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Voorstel voor milieukwaliteitseisen voor Ethylhexaanzuur (CAS# 149-57-5)

Het afvalwater van afkomstig van Shell Raffinaderij Nederland, vestiging Moerdijk, kan de stof

Ethylhexaanzuur (CAS# 149-57-5) bevatten. Het afvalwater wordt via een persleiding op de

rioolwaterzuivering Bath geloosd. RWZI-Bath loost haar effluent op de Westerschelde.

De mogelijke effecten van de lozing van Ethylhexaanzuur op de functies van de Westerschelde

moeten geëvalueerd met behulp van de immissie-toets. Om deze toetsing mogelijk te maken

zijn ecologische waterkwaliteitsnormen. Omdat er momenteel geen ecologische

waterkwaliteitsnormen beschikbaar zijn, worden hiertoe in deze rapportage voorstellen

gedaan.

Datamining
ln eerste instantie is de website van het RIVM geraadpleegd of voor Ethylhexaanzuur al normen

beschikbaar zijn. Hierbij is gezocht op het CAS#. Vervolgens zijn de databases van ECHA en

US-EPA (Ecotox en Comptox) geraadpleegd aan de hand van het CAS#. Aanvullend is gezocht

naar een stof-specifiek IUCLID dan wel OECD-rapport en is een brede screening van openbare

literatuur uitgevoerd.
De resultaten van dit líteratuuronderzoek staan in Bijlage 1 (stofgegevens) en bijlage 2

(ecotoxicolog ische data) weergegeven.

Voorstel voor milieukwal iteitseisen
De hieronder voorgestelde waarden voor de indicatieve JG-MKE en de indicatieve MAC-MKE

zijn afgeleid conform de geactualiseerde handleiding voor het afleiden van indicatieve

milieukwaliteitsnormen van het RIVM IRIVM, 2022].
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ln bijlage 3 is het stappenschema voor de afleiding van de |JG-MKE uitgewerkt. ln bijlage 4 is
het uitgewerkte stappenschema voor de afleiding van de |MAC-MKE wegrgegeven. De

afgeleide waarden zijn in onderstaande tabel weergegeven:

De waarde voor de iJG-MKE wordt bepaald door de laagste waarde van de parameters

|JG-M KEro"t, 
".o 

en |JG-M KEwater, voedselketen. De waarde bedraagt 0,268 mg/L

De voorgestelde indicatieve milieukwaliteitseisen voor Ethylhexaanzuur (CAS# 149-57-5),

afgerond op twee significante cijfers, zijn:

iMAC-MKE 8700 pgll
ilGrv{.l(E WÆ

Referenties
Comptox database, https://comptox.epa.gov/dashboard , CAS# 149-57-5, geraadpleegd op

9 maart2022
ECHA database, https://www.echa.eurooa.eu , CAS# 149-57-5, geraadpleegd op 7 maart2O22
Ecotox database, https://cppub.epa.gov/ecotox, CAS# 149-57-5, geraadpleegd op 9 maart2022
PubChem (US National lnstitute of Health (NlH)). Hazardous Substances Data Bank (HSDB) : 5649 -

PubChem (nih.oov). accessed 09 March 2022
RIVM, 2015. "Handleiding voor de afleiding van indicatieve milieurisicogrenzen";

al, RIVM-rapport 201 5-0057.
RIVM, 2022. "Handleiding voor de afleiding van indicatieve milieurisicogrenzen - Deel 1 t/m Deel 5";

versie 1.0, RIVM-rapport.

Parameter Waarde (mq/L)

iMAC-MKE.""t 8,68

iJG-MKEro"t. 
".o

æråñ1
iJG-M KE-** voprr<prkercn 0,268
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Bijlage 1 ldentificatie, classificatie, fysische chemische eigenschappen en milieugedrag van

Ethylhexaanzuur

ldentificatie en classificatie

-Chemische

M¡I¡

16

B

Parameter Value

Stofnaam Ethvlhexaanzuur

IUPAC-naam 2-Ethvlhexanoic acid

Synoniemen 2-Ethylcaproic acid;

Butylethylacetic acid;

o-ethvhexanoic acid

CAS-nummer 149-57-5

Stoforoeo Eoiwin Neutral orqanics

Geharmoniseerde classificatie H361 Kan mogelil'k de vruchtbaarheid of het ongeboren kind

schaden

REACH / Substance of Verv Hiqh Concern Nee

Formula CsHreO:

Smiles CCCCCICOC(=O)O

Structural formula

o OH

)r -^'kino Ref.Parameter Waarde

Molmassa (g/mol)

Ethaa n hexa a nzu u r

Natriumzout van Ethaanhexaanzuur

144,21

166,22

EPiSuite

Smeltount l'C) < -830C @1.013 hPa ECHA

2280CKookpunt ("C)

(ô 20.cOplosbaarheid in water (q/L)

@ 25.C

ECH{. r

ECHALoo Kow

tA._
2,1' .

l3l

(ô 20.cDampdruk (kf,Eì 0$g4iEl
(a 250C

ECHA , ]

,a*'r- 1-Henri coefficient (Pa.m 3/mol) o,412

ComoTox
'4ei*censtant ElKa) 4,76

RefParameter Waarde Opmerkinq

ECHADeoradabilitv Gemakkeliik biolooisch afbreekbaar

.r.n hvdrolvsis

Drso water/sediment

õt EpiSuiteLoq Koc (L/kq)
l8l

CompïoxBCF I
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Bijlage 2 Overzicht ecotoxiciteitsgegevens voot Ethylhexaanzuur en haar Natriumzout

Page 4 o.12

Bactería
No Doto

1

EthvlhexaanzurrL,J ECHADe s mod esm u s sus' ico tu s 72hr ErC50 49,3

vanNatriumzout
ethvlhexaanzuur

ECHAP s eud o kirc h n e rie lla su bcop itota 72hr EC50

€€ñ+Tg-ÆFA-êFP+l3tse¿e;rx<s*aæ+æ-- lal 96hr €,60 Æ9 [tHheËañzünr
Ethvlhexaãnzuur ComoTox IEPA OPPnScen edesmus s u bso icatu & Å 96 hr EC50 41

l5]ene¿esnas*a*o¡ea+as Câhr ESe 6e5 EtMhe)€anztfirr €ompTox lElA ellT)
Fttrvthw €ômE+o{-{EFA€FPT}M#s 96+r €s8 1*

lçÆas+*n+à* n+ fIê4e 48+t Flhvlhexaaazffirr €€t+A

Crustaceans
FTHADonhnio moono 48 ht EC50 85.4 Ethvlhexaaråe&
ECHA

F
Dophnio mogno 48 hr EC50 vanNatriumzout

Ethvlhexaanzuur

{€6 €r{*th€ffi €ó+ñr+ox+€+¡¡€FPT) H
Ðaohnia-maana .+8+r t€59

€€ñð+ã-ÆP*,9PFÐÐaahnig,,m 48+r €,€5€ 8H tth#he¡aanzuw
117 f*htdhm €€ffi;f€x+EPA€FP:Êlã1Mnia-ñaana .+&hr f€59

Fish
96 hr t a50 180 Ethvlhexaanzuur ECHAOncorhvnchus mvkiss

Blootstelli ngs-

duur
E¡ndpunt Waarde (mglL) Stof BronSoort
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?age 5 or 12

Lenomis oibbosus 96 hr LC50 270 Ethvlhexaanzuur ECHA

Oryzios lotipes 96 hr LC50 Natriumzout
Ethvlhexðanzuur

van ECHA

Mðs 96+f +99 t0 [t{rìdhffir Pcb€hettfEPFePP+f EI

Bactefia

Fn Ell
LdÄloae n

ErCl 0 31.9L-l Ethvlhexaanzs l9l ECHADesm od e sm u s susp ico tu s 72hr
ECHA72hr _*cE vanNatr¡umzoutL¿l

ethvlhexaanzuur
P seu d okirchner ie llo su bcap itoto

€em¡+e*ÉÉPl¡¡ePFtìSc e n e d e s m u sl9\bsaiæ+as 9É{rr €e$ *
C6ñI+TaL{FP¡ñ9PPÐ11+ [É+0 3fu#L*r??t#iüfä5

Crustâcêâns
-*-À@2#ays Ne€€ * YAtlì{aM

ethvlhexaanzuur
Wlagna

ECHA21 days NOEC vanNatriumzout
ethvlhexaanzuur

Dophnia magna

.*-.tEøae¡ne-magna 2#ay3 t€{€-
rcereduetisn

19Ð t*/nexaanzuur

Fish

No dãtâ

Kind BronBlootstell¡ngsduur Eindpunt Waarde (mglL) Stof
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Bi.¡'lage 3 Uitwerking stappenschema afleiden iJG-MKE voor het Natriumzout van

Ethylhexaanzuur (CAS# 1 9766-89-3)

schema 2 iJG-M 5

STOPJa iJG-MKE wordt niet

afqeleid

Nee 2

1 ls er een gedegen Nederlandse
JG-MKE of MTR beschikbaar voor
landoppervlaktewater

3)a

Nee 4
2 ls er een gedegen MTRro"t

beschi kbaar?

iJG-MKE wordt niet

afqeleid

STOP)a

4

3 Voedselketenroute afgedekt door
MTRzo"t?

Nee

)a 6

5

4 Zijn er experimentele

ecotoxiciteitsdata voor water? Nee

6)a

Nee iJG-MKE wordt niet

afoeleid

STOP

5 ls het gebruik van QSARs mogelijk
(overleg met een expert)?

iJG-MKEro"1, u.o- u.uul =
L(ÐC50-r./AF

12Alleen acuut

11Alleen chronisch iJG-M KE.o"t, 
".o- 

chronisch

- NOEC'¡./AF
7Acuut en

chronisch

Leid beide hierboven
qenoemde waarde af

6 Data voor

)a I
Nee 10

7 Dataset voor gehele acute

basisset en/of gehele chronische
basisset

iJG-MKEto"t, 
".o 

-
iJG-M KE-* e¿o-¡hranic¡h

9)a

12

I NOEC voor tenminste
kreeftachtige of vis en NOEC

beschikbaar voor soort met
L(E)C50min?

Nee iJG-M KEro"t, 
".o 

-
laagste van
iJG-M KEtout, u.o-acuut êh

iJG- M KE.o"¡, 
".o-.¡ron¡r.¡

Ja iJG-MKEto"¡, 
".o =

iJG-M KEro"t, 
".o-chron¡sch 

*

10

1Z

iJG-MKEro"1, 
".o =

iJG-M KEr."t. ...-.¡'nn¡..¡

12

9 Potentieel gevoelige groep
getest?

Nee

11Ja

iJG-MKEro"t, -".o -
laagste van
iJG-M KE.o"r, 

".o-acuut 
€fl

iJG-M KEro"t u.o-chronisch

12
10 ls NOEC'¡n voor dezelfde soort als

L(E)C50,in? Nee

Conclusie / actie Ga naarAntw.Nr. Vraag / Statement
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Om mogelijke pH-effecten in de gerapporteerde eindpunten uit te sluiten is bij het afleiden van de indicatieve milieukwaliteitseisen voor
Ethylhexaanzuur u¡tgegaan van het Natriumzout (CAS# 19766-89-3). Deze waarden zijn grijs gemarkeerd.
Grijs gearceerde eindpunten zijn geselecteerd voor het afleiden van de indicatieve milieukwaliteitseisen.
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12Ja iJG-MKEro"¡, 
".o 

=
iJG-M KE.o"t, 

".o-chronisch 

*

10

Nee iJG-MKE.o"t, 
".o 

-
iJG -M KEro.t 

".o-chrôhisch

12

11 Data voor tenminste gehele

chronische dataset en potentieel
gevoelige groep getest

1312 iJG-MKE,.ut. 
".o 

- iJG-MKEro"t 
".o 

/ 10
't3 Gebruik resultaat iJG-MKEro"r u.o de selectie van de iJG-MKEzoet

Gebruik resultaat iJG-MKE,",,' *" de selectie van de IJG-MKE,"ut

Conclusie / actie Ga naarAntw.Nr. Vraag / Statement

Resultaat voor afleiding iJG-vr¡zoet, eco voor het Natriumzout van Ethylhexaanzuur

19766-89-

Er zijn ecotoxiciteitsgegevens beschikbaar voor zowel de complete acute bassisset als ook
chronische eindpunten voor algen en geleedpotigen beschikbaar, zie ook bijlage 1. De

gehanteerde assessment factoren zün overgenomen van tabel 1 van Deel 5 van de handleiding

lRrvM,2022j.

z1 Nee

32 Nee

43 Nee

64 )a
76 Acuut en chronisch iJG-MKEro"t, eco-acuut =

L(E)C50min/AF =

100 / 1000 =
0,1m7/l

iiG-MKEto"t , eco-chronisch =
NOECmin/AF =

=18/500=
0,036 mq/l

87 Ja

llk*rãr 9rila )al
1 2Ê) ¡¿{g€€'t?s'p'e€iffi.ìve*iñgi

ntee¡anisme+eruad*)
i}6-Ml(f266ç*-
iJftll€zc-c*¡-i. å40-
e;æe+10-
016-mq/t

1312 iJG-MKErou1, 
".o 

=
¡JG-MKEto"t ,",o / 10 =
ffiQfif 0 =
€;03,6lnlq/L

13 Gebruik resultaat iJG-MKErour 
".o 

de selectie van de iJG-MKE'o"t =

Gebruik resultaat iJG-MKErour u.o de selectie vân de |JG-MKE.ou1 =

Êe¡fls/t
€;€'6llãls/L

Conclusion action Go toStep Answer
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Orale studieAF1 lnterspecies 10

lntraspecies 10AF2

Semi /
sub(chronisch)

6 Acute
ontwikkelinqsstudie

AF3

Niet oerapporteerdAF4/5 Data lancunes 1

verwachtenNiet te
IECHA)

AF6 Genotoxiciteit 1

1 Basis is NOAELAt7 extrapolatie

VerklaringWaardeAssessment factor Type

¡HL = NOAEL / (AF1* AF2 *AF3 *AF4 *AF5n*AF6*AF7)

=10O/ (10*10*6*11I tl *1)

= 0,1 67 mg¡kg1g/ dagl ;,..i

De iJG-MKE*ater,voedsetketen kan vervolgens worden berekend aan de hand van vergelijking 1

en vergelijking 2 uit Deel 2 van de handleiding IRIVM, 2022].

iMKEhumaan,voedset =0,1 * iHL*70 /0,115
= 0,1 * 0,167 * 70 / 0,115

= 10,14 mg/kg voedsel

(vergelijking 3)

iMKE*rtur,uo"dselketen = iMKEhut""n,uo"¿r"¡ /(BCFy6"¿selorganisame* BMF)

= 10,14 / (37,9.1)

= 0,269 mglL

(vergelijking 4)

De waarde voor de bio-concentratiefactor te€f-3'1AEÞ overgenomen uit de informatie in

bi1'lage 1. De waarde voor de biomagnificatiefactor is bepaald conform het schema in paragraaf

2.2.7 van Deel 2 van de handleiding [RIVM, 2022]. Omdat er geen betrouwbare experimentele

BCF beschikbaar is de waarde voor de BMF geselecteerd uitgaande van de log Ko*.
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De berekende iJG-MKE voor het Natriumzout van Ethylhexaanzuur kan op basis van de
molmassa van het zout en het zuur worden omgerekend. Aldus wordt een iJG-MKEro"t, eco van
(144,21 / 166,22) * 0,36 = 0,312 mg/L berekend.

ln onderstaande tabel zijn de triggers weergegeven om te bepalen of er mogelijk sprake is van
doorvergiftiging in de voedselketen.

Op basis van de gegevens in bovenstaande tabel dient de humane route meegenomen te
worden bij het afleiden van de ilG-MKE.

Er zijn een (sub)chronische studies voor Ethylhexaanzuur beschikbaar [ECHA], zie ook
onderstaande tabel.

Er zijn geen aanwijzingen voor genotoxiciteit en het werkingsmechanisme is duidelijk IECHA],
lrucLrDl.

Op basis van het bovenstaande zijn de in onderstaande tabel weergegeven assessment
factoren gehanteerd om de iHL te berekenen.

(Potentiële) zeer zorgwekkende
stof

https://rvs. rivm/zee r-
zorqwekkende-stoffen

Nee

B ioaccu mu lerende Log Ko* >3 of
Gemeten BCF (BAF) > 100 L/kq

Nee

of verdachtOF: bekend
carcinoqeen

H350 of H351 Nee

OF: bekend of verdacht
mutaqeen voor qeslachtscellen

H340 of H341 Nee

OF: bekend of verdacht effect
op reproductie (op ongeboren
kind of borsWoedino)

H360, H361 of H362 )a

alsOF: IARC-classificatie
(verdacht) carcinoqeen

lngedeeld als IARC groep 1, 2A
of 2B

Ja

Trigger Criterium voor
exaanzuufEt

Resultaat

B6C3F1 muizen EPA OTS

795.2600
NOAEL 91 -93d 200

Wistar ratten oEcD443 NOAEL 800
F344 ratten oEcD414 NOAEL 100

Koniinen oEcD4',t4 NOAEL 250

Blootstellings
-duur

Test organisme Protocol Parameter Waarde
(m
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Bijlage 4 Uitwerking stappenschema afleiden iMAC-MKE

Sta schema 3 iMAC-MKE',"t

Er zijn ecotoxiciteitsgegevens beschikbaar voor de complete acute bassisset, zie ook bijlage 1.

De gehanteerde assessment factoren zijn overgenomen van tabel 2 van Deel 5 van de
handleiding IRIVM, 2022]. Omdat de standaarddeviatie voor de log getransformeerde acute
dataset niet voldoet aan het criterium voor een niet-specifiek werkingsmechanisme is een
assessment-factor van 1 0 toegepast.

Resultaat voor afleiding iMAC-MKE2es1, sçq Voor Natriumzout van Ethylhexaanzuur
1 9766-89-

Ja iMAC-MKE wordt niet
afqeleid

STOP1 ls er een gedegen Nederlandse
MAC-MKE of MAC".. beschikbaar
voor landoppervlaktewater Nee 2

Ja 42 Zijn er experimentele
ecotoxiciteitsdata voor water? Nee 3

Ja 43 ls het gebruik van QSARs mogel¡k
(overleg met een expert)? Nee ¡MAC-MKE wordt niet

afqeleid

STOP

4 Bereken iMAC-MKEzo"t, 
".o

|MAC-MKE.o"¡, 
".o =

L(E)C50-¡/AF
5

5 Bereken i MAC-M KE,o"t, 
".o

|MAC-MKEtou¡ u.o =
iMAC-MKE,"", "."/ 10

5

Conclusie / actie Ga naarAntwNr. Vraag / Statement

Alq 471 2.673

Geleedpotiqe 913 2,960
Vis 100 2,000

Berekende standaarddeviatie 0,49

Log getransformeerde
acute toxic¡te¡t

Basisgroep Acute toxiciteit

1 No 2

2 Yes 4
3

Bereken ¡ MAC-M KEzoet, 
"co

|MAC-MKEro"t,".o =
L(E)C50'¡n/AF =
1oo / 10 =
= 10 mq/L

4

The iMAC-MKEzo"t.".o is afqeleid als 10 mqlL

Conclusion action Go toStep Answer
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De berekende iMAC-MKE voor het Natriumzout van Ethylhexaanzuur kan op basis van de

molmassa van het zout en het zuur worden omgerekend. Aldus wordt een |MAC-MKE'""I,".o

van (144,21 / 166,22) * 10 = 8,68 mg/L berekend.
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