายในสิ่งมีชีวิต (Lipnick,1991a) นอกจากนี้เค้ายังให้ข้อสรุปว่าเรื่องนี้สอดคล้องกับความเข้มข้นหรือปริมาณเดียวกัน สำหรับสิ่งมีชีวิตต่างๆ โดยไม่คำนึงถึงว่าการได้รับมาจากน้ำหรือผ่านทางการหายใจเอาก๊าซเข้าไป ความเข้มข้นนี้จะกลายเป็นที่รู้จักในเรื่องของการวางยาสลบว่าเป็นทฤษฎีของ Meyer – Overton

A9.6.1.2
Corwin Hansch และทีมงานที่มหาวิทยาลัยโพโนมา เสนอการใช้ แอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล / น้ำให้เป็นระบบการแยกส่วนที่ได้มาตรฐาน และพบว่าค่าสัมประสิทธื์ของการแยกส่วนนี้เป็นคุณสมบัติของการเติมแต่งและการประกอบที่สามารถคำนวณได้โดยตรงจากโครงสร้างทางเคมี นอกจากนี้พวกเขายังพบว่า สามารถใช้การวิเคราะห์การถดทอยเพื่อให้ได้รูปแบบความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร 137 ในรูปแบบการเขียน (1/C = A log KOW + B ที่ KOW เป็น ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล และ C เป็น ความเข้มข้นโดยโมลของโมเลกุลที่ควบคุมการตอบรับทางชีววิทยาที่ได้มาตรฐานสำหรับผลกระทบของสารประกอบอินทรีย์ที่เป็นอิเล็กทรอไลท์ และไม่มีปฏิกิริยากับสัตว์ทั้งตัว อวัยวะ เซลล์ หรือแม้แต่เอนไซม์บริสุทธิ์ สมการทั้ง 5 สมการซึ่งเกี่ยวพันกับความเป็นพิษของ โมโนไฮดริก แอลกอฮอล์ (monohydric alcohols) ธรรมดา 5 ชนิดที่มีต่อปลา 5 สายพันธุ์เกือบจะเหมือนกับความชัน และ จุดตัด ที่โดยความเป็นจริงเป็นเรื่องเดียวกันกับที่ Könemann ค้นพบในปี 1981 ผู้ซึ่งไม่เคยรู้เกี่ยวกับงานของ Hansch มาก่อน  Könemann และคนอื่นได้ชี้ชัดว่าการไม่ทำปฏิกิริยา การที่ไฟฟ้าไหลผ่านไม่ได้ ล้วนทำงานด้วยกลไกของสารที่มีผลต่อระบบประสาท ในการทดสอบความเป็นพิษของปลาอย่างเฉียบพลัน  ซึ่งทำให้ความเป็นพิษในระดับสุดหรือระดับพื้นฐานเพิ่มสูงขึ้น (Lipnick, 1989b) 

A9.6.2
สิ่งรบกวนในการทดลองที่เป็นสาเหตุให้คำนวณความเป็นอันตรายได้ต่ำ
A9.6.2.1
สารที่ไฟฟ้าไหลผ่านไม่ได้อื่นๆ สามารถเป็นพิษได้มากกว่าที่ทำนายโดย ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร แต่เป็นพิษน้อยกว่ายกเว้นว่าเป็นผลที่เกิดจากสิ่งรบกวนในการทดสอบ สิ่งรบกวนในการทดสอบนี้ประกอบด้วยข้อมูลที่ได้รับสำหรับสารประกอบ เช่น ไฮโดรคาร์บอน (Hydrocarbons) ซึ่งมีแนวโน้มที่จะระเหยในระหว่างการทดสอบ รวมทั้งสารที่ไม่ละลายในน้ำ ซึ่งระยะเวลาในการทดสอบ อาจจะไม่เพียงพอที่จะได้รับการแยกส่วนที่ความสมดุลย์อยู่ในสภาวะคงที่ระหว่างความเข้มข้นในน้ำ (สารละลายที่ทดสอบในน้ำ) และส่วนที่ไม่ละลายน้ำภายในของ การทำงานของ narcosis   จุดความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์ (QASR plot) ของ log KOW ต่อ log C  สำหรับ สารไม่ทำปฏิกิริยา ที่ไฟฟ้าไหลผ่านไม่ได้แสดงความสัมพันธ์เป็นเส้นตรงได้ยาวเท่าที่จะเกิดความสมดุลย์ภายในระยะเวลาการทดสอบ หลังจากจุดนี้จะสังเกตเห็นความสัมพันธ์แบบ เป็นไปได้สองทาง กับสารเคมีที่เป็นพิษมากที่สุดเป็นสารที่มีค่า log KOW สูงสุด ซึ่งความสมดุลย์ดังกล่าวจะเกิดขึ้น (Lipnick, 1990)

A9.6.2.2
ปัญหาในการทดสอบอีกเรื่องหนึ่งก็คือ ค่าจุดตัดของความสามารถในการละลายน้ำ หากความเข้มข้นเป็นพิษที่ต้องการให้เกิดผลกระทบสูงกว่าความสามารถในการละลายน้ำของสารประกอบจะไม่สังเกตเห็นผลกระทบใดๆ เลยแม้แต่ที่จุดอิ่มน้ำ สารประกอบที่มีความเมข้นเป็นพิษที่ทำนายไว้ใกล้กับความสามารถในการละลายน้ำจะไม่เกิดผลกระทบใดๆ เลยเหมือนกัน หากระยะเวลาในการทดสอบเพียงพอที่จะได้การแยกส่วนที่สมดุลย์ ค่าจุดตัดที่เหมือนกันจะสังเกตเห็นได้สำหรับ สารลดแรงตึงผิว หากทำนายความเป็นพิษที่เข้มข้นหลังจากความเข้มข้นวิกฤตของ ไมเซลล์ (micelle)  (ไมเซลล์) แม้ว่าสารประกอบดังกล่าวอาจจะไม่แสดงความเป็นพิษภายใต้เงื่อนไขเหล่านี้เมื่อทดสอบเดี่ยว แต่การส่งพิษมาที่สารผสมจะยังคงปรากฎอยู่ สำหรับสารประกอบที่ค่า log KOW เหมือนกันความแตกต่างในความสามารถละลายน้ำได้จะสะท้อนถึงความแตกต่างในเอนธาลปี (enthalpy) ของ fusion ที่เกี่ยวพันกับจุดหลอมละลาย จุดหลอมละลายเป็นผลสะท้อนของระดับความเสถียรของ crystal lattice และถูกควบคุมโดย intermolarcular hydrogen พันธะing จะขาดความสามารถในการยืดหยุ่นและความสมมาตรที่สอดคล้องกัน  ความสมมาตรของสารประกอบยิ่งสูงมากเพียงใด จุดหลอมละลายก็จะยิ่งสูงขึ้นมากเท่านั้น (Lipnick, 1990)

A9.6.3
ประเด็นเรื่องรูปแบบของ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร
A9.6.3.1
การเลือกความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารที่เหมาะสม หมายถึงว่า รูปแบบนี้จะให้การทำนายที่น่าเชื่อถือเกี่ยวกับความเป็นพิษหรือกิจกรรมทางชีวภาพของสารเคมีที่ไม่ได้ทำการทดสอบ กล่าวโดยทั่วไปก็คือความน่าเชื่อถือจะลดลงเมื่อโครงสร้างทางเคมีของสารมีความสับซ้อนมากขึ้น ยกเว้นว่าจะได้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารจากสารเคมีที่ระบุไว้อย่างละเอียด ซึ่งมีโครงสร้างเหมือนกับสารที่จะทำนาย รูปแบบ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ที่ได้จากสารประกอบของสารเคมีที่ระบุไว้อย่างละเอียดมักจะใช้โดยทั่วไปในการพัฒนายารักษาโรคเมื่อมีการบ่งชี้ถึงสารประกอบหลักตัวใหม่ และมีความจำเป็นที่จะต้องเปลี่ยนแปลงโครงสร้างเล็กน้อยเพื่อให้กิจกรรมเป็นไปอย่างดีที่สุด (และลดความเป็นพิษ) โดยรวมแล้ววัตถุประสงค์ก็คือ เพื่อทำการคำนวณโดย interpolalation มากกว่า การคาดคะเนตัวเลขนอกช่วง  
A9.6.3.2
ยกตัวอย่างเช่น หากมีข้อมูลการทดสอบ 96- h LC50 ของ ปลามินโน สำหรับ เอ็ทธานอล(ethanol) เอ็น-บูทานอล (n-butanol) เอ็น เฮกซานอล (n-hexanol) และ เอ็น-โนนานอล (n- nonanol) จะมีความมั่นใจในการทำนายจุดสิ้นสุดปฏิกิริยา สำหรับ เอ็น-โพรพานอล (n- propanol) และ เอ็น-เพนทานอล (n- pentanol) ได้ในทางตรงกันข้ามจะมีความมั่นใจน้อยลงในการทำนายสำหรับ เมทธานอล (methanol) ซึ่งเป็นวิธีการ การคาดคะเนตัวเลขนอกช่วง และ เมทธานอล (methanol) มีคาร์บอนอะตอมน้อยกว่าสารเคมีอื่นๆ ที่ได้ทำการทดสอบมาแล้ว ในความเป็นจริงพฤติกรรมของสมาชิกอันดับแรกของคู่ที่เหมือนกันนั้นเป็นส่วนที่ไม่ปกติที่สุด และไม่ควรทำนายโดยใช้ข้อมูลจากสมาชิกส่วนที่เหลือของชุดนั้นแม้แต่ความเป็นพิษของแอลกอฮอล์ที่เป็นกิ่งโซ่ก็อาจจะเป็นการคาดคะเนตัวเลขนอกช่วงที่ไม่สมเหตุสมผลซึ่งขึ้นอยู่กับจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาที่กำลังพิจารณา การคาดคะเนตัวเลขนอกช่วงนี้กลับไม่น่าเชื่อถือถึงระดับที่ความเป็นพิษจะเกี่ยวข้องกับการผลิตสารที่ถูกเปลี่ยนแปลงโครงสร้างสำหรับจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาเฉพาะโดยตรงกันข้ามกับคุณสมบัติของสารประกอบดั้งเดิม หากความเป็นพิษเกิดขึ้นโดยกลไกการจับตัวรับเฉพาะ อาจสังเกตเห็นผลกระทบที่มีการเปลี่ยนแปลงโครงสร้างทางเคมีเพียงเล็กน้อย
A9.6.3.3
สิ่งที่จะควบคุมความมีเหตุผลของการทำนายนี้ในท้ายที่สุดก็คือระดับซึ่งสารประกอบที่ใช้เพื่อได้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับจุดสิ้นสุดทางชีววิทยาเฉพาะทำงานโดยกลไกของโมเลกุลทั่วไป โดยหลายกรณี ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ไม่ได้เป็นรูปแบบที่เหมือนเครื่องกล แต่เป็นเพียงรูปแบบที่มีความสัมพันธ์กัน รูปแบบที่เป็นเหมือนเครื่องกลอย่างแท้จริงต้องได้จากชุดสารเคมีที่ล้วนทำงานโดยกลไกของโมเลกุลทั่วไป และเข้ากับ สมการ ที่ใช้พารามิเตอร์หนึ่งพารามิเตอร์หรือมากกว่าที่เชื่อโดยตรงขั้นตอนหนึ่งขั้นตอนหรือมากกว่าของกลไกที่กำลังพิจารณา พารามิเตอร์หรือคุณสมบัติดังกล่าวรู้จักกันโดยทั่วไปว่าเป็นตัวแสดงของโมเลกุลเป็นเรื่องสำคัญที่ต้องระลึกได้ว่าตัวแสดงของโมเลกุลดังกล่าวอาจไม่มีการแปลข้อมูลทางกายภาพโดยตรงในการใช้โดยทั่วไป สำหรับรูปแบบที่สัมพันธ์นั้น ความน่าเชื่อถือของการทำนายจะเพิ่มขึ้นเมื่อมีการระบุสารแต่ละประเภทโดยละเอียด เช่น กลุ่มของสารเคมีที่ชอบประจุลบ เช่น อะครีเลท (acrylates) ซึ่งระดับการเกิดปฏิกิริยาอาจจะคล้ายคลึงกันและสามารถคำนวณความเป็นพิษสำหรับสารเคมี “ใหม่” โดยใช้รูปแบบที่ยึดพารามิเตอร์ของ  log KOW  เป็นหลักเพียงอย่างเดียวเท่านั้น
A9.6.3.4
ยกตัวอย่าง แอลกอฮอล์ปฐมภูมิและทุติยภูมิที่มีพันธะสองเท่าหรือสามเท่าที่ผันให้เข้ากับการทำงานของ ไฮดรอกซิล (Hydroxyl) (เช่น อะไลลิค (allylic) หรือ โพรพาไกทิค (propargytic)) มีความเป็นพิษมากกว่าที่จะทำนายได้โดย ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับสารประกอบอิ่มตัวที่สอดคล้องกัน พฤติกรรมนี้พิจารณาได้มีสาเหตุมาจากกลไกของ สารเคมีที่ชอบประจุลบ ให้สอดคล้องกันกับ a, B – สารอัลดีไฮด์ และ คีโตนชนิดไม่อิ่มตัว (unsaturated aldehydes and ketones) ซึ่งทำหน้าที่เป็นสารเคมีที่ชอบประจุลบผ่านกลไกการยอมรับของ Michael (Veith et al., 1989) เมื่อมีตัวยับยั้งเอ็นไซม์แอลกอฮอล์ ดีไฮโดรเกนเนส (alcohol dehydrogennase)  สารประกอบเหล่านี้จะมีพฤติกรรมเหมือนแอลกอฮอล์อื่นๆ แ ละไม่แสดงความเป็นอันตรายที่มากเกินไป ซึ่งเป็นไปตามสมมติฐานที่เป็นเหมือนเครื่องกล
A9.6.3.5
สถานการณ์นี้จะกลายเป็นเรื่องที่ซับซ้อนยิ่งขึ้นเมื่อไปเกินกว่าองค์ประกอบทางเคมีในกลุ่มเดียวกันของสารประกอบ ให้พิจารณาได้จากเบนซินธรรมดาเป็นตัวอย่าง ชุดของคลอโรเบนซิน (cholorobenzenes) อาจมองว่าคล้ายคลึงกับชุด คู่ที่เหมือนกัน ไม่มีความแตกต่างมากในความเป็นพิษของ ไอโซเมอริค ไดโครโรเบนซิน (isomeric dichlorobenzene) ทั้งสามเพื่อว่าความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) สำหรับ โครโรเบนซิน (cholobenzenes) ที่ยึดข้อมูลการทดสอบสำหรับหนึ่งไอโซเมอร์ (isomers) เป็นหลัก ก็ดูเหมือนว่าจะเพียงพอแล้ว การแทนที่ของกลุ่มทำงานอื่นที่เกี่ยวกับแหวนเบนซิล (benzene ring) จะทำให้เกิดสารฟีนอล (phenol) ซึ่งจะไม่เป็นกลางอีกต่อไปแต่เป็นสารละลายกรดที่แตกตัว (ionization acidic compound) เนื่องจากการทำให้เสถียรของประจุลบ (resulting negative charge) ด้วยเหตุผลนี้  สารฟีนอล (phenol)  จึงไม่ทำหน้าที่เป็นสารเสพติดที่แท้จริงโดยการเติมประจุลบ ที่ถอน substituents to pheenol (เช่น อะตอมคลอรีน) จะมีการย้ายสารประกอบเหล่านี้ที่ทำหน้าที่เป็น uncouplers of ออกซิเดชัน phosphorylation (เช่น herbicide dinoseb) การแทนที่ของกลุ่ม aldehyde ทำให้ความเป็นพิษเพิ่มขึ้น โดยผ่านกลไกสารที่ชอบประจุลบ (electrophile) เพราะสารประกอบนั้นทำปฏิกิริยากับกลุ่ม amino เช่น       กลุ่ม lysine E- amino เพื่อผลิต Schiff Base adduct โดยคล้ายคลึงกัน benzylic choloride ทำหน้าที่เป็น electrophile เพื่อก่อ covalent abduct กับกลุ่ม sulfhydryl ในการจัดการกับการทำนายสารประกอบที่ไม่ได้ทดสอบ ควรศึกษาปฏิกิริยาทางเคมีของกลุ่มทำงานเหล่านี้และกลุ่มทำงานอื่นๆ อีกมากและต้องควรศึกษาปฏิสัมพันธ์ระหว่างกลุ่มต่อกลุ่มอย่างระมัดระวังอีกด้วย รวมทั้งควรพยายามหาเอกสารข้อมูลจากหนังสือเกี่ยวกับสารเคมีเล่มอื่นๆ ด้วย (Lipnick, 1991b)

 A9.6.3.6
เมื่อพิจารณาถึงข้อจำกัดของการใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารS ในการทำนายผล ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร จะใช้ได้ดีที่สุดเพื่อเป็นวิธีกำหนดลำดับความสำคัญของการทดสอบ มากกว่าจะเป็นวิธีที่ใช้แทนการทดสอบยกเว้นว่าจะเป็นข้อมูลที่เป็นเครื่องกลสำหรับสารประกอบที่ไม่ได้ทดสอบ ที่จริงแล้วความไม่สามารถที่จะทำนายไปพร้อมกับการแพร่กระจายสู่สิ่งแวดล้อมและการได้รับสัมผัสอาจจะเพียงพอโดยตัวมันเองแล้วที่จะกระตุ้นให้ทำการทดสอบหรือพัฒนา ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ใหม่สำหรับประเภทของสารเคมีที่จำเป็นที่ต้องตัดสินใจทำการทดสอบ รูปแบบ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สามารถได้จากการวิเคราะห์ทางสถิติจากชุดข้อมูลนั้น เช่น การวิเคราะห์การถดถอย log KOW ซึ่งเป็นตัวแสดงของโมเลกุลที่ใช้กันมากที่สุดอาจจะนำมาทดลองใช้เป็นความพยายามในครั้งแรกได้ 
A9.6.3.7
ในทางตรงกันข้าม สิ่งที่ได้จากกลไกที่ยึดรูปแบบ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เป็นหลักจำเป็นต้องเข้าใจหรือเรียนรู้สมมติฐานในการทำงานของกลไกโมเลกุลและรู้ว่าพารามิเตอร์ใดที่จะอธิบายการทำงานนี้ได้อย่างถูกต้องทางทฤษฏีเป็นสิ่งสำคัญที่ต้องระลึกไว้ว่าเรื่องนี้แตกต่างจากสมติฐานเกี่ยวกับลักษณะของการทำงานซึ่งเกี่ยวข้องกับการตอบสนองทางชีววิทยา / สรีรวิทยาแต่ไม่ใช่กลไกของโมเลกุล
A9.6.4
การใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ในการจำแนกประเภทที่เกี่ยวกับน้ำ
A9.6.4.1
คุณสมบัติโดยธรรมชาติของสารดังต่อไปนี้สัมพันธ์กับวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทที่เกี่ยวข้องกับสิ่งแวดล้อมทางน้ำ
· ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล (log KOW)

· ปัจจัยของความเข้มข้นทางชีวภาพ (ค่าBCF)

· ความสามารถในการย่อยสลายของสิ่งไม่มีชีวิต และการย่อยสลายทางชีวภาพ
· ความเป็นพิษทางน้ำอย่างเฉียบพลันสำหรับปลา ไรน้ำและสาหร่าย
· ความเป็นพิษอย่างต่อเนื่องสำหรับปลาและไรน้ำ
A9.6.4.2
ข้อมูลการทดสอบมีความสัมพันธ์เหนือการทำนายของ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เสมอ ซึ่งข้อมูลต้องมีความถูกต้องโดยใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารS สำหรับปิดช่องว่างของข้อมูลเพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกปลา เนื่องจากความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารที่มีอยู่มีความน่าเชื่อถือและการใช้งานที่แตกต่างกัน ดังนั้นจึงใช้ข้อจำกัดที่แตกต่างกันในการทำนายจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาแต่ละเรื่อง อย่างไรก็ตาม หากสารประกอบที่ทดสอบอยู่ในประเภทของสารเคมีหรือลักษณะโครงสร้าง (ดูข้างต้น) ซึ่งมีความมั่นใจได้ในการใช้รูปแบบความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร (QSAR) เพื่อทำการทำนาย ก็คุ้มค้าแล้วที่จะเปรียบเทียบการทำนายนี้กับข้อมูลการทดลอง เนื่องจากเป็นเรื่องไม่ปกติที่จะใช้วิธีการนี้เพื่อหาสิ่งรบกวนบางอย่างทางการทดลอง (การระเหย ระยะเวลาของการทดสอบไม่เพียงพอที่จะให้ได้ความสมดุลและค่าจุดตัดของความสามารถในการละลายน้ำ) ในข้อมูลที่วัดได้ ซึ่งส่วนมากจะส่งผลให้จำแนกประเภทสารที่มีความเป็นพิษได้ต่ำกว่าความเป็นพิษที่แท้จริงของสาร
A9.6.4.3
เมื่อมีความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สองรูปแบบหรือมากกว่าที่สามารถใช้ได้หรือดูเหมือนว่าจะสามารถใช้ได้ จึงเป็นประโยชน์ที่จะเปรียบเทียบการทำนายของรูปแบบหลากหลายเหล่านี้ในลักษณะเดียวกับที่ควรเปรียบเทียบข้อมูลจากการทำนายกับข้อมูลที่วัดได้จากการทดลอง (ตามที่กล่าวไว้ข้างต้น) หากไม่มีความแตกต่างกันระหว่างรูปแบบเหล่านี้ ผลที่ได้ก็จะสนับสนุนความถูกต้องของการทำนายผลซึ่งแน่นอนกว่าอาจจะหมายความว่าได้รูปแบบเหล่านี้พัฒนามาจากการใช้ข้อมูลของสารประกอบและวิธีทางสถิติที่คล้ายคลึงกัน ในทางตรงกันข้ามหากการทำนายผลมีความแตกต่างกันมาก ก็จำเป็นต้องตรวจสอบผลลัพธ์ที่ได้เพิ่มเติม มีความเป็นไปได้เสมอว่าไม่มีรูปแบบที่ให้การทำนายผลที่ถูกต้อง ในขั้นแรกควรตรวจสอบโครงสร้างและคุณสมบัติของสารเคมีที่ใช้เพื่อให้ได้รูปแบบการทำนายแต่ละรูปแบบเพื่อหาว่ามีรูปแบบใดที่ยึดสารเคมีที่เหมือนกันทั้งสองลักษณะกับสารเคมีที่จำเป็นต้องมีการทำนายหรือไม่ หากชุดข้อมูลหนึ่งมีลักษณะที่เหมือนกันที่เหมาะสมที่ใช้เพื่อให้ได้รูปแบบ ควรทำการตรวจสอบค่าที่วัดได้ในฐานข้อมูลสำหรับสารประกอบนั้นเปรียบเทียบกับการทำนายของรูปแบบ หากผลลัพธ์เข้ากันได้ดีกับรูปแบบทั้งหมดโดยรวม รูปแบบนี้ถือเป็นรูปแบบที่น่าเชื่อถือที่สุดที่จะนำไปใช้ ในลักษณะเดียวกัน หากไม่มีรูปแบบใดเลยที่มีข้อมูลการทดสอบสำหรับลักษณะที่เหมือนกัน นั้น แนะนำให้ทำการทดสอบสารเคมี

 A9.6.4.4
เมื่อไม่นานมานี้ องค์การพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา (USEPA) ได้ร่างเอกสารชุดหนึ่งขึ้นมาบนเว็บไซด์ “Development of chemical Categories in the HPV Challenge Program” ที่เสนอการใช้กลุ่มสารเคมีเพื่อรวบรวมชุดข้อมูลของสารเคมีทั้งหมด (Screening Information Data Set (SIDS))ในบัญชีรายการของ US HPV และเพื่อให้ข้อมูลพื้นฐานที่จำเป็นสำหรับการประเมินคุณสมบัติทางเคมีกายภาพขั้นต้น สิ่งที่จะเกิดขึ้นกับสิ่งแวดล้อม และผลกระทบของสารเคมีต่อมนุษย์และสิ่งแวดล้อม (US  EPA, 1999) บัญชีรายการนี้ประกอบด้วย สารเคมี HPV ประมาณ 2800 ชนิดซึ่งรายงานไว้ใน toxic substance Control Act’s 1990 Inventory Update Rule (IUR) 

A9.6.4.5
มีวิธีการที่เสนอไว้ว่า “หากสามารถพิสูจน์ได้ทางวิทยาศาสตร์” เป็นวิธีการเพื่อพิจารณาสารเคมีที่สัมพันธ์กันอย่างใกล้ชิดให้เป็นกลุ่ม หรือประเภทมากกว่าจะตรวจสอบเป็นสารเคมีเดี่ยว ในวิธีการจัดการสารเคมีเป็นกลุ่ม ไม่จำเป็นต้องทดสอบสารเคมีทุกตัวเพื่อหาผลลัพธ์สุดท้ายสำหรับ SIDS ทุกชุด การทดสอบที่จำกัดนี้สามารถพิสูจน์ได้เว้นเสียแต่ว่า “ชุดข้อมูลสุดท้ายต้องอนุญาตให้ทำการประเมินผลลัพธ์สุดท้ายที่ไม่ได้ทำการทดลองได้โดยใช้วิธีการคาดคะเนตัวเลขภายในช่วง ระหว่างสมาชิกในกลุ่ม” กระบวนการเพื่อระบุกลุ่มต่างๆ ดังกล่าวนี้และขบวนการในการพัฒนาข้อมูลได้มีการอธิบายไว้ในข้อเสนอ
A9.6.4.6
วิธีการที่สองที่เน้นใช้ข้อมูลน้อยลงที่กำลังพิจารณา (US EPA, 2000a) คือการใช้หลักการของความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์กับสารเคมีเดี่ยวที่มีความสัมพันธ์อย่างใกล้ชิดกับสารเคมีที่อธิบายลักษณะไว้ดีกว่าจำหนวนหนึ่งชนิดหรือมากกว่า (“analogs”) วิธีการที่สามเสนอไว้ประกอบด้วยการใช้ “…การรวมวิธีการ ลักษณะที่เหมือนกัน และวิธีการจัดกลุ่มสารเคมี... (สำหรับสารเคมีเดี่ยว...ที่คล้ายคลึงกับที่ใช้ใน ECOSAR (US EPA, 2000b) คือโปรแกรมคอมพิวเตอร์ของความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์ที่คำนวณค่าความเป็นพิษทางระบบนิเวศ” เอกสารนี้ยังให้รายละเอียดเกี่ยวกับที่มาของการใช้ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์ภายในโปรแกรมสารเคมีใหม่ขององค์การพิทักษ์สิ่งแวดล้อมของสหรัฐอเมริกา (USEPA และวิธีเก็บและการวิเคราะห์ข้อมูลสำหรับผลลัพธ์ของวิธีการของความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์
A9.6.4.7
คณะรัฐมนตรีของประเทศนอร์เวย์ (The Nordic council of  Minister) ได้จัดทำรายงาน (Pederson et al., 1995) ในหัวข้อ “การจำแนกความเป็นอันตรายทางสิ่งแวดล้อม (Environmental Hazard Classification)” ที่รวบรวมข้อมูลเกี่ยวกับการจัดเก็บและการแปลข้อมูลรวมทั้งบทความอีกตอนหนึ่ง (ข้อ 5.2.8) ในหัวข้อ “การคำนวณความสามารถในการละลายน้ำและความเป็นพิษต่อน้ำอย่างเฉียบพลันโดยใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร” บทความตอนนี้ยังอธิบายถึงการประมาณคุณสมบัติทางเคมีกายภาพที่รวมถึง log KOW เพื่อวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภท วิธีนี้แนะนำให้สำหรับการทำนายผล “ความเป็นพิษทางน้ำอย่างเฉียบพลันที่น้อยที่สุด” สำหรับสารประกอบเป็นกลางสารประกอบอินทรีย์ สารประกอบไม่เกิดปฏิกิริยา และสารประกอบไม่แตกตัว เช่น แอลกอฮอล์, คีโตน (ketones), เอทเธอร์ (ether), อัลคิล (alkyl), และ อาร์คริล ฮาไลด์ (aryl halides) และยังสามารถใช้กับ สารประกอบ อะโรเมติค ไฮโดรคาร์บอน (aromatic hydrocarbon), ฮาโลเกเนต อะโรเมติค (halogenate aromatric) และอะลิฟาติค ไฮโดรคาร์บอน (aliphatic hydrocarbons) รวมทั้ง ซัลไฟด์ (sulfide) และ ไดซัลไฟด์ (disulfides)” ตามที่กล่าวไว้ใน OECD  Guidance Document (OECD , 1995) ในช่วงต้น เอกสารของคณะรัฐมนตรีของประเทศนอร์เวย์ยังประกอบด้วยแผ่นดิสก์สำหรับการใช้งานทางระบบคอมพิวเตอร์ของวิธีการเหล่านี้
A9.6.4.8
หน่วยงานกลางของยุโรปสำหรับพิษวิทยาและพิษวิทยาทางระบบนิเวศของสารเคมี (The European Center for Ecotoxicology and toxicology of chemical (ECETOC) ได้จัดพิมพ์รายงานฉบับหนึ่งภายใต้หัวข้อ “ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารในการประเมินสิ่งที่จะเกิดกับสิ่งแวดล้อมและผลกระทบของสารเคมี (QSAR in the Assessment of the Environment  Fate and Effect of Chemical)” ที่อธิบายการใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เพื่อ ... “ตรวจสอบความถูกต้องของข้อมูลหรือเพื่อปิดช่องว่างของข้อมูลสำหรับการจัดการที่มีความสำคัญอันดับแรก การประเมินความเสี่ยงและการจำแนกประเภท” (ECETOC, 1998) มีการอธิบายการใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร เพื่อทำนายผลสิ่งที่จะเกิดขึ้นกับสิ่งแวดล้อมและความเป็นพิษทางน้ำ ในรายงานเขียนไว้ว่า “ครอบคลุมชุดข้อมูลที่ตรงกันสำหรับ (จุดสิ้นสุดปฏิกิริยา)... สำหรับโครงสร้างทางเคมีที่ระบุขอบเขตอย่างดี (“domain”) ซึ่งจากเรื่องนี้จึงได้มีการพัฒนาชุดการฝึกอบรมไว้ เอกสารชุดนี้ยังอธิบายถึงข้อดีของกลไกที่ยึดรูปแบบการใช้วิธีการวิเคราะห์ทางสถิติในการพัฒนา ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร และวิธีประเมิน “โครงร่าง” เป็นหลัก
A9.6.4.9
ค่าสัมประสิทธิ์ของการแบ่งชั้นระหว่างน้ำกับแอลกอฮอล์ชนิดออกทานอล (KOW)

A9.6.4.9.1
มีวิธีการทางระบบคอมพิวเตอร์ เช่น CLOGP (US EPA, 1999), LOGKOW (US EPA, 2000a) และSPARC (US EPA, 2000b) ที่จะคำนวณค่า log KOW ได้โดยตรงจากโครงสร้างทางเคมี CLOGP และ LOGKOW ยึดการเพิ่มกลุ่มเป็นหลักในขณะที่ SPARC ยึดวิธีของโครงสร้างทางเคมีพื้นฐานเป็นหลัก ควรระมัดระวังในการใช้ค่าที่คำนวณได้ของสารประกอบที่สามารถเกิด การทำปฏิกิริยากับน้ำ ในน้ำหรือปฏิกิริยาอื่นๆ  เนื่องจากการแปรรูปเหล่านี้จำเป็นต้องพิจารณาในการแปลข้อมูลการทดสอบความเป็นพิษทางน้ำของสารเคมีที่ทำปฏิกิริยาดังกล่าว เฉพาะ SPARC ที่สามารถใช้ในวิธีทั่วไปสำหรับสารประกอบอนินทรีย์หรือโลหะอินทรีย์ จำเป็นต้องใช้วิธีพิเศษในการคำนวณค่า log KOW หรือความเป็นพิษทางน้ำสำหรับสารประกอบที่พื้นผิวมีความไว สารประกอบที่เป็นตัวจับ และสารผสม
A9.6.4.9.2
ค่า log KOW สามารถคำนวณได้สำหรับสารประกอบเพนทาคลอโรฟีนอล (pentachlorophenol) และสารประกอบที่คล้ายคลึงกัน ทั้งในรูปแบบ (เป็นกลาง) ที่แตกตัวและไม่แตกตัว ค่านี้สามารถคำนวณได้สำหรับโมเลกุลบางตัวที่ทำปฏิกิริยา (เช่น เบนโซไตรคลอไรด์ (benzotrichloride)) แต่ก็ต้องพิจารณาถึงปฏิกิริยาและ การทำปฏิกิริยากับน้ำ ที่จะตามมาด้วย สำหรับสารฟีนอลที่แตกตัวได้ pKa เป็นพารามิเตอร์ที่สอง รูปแบบเฉพาะสามารถใช้เพื่อคำนวณค่า log KOW สำหรับสารประกอบโลหะอินทรีย์ แต่ต้องใช้อย่างระมัดระวังเนื่องจากสารประกอบเหล่านี้จะปรากฏในรูปแบบของไอออนเป็นคู่ในน้ำ
A9.6.4.9.3
สำหรับสารประกอบที่มีความสามารถในการละลายในไขมันได้สูงมาก ค่าวัดที่ประมาณ 6 ถึง 6.5 สามารถทำได้โดยการใช้วิธีการเขย่าขวดทดลอง และสามารถขยายไปถึงค่า log KOW ที่ประมาณ 8 ได้โดยวิธีการคนอย่างช้าๆ (Bruijn et al., 1998) ค่าคำนวณนี้มีประโยชน์ แม้แต่ในการคาดคะเนตัวเลขภายนช่วงที่ไม่สามารถวัดได้โดยวิธีใดวิธีหนึ่งเหล่านี้  ควรระลึกไว้เสมอว่าหากรูปแบบ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับความเป็นพิษ เช่น ที่ยึดสารเคมีที่มีค่า log KOW ต่ำกว่าเป็นหลัก การทำนายผลโดยตัวมันองจะเป็นการอนุมาน โดยที่จริงแล้วเป็นที่รู้กันว่าในกรณีความเข้มข้นทางชีวภาพ ความสัมพันธ์กับค่า log KOW จะกลายเป็นเป็นเส้นตรงในระดับค่าที่สูงกว่า สำหรับสารประกอบที่มีค่า log KOW ต่ำ สามารถใช้วิธีการสนับสนุนของกลุ่มได้เช่นกัน แต่จะไม่มีประโยชน์มากสำหรับวัตถุประสงค์ของการเป็นอันตราย เนื่องจากสำหรับสารเหล่านี้โดยเฉพาะอย่างยิ่งที่มีค่า log KOW เป็นลบ มีเพียงเล็กน้อยมาก partitioning สามารถเกิดขึ้นได้ในส่วนที่ละลายในไขมัน และตามที่ Overton รายงานไว้ สารเหล่านี้ให้ความเป็นพิษผ่านทางผลกระทบ osmetic (Lipnick,1998)

A9.6.4.10
ปัจจัยความเข้มข้นทางชีวภาพ (ค่าBCF)

A9.6.4.10.1
หากมีค่าBCFที่ได้จากการทดลอง ควรใช้ค่าเหล่านี้สำหรับการจำแนกประเภท การวัคความเข้มข้นทางชีวภาพต้องทำได้โดยใช้ตัวอย่างบริสุทธิ์ ที่ความเข้มข้นทดสอบภายในความสามารถของการละลายน้ำได้และใช้เวลาในการทดสอบเพียงพอเพื่อให้ได้ความสมดุลย์ของสภาวะคงที่ระหว่างความเข้มข้นของน้ำและความเข้มข้นในเนื้อเยื่อของปลายิ่งกว่านั้นกับการทดสอบความเข้มข้นทางชีวภาพที่ใช้เวลามากขึ้น จะไม่ได้ระดับของ log KOW ที่สัมพันธ์กันและในที่สุดก็จะลดลง ภายใต้เงื่อนไขของสิ่งแวดล้อม ความเข้มข้นทางชีวภาพของสารเคมีที่ละลายได้ในไขมันได้สูงจะเกิดขึ้นจากการได้รับสารจากอาหารและน้ำรวมกันโดยเปลี่ยนเป็นได้รับจากอาหารเกิดขึ้นที่ค่า log KOW ≈ 6 มิฉะนั้นค่า log KOW จะสามารถใช้กับรูปแบบ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ในฐานะเป็นตัวแทนผลศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพของสารประกอบอินทรีย์ความเบี่ยงเบนจาก ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารSเหล่านี้มีแนวโน้มที่จะสะท้อนให้เห็นความแตกต่างในส่วนที่สารเคมีจะผ่านระบบ กระบวนการเมตาบอลิสม ในปลา ดังนั้นด้วยเหตุผลนี้สารเคมีบางชนิดเช่น ฟาธาเลท (phthalate) สามารถทำให้เกิดความเข้มข้นทางชีวภาพได้น้อยกว่าผลที่ทำนายไว้ จึงควรใช้ความระวังในการเปรียบเทียบค่าBCFที่ทำนายไว้กับค่าBCFที่ใช้สารประกอบติดรังสี หากความเข้มข้นของเนื้อเยื่อที่พบอาจแสดงถึงการสะสมของสารประกอบดั้งเดิมและสารเมตาบอไลท์ได้ หรือแม้แต่สารประกอบดั้งเดิมหรือสารเมตาบอไลท์ที่ผูกติดกัน
A9.6.4.10.2
ค่า log KOW ที่ได้จากการทดลองจะนำไปใช้มากกว่า อย่างไรก็ตามค่าที่ได้จากวิธีเขย่าขวดทดลองแบบเก่าที่มากกว่า 5.5 เป็นค่าที่ไม่น่าเชื่อถือและในหลายๆ กรณีมักจะใช้ค่าคำนวณเฉลี่ยมากกว่าหรือวัดค่าใหม่อีกครั้งโดยใช้วิธีคนอย่างช้าๆ (Bruijn et al., 1989) หากมีข้อสงสัยที่สมเหตุสมผลเกี่ยวกับความแม่นยำของข้อมูลที่วัดได้ ต้องใช้ค่า log KOW ที่คำนวณได้
A9.6.4.11
ความสามารถในการย่อยสลาย – สิ่งไม่มีชีวิต และการย่อยสลายทางชีวภาพ

ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสารสำหรับการย่อยสลายสิ่งไม่มีชีวิต ในน้ำเป็น narrowly defined linear free energy relationships (LFERS) สำหรับกลไกและสารเคมีเฉพาะประเภท ยกตัวอย่างเช่น สามารถหา LFERS นี้ได้สำหรับ การทำปฏิกิริยากับน้ำของสารเบนซิลิค คลอไรด์ (benzylic chlorides) ที่มีส่วนประกอบย่อยมากมายในแหวนอะโรเมติค (aromatic ring) รูปแบบ LFERS   ที่ระบุรายละเอียดไว้อย่างแคบๆ นี้มีความน่าเชื่อถือมากหากมีพารามิเตอร์ที่ต้องการสำหรับส่วนประกอบย่อย การย่อยสลายโดยแสง เช่น ทำปฏิกิริยากับรังสีอุลตราไวโอเลต อาจจะอนุมานได้จากค่าคำนวณสำหรับสารที่เป็นอากาศ ในขณะที่กระบวนการ สิ่งไม่มีชีวิต นี้จะส่งผลให้เกิดการย่อยสลายที่สมบูรณ์ของสารประกอบอินทรีย์ กระบวนการนี้มักจะเป็นจุดเริ่มต้นและอาจจะเป็นการจำกัดอัตรา ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร สำหรับการคำนวณความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพเป็นส่วนประกอบเพาะหรือไม่ก็เป็นรูปแบบการสนับสนุนของกลุ่ม เหมือนกับโปรแกรม BIODEG (Hansch and Leo, 1995; Meylan and Howard 1995; Halai et al., 1994 Howard et al., 1992; Boething et al., 1994; Howard and Meylan, 1992; Loonen et al., 1999) ในกรณีที่รูปแบบเฉพาะของประเภทของสารประกอบที่ได้รับการพิสูจน์แล้วมีการใช้งานที่จำกัดมาก การใช้งานของรูปแบบ การสนับสนุนของกลุ่ม เพื่อทำนายผลของ “ความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพที่ไม่ง่าย” (Perderson et al., 1995; Langenberg et al., 1996; USEPA, 1993) และเปรียบเทียบกับการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางน้ำ “ความสามรถในการย่อยสลายที่ไม่ง่าย”

A9.6.4.12
ความเป็นพิษทางน้ำอย่างเฉียบพลันสำหรับปลา ไรน้ำ และสาหร่าย

ความเป็นพิษทางน้ำอย่างเฉียบพลนของสารเคมีอินทรีย์ที่ไม่ทำปฏิกิริยาและไม่นำไฟฟ้า (ความเป็นพิษขั้นต่ำสุด) สามารถทำนายได้จากค่า log KOWของสารโดยมีระดับความมั่นในที่สูงมาก เว้นเสียแต่ว่าไม่มีการค้นพบการปรากฏอยู่ของกลุ่มการทำงานของสารที่ชอบประจุลบ สารตั้งต้นก่อนแปรสภาพเป็นสารที่ชอบประจุลบ หรือกลไกพิเศษปัญหายังคงมีอยู่สำหรับสารพิเศษเฉพาะนั้น ซึ่งต้องเลือก ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ที่เหมาะสมให้ในลักษณะที่ควรจะเป็น เนื่องจากการเกณฑ์ที่ตรงไปตรงมาสำหรับการบ่งชี้ลักษณะของการทำงานที่เกี่ยวข้องยังคงขาดแคลนอยู่ การตัดสินใจของผู้เชี่ยวชาญ จากประสบการณ์ในการปฏิบัติจำเป็นต้องใช้รูปแบบที่เหมาะสม ดังนั้นหากใช้ ความสัมพันธ์ระหว่างโครงสร้างและการออกฤทธิ์เชิงปริมาณของสาร ที่ไม่เหมาะสม การทำนายอาจจะเกิดผิดพลาดขึ้นในระดับความสำคัญต่างๆ กันแต่ในกรณีของความเป็นพิษต่ำสุด อาจจะทำนายว่าเป็นพิษน้อยมากกว่าที่จะเป็นพิษมาก
A9.6.4.13
ความเป็นพิษที่ต่อเนื่องสำหรับปลาและไรน้ำ

ค่าที่คำนวณความเป็นพิษเรื้อรังต่อปลาและไรน้ำไม่ควรใช้เพื่อปฏิเสธการจำแนกประเภทประเภทที่ยึดข้อมูลความเป็นพิษอย่างเฉียบพลันที่ได้จากการทดลองเป็นหลัก มีรูปแบบที่ได้รับการพิสูจน์แล้วเพียง 2-3 รูปแบบเท่านั้นที่ใช้เพื่อคำนวณความเป็นพิษที่ต่อเนื่องสำหรับปลาและไรน้ำ รูปแบบเหล่านี้อยู่บนพื้นฐานของความสัมพันธ์กับค่า log KOW เพียงเท่านั้นและจำกัดให้ใช้เฉพาะสารประกอบอินทรีย์ที่ไม่ทำปฏิกิริยาและ non- electrolyte และไม่เหมาะสำหรับสารเคมีที่มีลักษณะการทำงานเฉพาะภายใต้เงื่อนไขการได้รับสัมผัสอย่างต่อเนื่อง การคำนวณที่น่าเชื่อถือของความเป็นพิษเรื้อรังขึ้นอยู่กับการแยกแยะที่ถูกต้องระหว่างกลไกความเป็นพิษเรื้อรังที่เฉพาะกับไม่เฉพาะ มิฉะนั้นความเป็นพิษที่ทำนายไว้สามารถผิดพลาดได้ในลำดับความสำคัญต่างๆ กัน ควรตระหนักว่าแม้ว่าสำหรับสารประกอบจำนวนมาก ความเป็นพิษที่มากเกิน *ในการทดสอบความเป็นพิษเรื้อรังจะสัมพันธ์กับความเป็นพิษที่มากเกินในการทดสอบความเป็นพิษเฉียบพลันซึ่งมักจะเป็นเช่นนี้เสมอ
----------------------------------------------

*  ความเป็นพิษที่มากเกิน Te = ความเป็นพิษต่ำสุดที่ทำนายไว้ / ความเป็นพิษที่สังเกตได้
A9.7
การจำแนกประเภทโลหะและโลหะผสม
A9.7.1
บทนำ
A9.7.1.1
ระบบที่เป็นระบบเดียวกันทั่วโลกสำหรับการจำแนกประเภทสารเคมีเป็นระบบที่ยึดความเป็นอันตรายเป็นหลักและพื้นฐานของการบ่งชี้ความเป็นอันตรายก็คือความเป็นพิษของสารที่มีต่อน้ำ และข้อมูลเกี่ยวกับพฤติกรรมของการย่อยสลายและการสะสมทางชีวภาพ (OECD  1998) เนื่องจากเอกสารฉบับนี้จะจัดการความเป็นอันตรายที่ติดมากับสารเมื่อสารละลายใน ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) การได้รับสัมผัสสารจากแหล่งนี้จึงถูกจำกัดโดยความสามารถในการละลายของสารในน้ำและ สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ ของสารในสายพันธุ์สัตว์ / พืชในสิ่งแวดล้อมทางน้ำ ดังนั้นแผนการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายสำหรับโลหะและโลหะผสมจึงจำกัดอยู่ที่ความเป็นอันตรายของโลหะและสารประกอบโลหะเมื่อมีอยู่ (เช่น ปรากฏอยู่เป็นไอออนของโลหะที่ละลาย เช่น เป็น M+ เมื่อปรากฏเป็น M- NO3 ) และไม่พิจารณาถึงการได้รับสัมผัสโลหะและสารประกอบโลหะที่ไม่ละลายใน ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) แต่อาจจะยังคงมีอยู่ในชีวภาพ เช่น โลหะในอาหาร บทนี้จะไม่พิจารณาไอออนที่ไม่เป็นโลหะ (เช่น CN-) ของสารประกอบโลหะซึ่งอาจจะเป็นพิษหรือเป็นสารประกอบอินทรีย์และอาจจะมีการสะสมทางชีวภาพหรือมีความเป็นพิษต่อเนื่องยาวนาน สำหรับสารประกอบโลหะดังกล่าว ต้องพิจารณาถึงความเป็นอันตรายของไอออนที่ไม่เป็นโลหะด้วย

A9.7.1.2
ระดับของไอออนโลหะซึ่งอาจจะปรากฏในสารละลายหลังจากเติมโลหะและ / หรือ สารประกอบโลหะจะกำหนดอย่างกว้างๆ ได้โดยกระบวนการสองแบบ คือ ระดับที่สามารถละลายได้ เช่น ความสามารถในการละลายน้ำและระดับที่สามารถทำปฏิกิริยากับสื่อเพื่อเปลี่ยนรูปเป็นแบบที่สามารถละลายได้ในน้ำ อัตราและระดับที่ซึ่งกระบวนการแบบหลังรู้จักกันว่าเป็น “การเปลี่ยนรูป” สำหรับวัตถุประสงค์ของแนวทางนี้ได้เกิดขึ้นจะสามารถเปลี่ยนแปลงได้มากระหว่างสารประกอบและโลหะที่แตกต่างกัน และเป็นปัจจัยที่สำคัญในการบ่งชี้ประเภทของความเป็นอันตรายที่เหมาะสม หากมีข้อมูลเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป ควรนำมาพิจารณาเพื่อบ่งชี้การจำแนกประเภท วิธีการบ่งชี้นี้อัตรานี้มีอยู่ในภาคผนวก 9
A9.7.1.3
กล่าวโดยทั่วไป อัตราที่สารสารละลายไม่พิจารณาเกี่ยวข้องกับการบ่งชี้ความเป็นพิษโดยธรรมชาติของสาร อย่างไรก็ตามสำหรับโลหะและสารประกอบโลหะอนินทรีย์ที่ละลายได้ต่ำจำนวนมาก ความบากลำบากในการทำให้ละลายโดยผ่านเทคนิคของการทำละลายปกติเป็นเรื่องที่รุนแรงมากจนทำให้กระบวนการทั้งสอง การละลายและการเปลี่ยนรูปกลายเป็นสิ่งที่ไม่สามารถสังเกตได้ ดังนั้นหากสารประกอบละลายได้ต่ำพอที่ระดับการละลายหลังจากความพยายามปกติที่จะทำให้ละลายไม่เกินค่า L(E)C50 ที่มีจึงเป็นอัตราและระดับของการเปลี่ยนรูปที่ต้องพิจารณา การเปลี่ยนรูปจะได้รับผลกระทบจากหลายปัจจัย ซึ่งส่วนใหญ่จะเป็นคุณสมบัติของสื่อที่เกี่ยวกับค่าความเป็นกรด-ด่าง ความกระด้างของน้ำ อุณหภูมิ เป็นต้น นอกเหนือจากคุณสมบัติเหล่านี้ปัจจัยอื่นๆ เช่น ขนาดและพื้นที่ผิวเฉพาะของชิ้นส่วนขนาดเล็กที่ได้ทดสอบ ระยะเวลาที่เกิดการได้รับสัมผัสของสื่อและมวลหรือพื้นที่ผิวที่ได้รับสารในสื่อล้วนเป็นส่วนหนึ่งในการกำหนดระดับของไอออนโลหะที่ละลายในน้ำ ดังนั้น โดยทั่วไปข้อมูลการเปลี่ยนรูปสามารถพิจารณาว่าน่าเชื่อถือสำหรับวัตถุประสงค์ของการจำแนกประเภทได้หากดำเนินการ ตามพิธีการมาตรฐานในภาคผนวก 9
A9.7.1.4 
พิธีการนี้มีเป้าหมายเพื่อปรับความแปรปรวนให้ได้มาตรฐาน เช่น ว่าระดับของไอออนที่ละลายสามารถสัมพันธ์กับการเติมสารได้โดยตรง เป็นระดับของการเติมที่จะได้ระดับของไอออนโลหะที่เท่าเทียมกับค่า L(E)C50 ที่สามารถใช้เพื่อบ่งชี้กลุ่มความเป็นอันตรายที่เหมาะสมสำหรับการจำแนกประเภท รายละเอียดของวิธีการทดสอบอยู่ในภาคผนวก 9 และจะมีการอธิบายถึงกลยุทธ์ที่จะพัฒนาขึ้นในการใช้ข้อมูลจากพิธีการทดสอบและความต้องการข้อมูลที่จำเป็นเพื่อให้กลยุทธ์นั้นทำงานได้จริง
A9.7.1.5 
ในการพิจารณาจำแนกประเภทโลหะและสารประกอบโลหะทั้งที่ละลายได้ง่ายและละลายได้ต่ำ ต้องรับรู้ถึงปัจจัยต่างๆจำนวนมาก ตามที่ระบุไว้ในบทที่  3.10 คำว่า “การย่อยสลาย” หมายถึงการสลายตัวของโมเลกุลอินทรีย์ แนวคิดของความสามารถในการย่อยสลายตามที่พิจารณาและใช้กับสารอินทรีย์ มีความชัดเจนว่ามีความหมายที่จำกัดหรือไม่มีความหมายใดๆ เลยสำหรับสารประกอบอินทรีย์และโลหะ ที่มากกว่านั้นสารอาจจะถูกเปลี่ยนรูปโดยกระบวนการทางสิ่งแวดล้อมปกติเพื่อเพิ่มหรือไม่ก็ลดสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ ของสายพันธุ์ที่เป็นพิษในลักษณะที่เท่ากัน ค่า Log KOW ไม่สามารถพิจารณาให้เป็นมาตรการของศักยภาพที่จะเกิดการสะสม อย่างไรก็ตาม แนวคิดที่ว่าสารหรือสารเมตาบอไลท์เป็นพิษ/ผลผลิตที่ทำปฏิกิริยาอาจจะไม่สูญหายไปจากสิ่งแวดล้อมได้อย่างรวดเร็ว และ / หรืออาจจะสะสมเป็นแนวคิดที่ใช้ได้กับโลหะและสารประกอบโลหะเท่าที่ยังเป็นสารอินทรีย์
A9.7.1.6 
ความเป็นพิเศษของรูปแบบที่สามารถละลายได้ สามารถได้รับผลกระทบจากค่าความเป็นกรด-ด่าง ความกระด้างของน้ำและความแปรปรวนอื่นๆ และอาจได้รูปแบบเฉพาะของไอออนโลหะซึ่งเป็นพิษไม่มากก็น้อย นอกจากนั้นไอออนโลหะสามารถทำให้ ไม่เกิดขึ้นจากชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) โดยกระบวนกระบวนการต่างๆจำนวนมาก (เช่น การกลายเป็นแร่ และการแยกส่วน) บางครั้งกระบวนการเหล่านี้สามารถเกิดขึ้นได้เร็วพอที่จะเทียบเท่าได้กับการย่อยสลายในการประเมินการจำแนกประเภทเรื้อรัง อย่างไรก็ตาม การแยกส่วนของไอออนโลหะจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) ไปยังสื่อทางสิ่งแวดล้อมอื่นๆ ไม่ได้หมายความว่าจะไม่มีทางชีวภาพอีกต่อไป และไม่ได้หมายความว่าโลหะถูกทำให้ไม่มีได้อย่างถาวร
A9.7.1.7 
ข้อมูลที่เกี่ยวกับระดับขนาดของการแยกส่วนของไอออนโลหะจากชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) หรือระดับที่โละเป็นหรือสามารถทำให้กลายเป็นรูปแบบที่เป็นพิษน้อยหรือไม่เป็นพิษมักจะไม่มีเหนือช่วงที่กว้างเพียงพอของเงื่อนไขที่เกี่ยวข้องทางสิ่งแวดล้อม และดังนั้นจำเป็นต้องตั้งสมมติฐานเป็นตัวช่วยในการจำแนกประเภทสมมติฐานเหล่านี้อาจจะต้องปรับเปลี่ยนหากข้อมูลที่มีแสดงเป็นอย่างอื่น ในขั้นแรกควรตั้งสมมติฐานว่าไอออนโลหะเมื่ออยู่ในน้ำจะไม่แยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) จึงทำให้สารประกอบนี้ไม่เป็นไปตามเกณฑ์ และนี่คือสมมติฐานที่ยังไม่แน่ชัดว่าสายพันธุ์นี้จะยังคงมีอยู่ภายใต้เงื่อนไขที่เกี่ยวข้องทางสิ่งแวดล้อม แม้ว่าจะเกิดเหตุการณ์พิเศษขึ้น และคงไม่ได้เป็นเช่นนี้เสมอไปดังที่กล่าวข้างต้น และควรต้องตรวจสอบหลักฐานใดๆก็ตามที่มีอยู่ที่จะบ่งชี้ถึงการเปลี่ยนแปลง สภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ ในช่วงเวลา 28 วัน การสะสมทางชีวภาพของโลหะและสารประกอบโลหะเป็นกระบวนการที่ซับซ้อนและควรใช้ข้อมูลการสะสมทางชีวภาพอย่างระมัดระวัง การใช้เกณฑ์การสะสมทางชีวภาพจำเป็นต้องพิจารณาเป็นรายกรณีโดยพิจารณาข้อมูลที่มีอยู่ทั้งหมด

A9.7.1.8 
สมมติฐานที่สามารถตั้งขึ้นได้เพิ่มเติมซึ่งแสดงถึงวิธีการที่รอบคอบก็คือเมื่อไม่มีข้อมูลความสามารถในการละลายใดๆ สำหรับสารประกอบโลหะ ไม่ว่าจะได้จากการวัดหรือการคำนวณก็ตาม สารนั้นจะสามารถละลายได้อย่างเพียงพอที่จะทำให้เกิดความเป็นพิษที่ระดับของ L(E)C50 ดังนั้นจึงอาจจะจำแนกประเภทในทางเดียวกันให้เป็นเกลือที่ละลายได้ ย้ำอีกครั้งว่านี่อาจจะไม่ใช่กรณีที่ชัดเจนเสมอ และอาจเป็นการกระทำที่ฉลาดกว่าในการทำข้อมูลความสามารถในการละลายที่เหมาะสม
A9.7.1.9 
ในบทนี้กล่าวถึงโลหะและสารประกอบโลหะ ภายในเนื้อหาของเอกสารแนวทางฉบับนี้จะอธิบายลักษณะของโลหะและสารประกอบโลหะไว้ดังต่อไปนี้ โลหะอินทรีย์ไม่อยู่ในขอบเขตเนื้อหาของบทนี้
(a) โลหะ  M0  ในลักษณะที่เป็นส่วนย่อยไม่สามารถละลายได้ในน้ำ แต่อาจจะเปลี่ยนรูปเพื่อให้ได้รูปแบบที่เป็นอยู่ ซึ่งหมายความว่าโลหะในลักษณะที่เป็นส่วนย่อยอาจจะทำปฏิกิริยากับน้ำ หรือตัวนำไฟฟ้าที่เป็นสารละลายเจือจาง เพื่อก่อตัวเป็นผลผลิตของไอออนประจุบวกหรือไอออนประจุลบ ที่ละลายได้ และในกระบวนการนี้ โละจะเกิดปฏิกิริยาออกซิไดซ์หรือเปลี่ยนรูปจากสภาวะ ออกซิเดชัน เป็นกลางหรือเป็นศูนย์ไปเป็นสภาวะที่สูงกว่า
(b) ในโลหะประกอบธรรมดา เช่น ออกไซด์ (oxide) หรือ ซัลไฟด์ (sulphide) โลหะจะอยู่ในสภาวะที่เกิดปฏิกิริยาออกซิไดซ์แล้วเพื่อว่า ออกซิเดชันของโลหะจะได้ไม่เกิดอีกเมื่อใส่สารประกอบลงในสื่อที่เป็นน้ำ
อย่างไรก็ตามในขณะที่ ออกซิเดชัน อาจจะไม่เปลี่ยนแปลง แต่การมีปฏิสัมพันธ์กับน้ำอาจทำให้ได้
รูปแบบที่ละลายน้ำได้มากขึ้น สารประกอบโลหะที่ละลายได้น้อยมากสามารถพิจารณาให้เป็นสารที่ผลผลิตของความสามารถในการละลายสามารถคำนวณหาค่าได้ และที่จะทำให้เกิดปริมาณเพียงเล็กน้อยของรูปแบบที่มีอยู่โดยการละลาย อย่างไรก็ตาม งตระหนักว่าความเข้มข้นของสารละลายสุดท้ายอาจได้รับอิทธิพลจากปัจจัยต่างๆ รวมถึงผลผลิตที่เกิดจากความสามารถในการละลายของสารประกอบโลหะบางชนิดที่เกิดขึ้นในทันทีทันใด ระหว่างการทดสอบการเปลี่ยนรูป / การละลาย เช่น อลูมิเนียมไฮดรอกไซด์ (aluminium hydroxide)
A9.7.2
การใช้ข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำและข้อมูลความสามารถในการะละลายเพื่อการจำแนกประเภท
A9.7.2.1
การแปลข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำ
A9.7.2.1.1 
การศึกษาความเป็นพิษทางน้ำที่ดำเนินการตามกฎที่ได้รับการอนุมัติเป็นที่ยอมรับว่าถูกต้องสำหรับจุดประสงค์ของการจำแนกประเภท ให้ดูตอนที่ A9.3 สำหรับประเด็นทั่วไปที่ประเมินข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำเพื่อจุดประสงค์ของการจำแนกประเภท
A9.7.2.1.2
ความซับซ้อนและความพิเศษของโลหะ
A9.7.2.1.2.1
ความเป็นพิษของโลหะในสารละลายขึ้นอยู่กับระดับของประจุโลหะที่ไม่ละลายเป็นสำคัญ (แต่ไม่จำกัดเฉพาะ) ปัจจัยของสิ่งไม่มีชีวิต ที่ประกอบด้วย ความเป็นด่าง ความเข้มข้นของประจุ และค่าความเป็นกรด-ด่าง มีอิทธิพลต่อความเป็นพิษของโลหะได้สองทางคือ
(i) โดยการมีอิทธิพลต่อความพิเศษทางเคมีของโลหะเมื่ออยู่ในน้ำ(และมีผลกระทบต่อความพร้อม)

(ii) โดยการมีอิทธิพลต่อการได้รับและการที่โลหะที่มีอยู่ติดกับเนื้อเยื่อทางชีววิทยา
A9.7.2.1.2.2 
หากความพิเศษมีความสำคัญอาจเป็นไปได้ที่จะสร้างรูปแบบความเข้มข้นที่แตกต่างกันของโลหะรวมถึงความเข้มข้นที่อาจเป็นสาเหตุของความเป็นพิษ วิธีการวิเคราะห์เพื่อหาปริมาณของความเข้มข้นที่ได้รับสัมผัสซึ่งสามารถแยกระหว่างเศษของสารทดสอบที่ซับซ้อนและไม่ซับซ้อน อาจจะหาไม่ได้หรือไม่มีประโยชน์
A9.7.2.1.2.3 
ความซับซ้อนของโลหะที่มีต่อแขนงโครงสร้างทางอินทรีย์และอนินทรีย์ในสิ่งทดสอบและสิ่งแวดล้อมทางธรรมชาติสามารถคำนวณได้จากรูปแบบความพิเศษของโลหะ รูปแบบความพิเศษของโลหะประกอบด้วย ค่าความเป็นกรด-ด่าง ความกระด้าง DOC และสารอนินทรีย์ เช่น MINTEQ (Brown and Allison,1987),WHAM(Tipping,1994) และCHESS (Santore and Driscoll,1995) สามารถใช้คำนวณเศษของไอออนโลหะที่ซับซ้อนและไม่ซับซ้อนได้ สิ่งมีชีวิต Ligand Model (BLM) เป็นอีกทางเลือกหนึ่งสำหรับการคำนวณความเข้มข้นของไอออนโลหะซึ่งมีผลกระทบที่เป็นพิษในระดับของสิ่งมีชีวิต ในปัจจุบันรูปแบบของ BLMได้รับการพิสูจน์ว่าใช้ได้เฉพาะกับโลหะ สิ่งมีชีวิต และจุดสิ้นสุดปฏิกิริยาที่จำกัดเท่านั้น (Santore และ Di Toro, 1999) รูปแบบและสูตรที่ใช้เพื่ออธิบายลักษณะของความซับซ้อนของโลหะในสื่อควรต้องรายงานให้ชัดเจนเพื่อให้สามารถแปลกลับไปสู่สิ่งแวดล้อมทางธรรมชาติได้
A9.7.2.2 
การแปลข้อมูลความสามรถในการละลาย
A9.7.2.2.1
เมื่อพิจารณาถึงข้อมูลที่มีเกี่ยวกับความสามารถในการละลาย ควรประเมินความถูกต้องและความสามารถในการใช้ข้อมูลเพื่อบ่งชี้ความเป็นอันตรายของสารประกอบโลหะ โดยเฉพาะอย่างยิ่งควรต้องรู้เกี่ยวกับค่าความเป็นกรด-ด่าง ที่ทำให้ได้ข้อมูลนี้มาด้วย
A9.7.2.2.2 
การประเมินข้อมูลที่มี
 
 ข้อมูลที่มีจะเป็นหนึ่งในสามรูปแบบ สำหรับโลหะที่ทำการศึกษามาอย่างดี จะมีผลผลิตของความสามารถในการละลายและ/หรือข้อมูลความสามารถในการละลายสำหรับสารประกอบโลหะอนินทรีย์ต่างๆ เป็นไปได้ด้วยเช่นกันที่จะรู้ถึงความสัมพันธ์ของค่าความเป็นกรด-ด่าง กับความสามารถในการละลาย อย่างไรก็ตามสำหรับโลหะและสารประกอบโลหะจำนวนมาก ข้อมูลที่มีอยู่จะเป็นเพียงการอธิบายลักษณะเท่านั้น เช่น ละลายได้ต่ำ ซึ่งการอธิบายลักษณะดังกล่าวนี้เป็นเพียงแนวทางที่เล็กน้อยมากสำหรับช่วงของความสามารถในการละลาย หากข้อมูลที่มีอยู่เพียงแค่นี้เท่านั้น จึงมีความน่าจะเป็นว่าข้อมูลของความสามารถในการละลายจำเป็นต้องทำขึ้นโดยใช้กฎเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป/การละลาย(Transformation/Dissolution Protocol) (ภาคผนวก 9 )

A9.7.2.2.3 
การทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น สำหรับประเมินความสามารถในการละลายของสารประกอบโลหะ

 หากไม่มีข้อมูลความสามารถในการละลาย สามารถใช้ “การทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น” เพื่อประเมินความสามารถในการละลายสำหรับสารประกอบโลหะโดยยึดอัตราที่สูงของการเติมสารสำหรับ 24 ชั่วโมงเป็นหลักตามที่อธิบายในกฎเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป / การละลาย (Transformation / Dissolution Protocol) (ภาคผนวก 9 ) หน้าที่ของ Screening Test คือเพื่อระบุสารประกอบโลหะที่ผ่านการละลายหรือไม่ก็การเปลี่ยนรูปอย่างรวดเร็วในลักษณะที่ไม่สามารถแยกสารประกอบโลหะจากรูปแบบของสารที่ละลายได้ ดังนั้นจึงอาจจำแนกประเภทโดยยึดความเข้มข้นของไอออนที่ละลายเป็นหลัก หากมีข้อมูลจากการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้นที่มีรายละเอียดอยู่ในกฎเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป / การละลาย (Transformation/Dissolution Protocol) (ภาคผนวก 9 ) ควรใช้ความสามารถในการละลายสูงสุดที่ได้เหนือช่วงค่าความเป็นกรด-ด่าง ที่ทดสอบ หากไม่มีข้อมูลที่เหนือช่วงค่าความเป็นกรด-ด่าง เพิ่ม ควรทำการตรวจสอบว่าความสามารถในการละลายสูงสุดได้เกิดขึ้นโดยอ้างอิงถึงแบบจำลองทางอุณหพลศาสตร์ (thermodynamic speciation models) หรือวิธีการที่เหมาะสมอื่นๆ  (ดูข้อ A9.7.2.1.2.3) ควรตระหนักไว้ว่าการทดสอบนี้ให้ใช้สำหรับสารประกอบโลหะเท่านั้น
A9.7.2.2.4 
การทดสอบเต็มรูปแบบ สำหรับประเมินความสามารถในการละลายของโลหะและสารประกอบโลหะ

 ในขั้นตอนแรกของการศึกษาในส่วนนี้คือการประเมินค่าความเป็นกรด-ด่าง(s) ที่ควรทำการศึกษานี้ซึ่งเหมือนกับ Screening Test ตามปกติ Full Test จะทำที่ค่าความเป็นกรด-ด่าง ที่เพิ่มความเข้มข้นของไอออนดลหะที่ละลายในสารละลายให้สูงที่สุด ในกรณีนี้ อาจเลือกค่าความเป็นกรด-ด่าง ตามแนวทางเดียวกันกับที่ให้ไว้สำหรับการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้น


 เมื่อยึดตามข้อมูลการทดสอบเต็มรูปแบบเป็นไปได้ที่จะได้ความเข้มข้นของไอออนโลหะในสารละลาย หลังจาก 7 วันของการเติมสารแต่ละระดับใน 3 ระดับที่ใช้ในการทดสอบ  เช่น 1 มิลลิกรัม/ลิตร “ระดับต่ำ” , 10 มิลลิกรัม/ลิตร “ระดับกลาง” และ  100 มิลลิกรัม/ลิตร “ระดับสูง”   หากจุดประสงค์ของการทดสอบคือเพื่อประเมินความเป็นอันตรายของสารในระยะยาว อาจต้องขยายเวลาการทดสอบที่ระดับของการเติมสารต่ำออกไปเป็น 28 วันที่ค่าความเป็นกรด-ด่าง ที่เหมาะสม
A9.7.2.3 
การเปรียบเทียบข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำและข้อมูลความสามารถในการละลาย

การตัดสินใจว่าจะจำแนกประเภทสารหรือไม่จะต้องทำโดยการเปรียบเทียบข้อมูลความเป็นพิษทางน้ำและข้อมูลความสามารถในการละลาย  หากค่า L(E)C50 เกินกว่าที่กำหนดโดยไม่คำนึงถึงว่าความเป็นพิษและข้อมูลของการละลายอยู่ที่ค่าความเป็นกรด-ด่างเดียวกันหรือไม่ และหากเป็นข้อมูลเดียวที่มีอยู่เท่านั้นให้ทำการจำแนกประเภทสารนี้ หากมีข้อมูลความสามารถในการละลายอื่นที่แสดงว่าความเข้มข้นของการละลายไม่เกินค่า  L(E)C50  ในช่วงค่าความเป็นกรด-ด่าง ทั้งหมด ไม่ควรจำแนกประเภทสารในรูปแบบที่ละลายได้ เรื่องนี้อาจเกี่ยวข้องกับการใช้ข้อมูลเพิ่มเติมจากการทดสอบพิษวิทยาทางระบบนิเวศ (ecotoxicological testing) หรือจากรูปแบบที่มีผลกระทบต่อสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ (bioavailable effect models)
A9.7.3 
การประเมินการเปลี่ยนรูปทางสิ่งแวดล้อม
A9.7.3.1 
การเปลี่ยนรูปทางสิ่งแวดล้อมของโลหะจากประเภทหนึ่งไปอีกประเภทหนึ่งของโลหะเดิมไม่เป็นการย่อยสลายตามที่ใช้กับสารประกอบอนินทรีย์และอาจเป็นการเพิ่มหรือลดความพร้อม และสภาพพร้อมใช้ทางชีวภาพ ของ species ที่เป็นพิษอย่างไรก็ตามโลหะสามารถแยกจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column)ได้ ซึ่งเป็นผลของกระบวนทางเคมีที่เกิดขึ้นทั่วโลกตามธรรมชาติ ข้อมูลเกี่ยวกับ ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) residence time กระบวนการที่เกี่ยวข้องกับการเชื่อมต่อของน้ำ - ตะกอน (เช่น การแบ่งชั้นและการเคลื่อนตัว) เป็นเรื่องที่กว้างแต่ไม่ได้รวมกันเป็นฐานข้อมูลที่มีความหมาย อย่างไรก็ตามการใช้หลักการและสมมติฐานตามที่กล่าวข้างต้นในข้อ A9.7.1 จึงเป็นไปได้ที่จะรวมวิธีการนี้ให้อยู่นากรจำแนกประเภท
A9.7.3.2 
การประเมินดังกล่าวเป็นเรื่องยากมากที่จะให้แนวทางปฏิบัติได้และโดยปกติจะพิจารณาจัดการเป็นรายกรณี อย่างไรก็ตามอาจจะต้องพิจารณาสิ่งต่อไปนี้
· การเปลี่ยนแปลงกลุ่ม ถ้าเป็นรูปแบบที่ไม่มีอยู่ อย่างไรก็ตาม ต้องพิจารณาถึงศักยภาพของการเปลี่ยนแปลงไปในทางตรงกันข้ามที่อาจเกิดขึ้นด้วย
· การเปลี่ยนแปลงที่เกิดกับสารประกอบโลหะซึ่งละลายได้น้อยกว่าสารประกอบโลหะที่กำลังพิจารณา
แนะนำให้ต้องใช้ความระมัดระวัง ดูข้อ A9.7.1.5 และ A9.7.1.6

A9.7.4
การสะสมทางชีวภาพ
A9.7.4.1 
ในขณะที่ค่า log Kow เป็นตัวทำนาย ค่าBCF สำหรับสารประกอบอินทรีย์บางประเภท เช่นสารอินทรีย์ไม่มีประจุ ดังนั้นจึงไม่มีความเกี่ยวข้องกับสารอนินทรีย์ เช่นสารประกอบโลหะอนินทรีย์
A9.7.4.2 
 กลไกของการได้รับโลหะ และอัตราการขับโลหะออกมีความซับซ้อนและปรวนแปรมาก และในปัจจุบันยังไม่มีรูปแบบทั่วไปที่จะอธิบายเรื่องนี้ ดังนั้นการสะสมทางชีวภาพของโลหะตามเกณฑ์ของการจำแนกประเภทจึงควรประเมินเป็นรายกรณีโดยใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญ
A9.7.4.3 
ในขณะที่ ค่าBCF เป็นตัวบ่งชี้ถึงศักยภาพของการสะสมทางชีวภาพ จึงอาจมีความสับสนเกิดขึ้นในการแปลค่าBCF ที่วัดได้สำหรับโลหะและสารประกอบโลหะอนินทรีย์ สำหรับโลหะและสารประกอบโลหะอนินทรีย์บางชนิด ความสัมพันธ์ระหว่างความเข้มข้นของน้ำและค่าBCF ในสิ่งมีชีวิตทางน้ำบางประเภทมีสัดส่วนไม่เท่ากัน และควรต้องใช้ข้อมูลความเข้มข้นทางชีวภาพด้วยความระมัดระวัง โดยเฉพาะอย่างยิ่งเรื่องนี้มีความเกี่ยวข้องสำหรับโลหะที่มีความสำคัญทางชีววิทยา โลหะที่มีความสำคัญทางชีววิทยาถูกควบคุมอย่างเคร่งครัดในสิ่งมีชีวิตซึ่งโลหะมีความสำคัญ เนื่องจากความต้องการสารอาหารของสิ่งมีชีวิตสูงกว่าความเข้มข้นทางสิ่งแวดล้อม การควบคุมอย่างเคร่งครัดนี้สามารถส่งผลให้ค่าBCFs สูงและเกิดความสัมพันธ์ที่ตรงกันข้ามระหว่างค่าBCFs ที่สูงจะเป็นผลลัพธ์ทางธรรมชาติของการได้รับโลหะเพื่อให้เป็นไปตามความต้องการสารอาหารและสามารถมองเหตุการณ์เหล่านี้เป็นปรากฏการณ์ปกติ นอกจากนั้นหากความเข้มข้นภายในถูกควบคุมด้วยสิ่งมีชีวิต ค่าBCFs ที่วัดได้อาจต่ำลงในขณะที่ความเข้มข้นภายนอกสูงขึ้น เมื่อความเข้มข้นภายนอกสูงขึ้นมากจนเกิดระดับจำกัดหรือมีผลกระทบต่อกลไกการควบคุม สามารถเป็นอันตรายต่อสิ่งมีชีวิตได้ ในขณะที่โลหะมีความสำคัญในสิ่งมีชีวิตหนึ่ง แต่อาจไม่มีความสำคัญในสิ่งมีชีวิตอื่น ดังนั้นหากโลหะไม่มีความสำคัญหรือเมื่อความเข้มข้นของโลหะที่มีความสำคัญสูงกว่าระดับสารอาหาร ควรต้องพิจารณาเป็นการพิเศษถึงศักยภาพของความเข้มข้นทางชีวภาพและความห่วงใยต่อสิ่งแวดล้อม
A9.7.5
การใช้เกณฑ์การจำแนกประเภทกับโลหะและสารประกอบโลหะ
A9.7.5.1 
บทนำของกลยุทธ์การจำแนกประเภทสำหรับโลหะและสารประกอบโลหะ
A9.7.5.1.1 
แผนการจำแนกประเภทโลหะและสารประกอบโลหะอธิบายไว้ด้านล่างนี้และสรุปเป็นไดอะแกรมไว้ในรูป A9.7.1 ในแผนงานดังกล่าวนี้ประกอบด้วยขั้นตอนต่างๆที่จะใช้ข้อมูลเพื่อการตัดสินใจ แผนการจำแนกประเภทนี้มิได้มีจุดประสงค์เพื่อผลิตข้อมูลใหม่ ในกรณีที่ไม่มีข้อมูลที่ถูกต้อง จึงจำเป็นที่จะต้องใช้ข้อมูลทั้งหมดที่มีและใช้การตัดสินของผู้เชี่ยวชาญ

ในส่วนต่อไปนี้ การอ้างอิงถึง L(E)C50 หมายถึงคะแนนของข้อมูลที่จะใช้เพื่อเลือกกลุ่มการจำแนกประเภทสำหรับโลหะและสารประกอบโลหะ
A9.7.5.1.2 
เมื่อพิจารณาข้อมูลของ L(E)C50 สำหรับสารประกอบโลหะจำเป็นต้องแน่ใจว่าคะแนนของข้อมูลที่จะใช้เป็นข้อมูลที่ถูกต้องสำหรับการจำแนกประเภทต้องแสดงเป็นน้ำหนักของโมเลกุลของสารประกอบโลหะที่จะจำแนกประเภท ข้อมูลนี้ต้องรู้เพื่อเป็นการแก้ไขน้ำหนักของโมเลกุล ดังนั้นในขณะที่ข้อมูลของโลหะส่วนมากแสดงเป็นยกตัวอย่างเช่น มิลลิกรัม/ลิตร ของโลหะจึงจำเป็นต้องปรับค่านี้ให้สอดคล้องกับน้ำหนักของสารประกอบโลหะ ดังนั้น
L(E)C50 สารประกอบโลหะ = L(E)C50 ของโลหะ x (น้ำหนักโมเลกุลของสารประกอบโลหะ /น้ำหนักอะตอมของโลหะ)

ข้อมูล ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆ อาจจำเป็นต้องปรับให้สอดคล้องกับน้ำหนักของสารประกอบโลหะด้วยเช่นกัน
A9.7.5.2 
กลยุทธ์การจำแนกประเภทสำหรับโลหะ
A9.7.5.2.1 
หากค่า L(E)C50 สำหรับไอออนโลหะที่เกี่ยวข้องมากกว่า 100 มิลลิกรัม/ลิตร ต้องพิจารณาโลหะนั้นเพิ่มเติมในแผนการจำแนกประเภท
A9.7.5.2.2 
หากค่า L(E)C50 สำหรับไอออนโลหะที่เกี่ยวข้องน้อยกว่าหรือเท่ากับ 100 มิลลิกรัม/ลิตร ต้องพิจารณาข้อมูลที่มีเกี่ยวกับอัตราและขนาดที่ไอออนจะสามารถผลิตได้จากโลหะ  ข้อมูลนี้ที่จะถูกต้องหรือสามารถใช้ได้ควรได้จากการใช้กฎเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป/การละลาย (ภาคผนวก9)

A9.7.5.2.3 
หากไม่มีข้อมูลดังกล่าว เช่น ไม่มีข้อมูลที่ถูกต้องชัดเจนเพียงพอที่จะแสดงว่าจะไม่มีการเปลี่ยนรูปของโลหะเกิดขึ้น ควรใช้การจำแนกประเภทเครือข่ายของความปลอดภัย (ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4) เนื่องจากความเป็นพิษที่สามารถจำแนกประเภทได้ของรูปแบบที่ละลายได้นี้มีโอกาสที่จะทำให้เกิดเหตุการณ์ที่น่าเป็นกังวล
A9.7.5.2.4 
หากมีข้อมูลจากกฎของการละลาย ควรใช้ผลข้อมูลนั้นเพื่อช่วยในการจำแนกประเภทตามกฎต่อไปนี้
A9.7.5.2.4.1
การทดสอบการเปลี่ยนรูปเป็นเวลา 7 วัน

หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายหลังจากช่วงเวลา 7 วัน (หรือก่อนหน้านั้น) เกินกว่าความเข้มข้นของค่า L(E)C50 การจำแนกประเภทที่กำหนดสำหรับโลหะจะถูกแทนที่โดยการจำแนกประเภทต่อไปนี้
(i) หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับต่ำมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็นความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 1 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 

(ii) หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับกลางมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 2 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 2
(iii) หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับสูงมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 3 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 3
A9.7.5.2.4.2 
การทดสอบการเปลี่ยนรูปเป็นเวลา 28 วัน

หากกระบวนการที่อธิบายในข้อ A9.7.5.2.4.1 ส่งผลให้จำแนกประเภทเป็นความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 ไม่จำเป็นต้องทำการประเมินเพิ่มเติมเนื่องจากโลหะจะถูกจำแนกประเภทโดยไม่ต้องคำนึงถึงข้อมูลเพิ่มเติมใดๆ

ในกรณีอื่นๆทั้งหมด อาจได้ข้อมูลเพิ่มเติมผ่านการทดสอบการละลาย/การเปลี่ยนรูปเพื่อแสดงว่าอาจมีการแก้ไขการจำแนกประเภท หากสารที่จำแนกประเภทเป็นความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 2 กลุ่ม 3 หรือ กลุ่ม 4 มีความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมระดับต่ำหลังช่วงเวลา 28 วันน้อยกว่าหรือเท่ากับความเข้มข้นที่ได้จาก ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆs ในระยะยาวให้เปลี่ยนการจำแนกประเภท
A9.7.5.3
กลยุทธ์การจำแนกประเภทสำหรับสารประกอบโลหะ
A9.7.5.3.1 
หากค่า L(E)C50 สำหรับไอออนโลหะที่เกี่ยวข้องมากกว่า 100 มิลลิกรัม/ลิตร ไม่จำเป็นต้องพิจารณาสารประกอบโลหะเพิ่มเติมในแผนการจำแนกประเภท
A9.7.5.3.2 
หากความสามารถในการละลายมากกว่าหรือเท่ากับ L(E)C50 ให้จำแนกประเภทโดยยึดไอออนที่ละลายได้เป็นหลัก
A9.7.5.3.2.1 
สารประกอบโลหะทุกชนิดที่มีความสามารถในการละลายน้ำ(ไม่ว่าจากการวัด เช่น ผ่านการทดสอบ Dissolution Screening Test เป็นเวลา24 ชั่วโมง หรือจากการคำนวณเช่น จากผลผลิตที่ได้จากความสามารถในการละลาย) มากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ของความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายให้พิจารณาว่าเป็นสารประกอบโลหะที่ละลายได้ง่าย ควรใช้ความระมัดระวังสำหรับสารประกอบที่มีความสามารถในการละลายใกล้เคียงกับค่าความเป็นพิษเฉียบพลันได้อย่างมาก ในกรณีนี้ยอมรับให้ใช้ผลจากการทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้นมากกว่า
A9.7.5.3.2.2 
สารประกอบโลหะที่ละลายได้ง่ายจะจำแนกประเภทโดยยึดค่า L(E)C50 เป็นหลัก (หากจำเป็นต้องแก้ไขเพื่อน้ำหนักของโมเลกุล)
(i) หากค่า L(E)C50 ของไอออนโลหะที่ละลายน้อยกว่าหรือเท่ากับ 1 มิลลิกรัม/ลิตร ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 1 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1
(ii) หากค่า L(E)C50 ของไอออนโลหะที่ละลายมากกว่า 1 มิลลิกรัม/ลิตร แต่น้อยกว่าหรือเท่ากับ 10 มิลลิกรัม/ลิตร ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 2 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 2
(iii) หากค่า L(E)C50 ของไอออนโลหะที่ละลายมากกว่า 10 มิลลิกรัม/ลิตร แต่น้อยกว่าหรือเท่ากับ 100 มิลลิกรัม/ลิตร ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 3 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 3
A9.7.5.3.3
หากความสามารถในการละลายน้อยกว่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4
A9.7.5.3.3.1 
ในเนื้อหาของเกณฑ์การจำแนกประเภท สารประกอบที่ละลายได้ต่ำของโลหะระบุได้ว่าเป็นสารประกอบที่มีความสามารถในการละลาย(ไม่ว่าจากการวัด เช่น ผ่านการทดสอบ Dissolution Screening Test เป็นเวลา24 ชั่วโมง หรือจากการคำนวณเช่น จากผลผลิตที่ได้จากความสามารถในการละลาย) น้อยกว่าค่า L(E)C50 ของไอออนโลหะที่ละลายได้ ในกรณีเช่นนี้ เมือโลหะในรูปแบบที่ละลายได้ของสารประกอบโลหะที่ละลายได้มีค่า L(E)C50 ที่น้อยกว่าหรือเท่ากับ 100 มิลลิกรัม/ลิตร และสารได้รับการพิจารณาว่าละลายได้ต่ำ ควรใช้การจำแนกประเภทเครือข่ายความปลอดภัย (ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4)  ที่กำหนด
A9.7.5.3.3.2
การทดสอบการเปลี่ยนรูปเป็นเวลา 7 วัน

สำหรับสารประกอบโลหะที่ละลายได้ต่ำซึ่งจำแนกประเภทอยู่ในเครือข่ายความปลอดภัยที่กำหนด สามารถใช้ข้อมูลเพิ่มเติมที่อาจได้จากการทดสอบการเปลี่ยนรูป/การละลายเป็นเวลา 7 วัน ข้อมูลดังกล่าวควรรวมถึงระดับการเปลี่ยนรูปที่การเติมสารระดับต่ำ กลาง และสูงด้วย
       
หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายหลังจากช่วงเวลา 7 วัน (หรือก่อนหน้านั้น) เกินกว่าความเข้มข้นของค่า L(E)C50 การจำแนกประเภทที่กำหนดสำหรับโลหะจะถูกแทนที่โดยการจำแนกประเภทต่อไปนี้
(i) หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับต่ำมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 1 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับกลางมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 2 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 2
(ii) หากความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมสารระดับสูงมากกว่าหรือเท่ากับค่า L(E)C50 ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเฉียบพลันกลุ่ม 3 หากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็วจาก ชั้นน้ำที่แยกในแนวตั้งของแท่งมวลน้ำ (water column) และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 3
A9.7.5.3.3.3 
การทดสอบการเปลี่ยนรูปเป็นเวลา 28 วัน

หากกระบวนการที่อธิบายในข้อ A9.7.5.2.4.1 ส่งผลให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 1 ไม่จำเป็นต้องทำการประเมินเพิ่มเติมเนื่องจากโลหะจะถูกจำแนกประเภทโดยไม่ต้องคำนึงถึงข้อมูลเพิ่มเติมใดๆ

ในกรณีอื่นๆ ทั้งหมด อาจได้ข้อมูลเพิ่มเติมผ่านการทดสอบการละลาย/การเปลี่ยนรูปเพื่อแสดงว่าอาจมีการแก้ไขการจำแนกประเภท หากสารประกอบโลหะที่ละลายได้ต่ำจำแนกเป็นความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 2 กลุ่ม 3 หรือ กลุ่ม 4 มีความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายที่อัตราการเติมระดับต่ำหลังช่วงเวลา 28 วันน้อยกว่าหรือเท่ากับความเข้มข้นที่ได้จาก ความเข้มข้นที่ไม่ปรากฎผลกระทบใดๆs ในระยะยาวให้เปลี่ยนการจำแนกประเภท



A9.7.5.4 
ขนาดอนุภาค และพื้นที่ผิว
A9.7.5.4.1 
ขนาดของชิ้นส่วนย่อยหรือยิ่งกว่านั้นบริเวณพื้นผิวเป็นพารามิเตอร์ที่สำคัญในเรื่องที่ว่าความปรวนแปรของขนาดหรือบริเวณพื้นผิวที่ทดสอบอาจเป็นสาเหตุของการเปลี่ยนแปลงที่สำคัญในระดับของไอออนโลหะที่ปล่อยออกมาในกรอบเวลาที่กำหนด ดังนั้นขนาดของชิ้นส่วนย่อยและบริเวณพื้นผิวจึงอยู่คงที่เพื่อจุดประสงค์ของการทดสอบการเปลี่ยนรูปที่ยอมให้การจำแนกประเภทที่ต้องเปรียบเทียบยึดระดับของการเติมสารเป็นหลักเพียงอย่างเดียว โดยปกติข้อมูลการจำแนกประเภทใช้ขนาดชิ้นส่วนย่อยที่เล็กที่สุดเพื่อกำหนดขนาดของการเปลี่ยนรูป อาจมีบางกรณีที่ข้อมูลที่ผลิตขึ้นสำหรับผงโลหะบางชนิดจะไม่พิจารณาว่าเหมาะสมสำหรับการจำแนกประเภทโลหะที่มีขนาดใหญ่ ยกตัวอย่างเช่น หากสามารถแสดงได้ว่าผงโลหะที่ทดสอบเป็นวัสดุอื่นที่แตกต่างกันทางโครงสร้าง (เช่น โครงสร้าง crystallograค่าความเป็นกรด-ด่างic แตกต่างกัน) และ / หรือผลิตโดยกระบวนการพิเศษและไม่สามารถผลิตได้จากโลหะขนาดใหญ่ การจำแนกประเภทโลหะขนาดใหญ่สามารถยึดการทดสอบชิ้นส่วนย่อยหรือบริเวณพื้นผิวที่เป็นตัวแทนได้ หากมีข้อมูลดังกล่าวอยู่ ผงโลหะอาจจำแนกประเภทแยกต่างหากโดยยึดข้อมูลที่ผลิตจากผงโลหะ อย่างไรก็ตามในสถานการณ์ปกติ ไม่สามารถคาดการณ์ล่วงหน้าได้ว่าจะทำข้อเสนอการจำแนกประเภทได้สองข้อเสนอสำหรับโลหะชนิดเดียวกัน
A9.7.5.4.2 
โลหะที่มีขนาดของชิ้นส่วนย่อยเล็กกว่าค่าของเส้นผ่าศูนย์กลางที่กำหนดคือ  1 มม. สามารถทดสอบได้เป็นรายกรณี ตัวอย่างหนึ่งของเรื่องนี้ก็คือหากผงโลหะผลิตโดยเทคนิคการผลิตที่แตกต่างกันหรือผงโลหะทำให้อัตราการละลาย (ปฏิกิริยา) สูงกว่าโลหะขนาดใหญ่ จะนำไปสู่การจำแนกประเภทที่ต้องควบคุมอย่างเคร่งครัดมากขึ้น
A9.7.5.4.3 
ขนาดของชิ้นส่วนย่อยที่ทดสอบขึ้นอยู่กับสารที่กำลังประเมินและได้แสดงไว้ในตารางด้านล่างนี้
	ประเภท
สารประกอบโลหะ
ผงโลหะ
โลหะขนาดใหญ่
	ขนาดของชิ้นส่วนย่อย
ขนาดตัวแทนที่เล็กที่สุด
ขนาดตัวแทนที่เล็กที่สุด
1 มิลลิเมตร
	ข้อแนะนำ
ไม่ใหญ่กว่า 1 มิลลิเมตร
อาจจำเป็นต้องพิจารณาแหล่งที่ต่างกัน หากได้คุณสมบัติ crystallographic/morphologic ที่ต่างกัน
ค่าที่กำหนดอาจเปลี่ยนแปลงได้หากมีเหตุผลที่เพียงพอ


A9.7.5.4.4
 สำหรับรูปแบบบางอย่างของโลหะ อาจเป็นไปได้ที่จะได้ความสัมพันธ์ระหว่างความเข้มข้นของโลหะหลังจากช่วงเวลาที่กำหนดเฉพาะและปริมาณของการเติมรูปแบบสารที่ทดสอบบนบริเวณพื้นผิวโดยการใช้กฎการเปลี่ยนรูป / การละลาย (OECD  2001)        ในกรณีนี้จึงเป็นไปได้ที่จะคำนวณระดับความเข้มข้นของไอออนโลหะที่ละลายของโลหะที่มีชิ้นส่วนย่อยต่างกันโดยการใช้วิธีการของบริเวณพื้นผิววิกฤตที่เสนอโดย Skeaff et al. (2000)(ดูเอกสารอ้างอิงในเอกสารแนบท้าย VI ภาคที่ 5 ,โลหะและสารประกอบโลหะ) นั่นคือจากความสัมพันธ์นี้และการเชื่อมต่อถึงข้อมูลความเป็นพิษที่เหมาะสม อาจเป็นไปได้ที่จะกำหนดบริเวณพื้นผิววิกฤตของสารที่ให้ค่า L(E)C50       ไปยังสื่อและเปลี่ยนบริเวณพื้นผิววิกฤตไปยังการเติมมวลสารระดับต่ำ ระดับกลาง และระดับสูงที่ใช้ในการบ่งชี้ความเป็นอันตราย ในขณะที่วิธีการนี้โดยปกติไม่ได้ใช้เพื่อการจำแนกประเภทแต่อาจเป็นการให้ข้อมูลที่เป็นประโยชน์สำหรับการติดฉลากและการตัดสินใจในที่สุด
รูปที่ A9.7.1: กลยุทธ์การจำแนกประเภทสำหรับโลหะและสารประกอบโลหะ
	                                                                                โลหะและสารประกอบโลหะ
                                                                                                  ใช่
 L(E)C50 ของไอออนโลหะที่ละลายได้มากกว่า 100 มิลลิกรัม/ลิตร                                                ไม่จำแนกประเภท
                                                     ไม่(สารประกอบโลหะ)                                        
               ไม่ (โลหะ)



              
                 ข้อมูลจากการทดสอบเต็มรูปแบบเกี่ยวกับการเปลี่ยนรูป/
                   การละลายเป็นเวลา 7 วัน                                                                                                                          

                ไม่                                               ใช่                                                                                                 
                                                                                                                                                                        จำแนกประเภทเป็นความเป็น พิษเรื้อรังกลุ่ม 1
                          ความเข้มข้นที่อัตราการเติมสารระดับต่ำ              ใช่            จำแนกประเภทเป็น                     ด้วยหากไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่าง

                         มากกว่าหรือเท่ากับ L(E)C50 ของ                                          ความเป็นพิษเฉียบพลัน                รวดเร็วและไม่มีการสะสมทางชีวภาพ 

                         รูปแบบที่ละลาย                                                                               กลุ่ม 1                                                   

                                                                     ไม่                                                                                            จำแนกประเภทเป็น ความเป็น พิษเรื้อรังกลุ่ม 2              

                                                                                                                                                                      ด้วยหาก

                                                                                                                                                                      (1) ไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็ว

                          ความเข้มข้นที่อัตราการเติมสารระดับกลาง                ใช่       จำแนกประเภทเป็น                  และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ   

                          มากกว่าหรือเท่ากับ L(E)C50 ของ                                      ความเป็นพิษเฉียบพลัน             (2) หากการทดสอบเต็มรูปแบบไม่ได้แสดงให้

                          รูปแบบที่ละลาย                                                                             กลุ่ม 2                                  เห็นว่าหลังจาก 28 วันความเข้มข้นน้อยกว่า

                                                                                                                                                                           หรือเท่ากับ NOECs ในระยะยาวของรูปแบบ

                                                                     ไม่                                                                                                  ที่ละลายความเข้มข้นที่อัตราการเติมสารต่ำ   

                                                                                          ใช่                                                                          จำแนกประเภทเป็น ความเป็น 
                 ความเข้มข้นที่อัตราการเติมสารระดับสูง                        จำแนกประเภท เป็น                                 พิษเรื้อรังกลุ่ม 3  ด้วยหาก    

                  มากกว่าหรือเท่ากับ L(E)C50 ของ                              ความเป็นพิษเฉียบพลัน                           (1) ไม่มีหลักฐานของการแยกตัวอย่างรวดเร็ว

                   รูปแบบที่ละลาย                                                                       กลุ่ม 3                                            และไม่มีการสะสมทางชีวภาพ

                                                                     ไม่                                                                                           (2) หากการทดสอบเต็มรูปแบบไม่ได้แสดงให้

                                                                                                                                                                           เห็นว่าหลังจาก 28 วันความเข้มข้นน้อยกว่า

      ให้จำแนกประเภทเป็น ความเป็น พิษเรื้อรังกลุ่ม4 หากการทดสอบ Full Test                                        หรือเท่ากับ NOECs ในระยะยาวของรูปแบบ

           ไม่ได้แสดงให้เห็นว่าหลังจาก 28 วัน ความเข้มข้นน้อยกว่า                                                                ที่ละลายความเข้มข้นที่อัตราการเติมสารต่ำ

            หรือเท่ากับ NOECs ในระยะยาวของรูปแบบที่ละลาย







ความสามารถในการละลายของสารประกอบโลหะ


มากกว่าหรือเท่ากับ L(E)C50 จากข้อมูลที่มี                                   ใช่             ให้จำแนกประเภทความเป็นพิษเรื้อรังและ                    


                                                                                                    เฉียบพลันโดยยึดL(E)C50 ของไอออนโลหะ


                          ไม่หรือไม่มีข้อมูล                                               ที่แก้ไขสำหรับ น้ำหนักของโมเลกุล  


                                                                                                    (ดูข้อ A9.7.5.1)


การทดสอบแบบคัดกรองเบื้องต้นสำหรับการเปลี่ยนรูป         ใช่


 / การละลาย แสดงให้เห็นว่าความเข้มข้นมากกว่า                            


หรือเท่ากับ L(E)C50 ของรูปแบบที่ละลาย                                                                             


                                  ไม่


                                            ไม่                                                                              ข้อมูลในกรอบนี้ใช้เฉพาะกับสารประกอบโลหะ











� สิ่งพิมพ์ OECD Environment, Health and Safety ชุด Testing and Assessment  ฉบับที่ 27  คณะทำงานด้านสิ่งแวดล้อม องค์กรเพื่อความร่วมมือทางเศรษฐกิจและการพัฒนา  เมษายน 2001


� 	เกี่ยวเนื่องกับการแปลข้อมูลการย่อยสลายที่เทียบเท่ากับเกณฑ์ของ OECD  สำหรับความเป็นพิษเรื้อรังกลุ่ม 4 คณะทำงานของสหภาพยุโรปในเรื่องการจำแนกประเภทความเป็นอันตรายทางสิ่งแวดล้อมของสารกำลังพิจารณาว่าข้อมูลบางประเภทจากการทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพโดยธรรมชาติอาจนำมาใช้ในการประเมินผลเป็นรายกรณีเพื่อเป็นพื้นฐานสำหรับการไม่จำแนกประเภทสารหากไม่เป็นตามเกณฑ์ของการจำแนกประเภทนี่หรือไม่


การทดสอบความสามารถในการย่อยสลายทางชีวภาพโดยธรรมชาติที่เกี่ยวข้องคือ  การทดสอบZahn wellens (OECD  TG 302 B) และการทดสอบ MITI II ((OECD  TG 302 C) เงื่อนไขในการใช้คือ


ต้องเป็นวิธีการที่ไม่ใช้จุลินทรีย์  ที่ได้รับการสัมผัสมาก่อน (pre – adapted)


(a)  ควรจำกัดเวลาที่ใช้ปรับภายในการทดสอบแต่ละครั้ง จุดสิ้นสุดการทดสอบควรอ้างถึงการกลายเป็นแร่เท่านั้นส่วนระดับการผ่านและเวลาที่ถึงจุดนี้ควรเป็นดังนี้ตามลำดับ


ระดับการผ่าน MITI II มากกว่าร้อยละ 60 ภายใน 14 วัน


การทดสอบ Zahn Wellens มากกว่าร้อยละ 70 ภายใน 7 วัน
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