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FORORD

Detta dokument innehdller en beskrivning av hur man namnger och identifierar ett &mne i
enlighet med Reach och CLP. Dokumentet ar en del av en serie vagledande dokument som syftar
till att hjalpa alla berérda parter under férberedelserna for att uppfylla sina skyldigheter enligt
Reach- och CLP-férordningarna. Dokumenten ger utférlig vagledning om en rad viktiga Reach-
och CLP-processer samt om vissa specifika vetenskapliga och/eller tekniska metoder som
industrin eller myndigheterna behdver anvanda enligt Reach och CLP.

Vagledningsdokumenten utarbetades och diskuterades inom projekten fér det praktiska
genomférandet av Reach som leddes av avdelningar inom Europeiska kommissionen och
omfattade alla intressenter: medlemsstaterna, industrin och icke-statliga organisationer. Dessa
vagledningar kan hamtas pa Europeiska kemikaliemyndighetens webbplats
(http://echa.europa.eu/guidance-documents/quidance-on-reach). Ytterligare vagledningar
kommer att publiceras pa webbplatsen nér de har slutforts eller aktualiserats.



http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach
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1. Allmant

I och med Reachférordningen (férordning (EG) nr 1907/2006) inrattades ett system foér
registrering, utvardering, godkdnnande och begrdnsning av kemikalier och Europeiska
kemikaliemyndigheten (Echa) upprattades for att genomdriva férordningen.!

Férordning (EG) nr 1272/2008 (CLP-férordningen eller CLP) ar den nya EU-lagstiftningen om
klassificering, markning och férpackning av amnen och blandningar.?2 Genom lagstiftningen
inférs ett nytt system 6ver hela EU for klassificering och markning av kemikalier som ar
grundat pa Férenta nationernas globalt harmoniserade system (FN:s GHS).

Reachférordningen &r inriktad p& @mnen. En korrekt och otvetydig identifiering av &mnen ar
noédvandig for att sakerstédlla att Reachférfarandena fungerar pa ratt satt. Detta
vagledningsdokument om identifiering och namngivning av amnen ar avsett att stddja
industrin, medlemsstaterna och Europeiska kemikaliemyndigheten.

Vagledningsdokumentet bygger pa erfarenheterna fran identifiering av @mnen enligt den
tidigare kemiska lagstiftningen (direktiv 67/548/EEG och direktiv 98/8/EEG). Aktuella
metoder som rér amnesidentiteten enligt Reachforordningen och férordningen om
klassificering, markning och férpackning av amnen och blandningar (CLP) ligger till grund for
forfiningen av denna véagledning. Dessutom har tillvdgagangssétt fran andra kemiska system
utanfor Europeiska unionen beaktats i tillampliga fall.

Vagledning som ar sarskilt anpassad for olika typer av a@mnen har tagits med.

Det har vagledningsdokumentet bér anvandas vid identifiering och namngivning av @mnen
som regleras av Reach- och CLP-férordningarna.

1.1. Mal

Malet med detta vagledningsdokument &r att ge vagledning till tillverkare och importérer om
registrering och rapportering av ett amnes identitet i enlighet med Reach och CLP.
Dokumentet ger viktig information och vagledning om hur ett amne identifieras och tilldelas
ett namn. Det ger ocksd védgledning om huruvida &mnen kan betraktas som identiska i
enlighet med Reach och CLP och hur principen "ett @mne, en registrering (OSOR) kan
tilampas genom att @mnesidentitetsprofilen (SIP) identifieras. Identifieringen av identiska
dgmnen som kan omfattas av samma SIP har betydelse for férfragningar, for gemensamt
datautnyttjande, fér gemensam datainldmning, for anmalan till klassificerings- och
markningsregistret och fér harmonisering av klassificering och markning.

Identifieringen av &mnen bor framst utféras av experter inom industrin. Med tanke p& de
parter inom industrin som har ringa sakkunskap om identifiering av amnen har ytterligare
vagledning om identifieringsparametrar infogats i ett tillagg till vagledningsdokumentet.

Dessutom innehaller végledningsdokumentet lénkar till relevanta verktyg som é&r till hjélp for
karakterisering och kontroll av ett amnes kemiska identitet.

! Europaparlamentets och rddets férordning (EG) nr 1907/2006 av den 18 december 2006 om
registrering, utvardering, godkdnnande och begrdnsning av kemikalier (Reach), inrdttande av en
europeisk kemikaliemyndighet, &ndring av direktiv 1999/45/EG och upphavande av radets férordning
(EEG) nr 793/93 och kommissionens férordning (EG) nr 1488/94 samt radets direktiv 76/769/EEG
och kommissionens direktiv 91/155/EEG, 93/67/EEG, 93/105/EG och 2000/21/EG ("Reach”).

2 Europaparlamentets och rddets forordning (EG) nr 1272/2008 av den 16 december 2008 om
klassificering, markning och férpackning av amnen och blandningar, andring och upphavande av
direktiven 67/548/EEG och 1999/45/EG samt andring av férordning (EG) nr 1907/2006 (Text av
betydelse fér EES) ("CLP").
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Mer detaljerade anvisningar om hur man fyller i @mnets identitet i IUCLID vid olika férfaranden
enligt Reach och CLP finns i Echas handbécker p& http://echa.europa.eu/manuals..

1.2. Tillampningsomrade

Enligt artikel 1 i Reach avser forordningen skyldigheter som galler tillverkning, import,
utslappande pd@ marknaden och anvandning av &mnen som sadana eller ingdende i
blandningar eller varor. Blandningar och varor som sadana regleras inte genom Reach.

I enlighet med artikel 10 i Reach maste dmnets identitet anges vid registreringen med hjalp
av de parametrar som anges i avsnitt 2 i bilaga VI till Reach (se Tabell 3). Liknande
parametrar (enligt avsnitt 2.1 till 2.3.4 i bilaga VI till Reach) ska anvandas d& d&mnets identitet
ska anges i samband med anmalan enligt artikel 40.1 i CLP. Detta vagledningsdokuments
fokus ligger pa att identifieringen av &mnen som omfattas av den rattsliga definitionen av ett
dgmne enligt Reach och CLP sker pa ett korrekt satt och ger vagledning om &mnets
identifieringsparametrar i avsnitt 2 i bilaga VI till Reach. Den information som lamnas om
amnets identitet ska vara tillrdcklig for att varje amne ska kunna identifieras. En eller flera
av identifieringsparametrarna for amnet kan utelamnas om det inte ar tekniskt majligt eller
inte forefaller vara nodvandigt ur vetenskaplig synvinkel att lamna den begéarda
informationen. Skalen till att sddana utelamnanden goérs ska tydligt anges och motiveringen
ska ha vetenskaplig grund.

Metoden for att identifiera ett &mne beror pd typen av dmne. Darfor lotsas anvandaren av
detta vagledningsdokument till sarskilda kapitel om olika typer av amnen.

De EG-register som anvandes inom ramen for direktiv 67/548/EEG (Einecs, Elincs och NLP-
forteckningen) &r viktiga hjalpmedel vid identifiering av d@mnen. Vagledning om dessa
registers funktion inom ramen for Reach ges i kapitel 3.2.

Amnen som omfattas av Reach och CLP (och féljaktligen av detta vagledningsdokument)
bildas vanligen frdn kemiska reaktioner i samband med tillverkningen av d&mnet och kan
innefatta flera distinkta bestdndsdelar. Amnen, enligt definition i Reach och CLP, omfattar
aven amnen som utvinns pé’l kemisk vag eller isoleras frén naturligt férekommande material
och som kan utgdra ett enstaka grundamne eller molekyl (t.ex. rena metaller eller vissa
mineraler) eller flera bestdndsdelar (t.ex. eteriska oljor, metallskarsten som bildas vid
smaltning av sulfidhaltiga metallmalmer). Dock ar @amnen som regleras genom annan
gemenskapslagstiftning i ett antal fall undantagna fran registrering enligt Reach (se artikel 2
i Reach). Undantagna frén registrering &r &ven damnen som fortecknas i bilaga IV till Reach
samt amnen som uppfyller vissa kriterier som anges i bilaga V till Reach. Det bér observeras
att det faktum att ett &mne undantas fr@n registrering inte behéver innebéra att &mnet &r
foremal fér undantag i andra avdelningar i Reachférordningen eller fran kraven i CLP-
féorordningen.

Enligt Reach maste registranter av samma &mne samlas och komma &verens om det
gemensamma inldamnandet av viss information om &mnet (OSOR-principen)3. Det méste st
klart hur registranten har definierat tillampningsomradet for sitt &mnes identitetsprofil fér att
den principen ska kunna tillampas.

1.3. Vagledningsdokumentets struktur

Bakgrundsinformation i form av véagledningsdokumentets mal och tilliampningsomrdde ges i

3 Né&rmare information om datadelning om samma amne vid gemensamt inlamnande finns i Vdgledning
om datadelning.
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kapitel 1 och de forkortningar och definitioner som anvands anges i kapitel 2. Relevant
information om regelverket for identifiering av amnen enligt Reach, t.ex. amnesdefinition och
informationskrav i lagtexten ges i kapitel 3.

Praktisk vagledning om identifiering och hamngivning av amnen ges i kapitel 4.

- I kapitel 4.1 beskrivs skillnaden mellan “vadldefinierade” och “inte valdefinierade” a@mnen
och inom dessa tva huvudgrupper kan olika typer av @mnen urskiljas som kréaver sin
egen sarskilda vagledning om amnesidentifiering. For att leda anvandaren till ratt kapitel
med vagledning om identifieringen av den sarskilda typen av amne visas ett
Oversiktsdiagram.

- I de foljande kapitlen ges sarskild vagledning for varje typ av amne i form av en
uppsattning regler med forklaringar och exempel.

I kapitel 5 ges vagledning om hur man kontrollerar om &mnen kan betraktas som identiska.
Vagledning om dmnesidentitet inom férfragningsforfarandet ges i kapitel 6.

I kapitel 7 har dessutom ett par utférliga exempel tagits fram med hjdlp av den praktiska
vagledningen i kapitel 4.

I tillagg I finns nagra lankar till relevanta verktyg som &r till hjalp for karakterisering och
kontroll av ett @mnes kemiska identitet.

Tilldgg II innehdller mer bakgrundsinformation om de enskilda &mnesidentifieringsparametrar
som anvands vid amnesidentifiering, sdsom nomenklaturregler, EG-nummer och CAS-
nummer, beteckning av molekyl- och strukturformel samt analysmetoder.

I bilaga III finns information om begreppet amnesidentitetsprofil (SIP), dess relevans for
skyldigheterna vid gemensamt inlamnande och hur det ska definieras och rapporteras.
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2. Definitioner och forkortningar

2.1. Forkortningar

Viktiga forkortningar som anvands i detta vagledningsdokument fortecknas och forklaras i
Tabell 1.

Tabell 1: Forkortningar

Forkortning ‘ Betydelse

AAS Atomabsorptionsspektroskopi

AISE Internationella sammanslutningen for tval, rengéringsmedel och
underhallsprodukter

CAS Chemical Abstracts Service

CLP Férordning (EG) nr 1272/2008 om klassificering, markning och
forpackning av amnen och blandningar

EG Europeiska kommissionen

Einecs European Inventory of Existing Commercial Chemical Substances
(europeisk forteckning over befintliga kommersiella kemiska amnen)

Elincs European List of Notified Chemical Substances (europeisk forteckning
over féorhandsanmalda amnen)

ENCS Existing and New Chemical Substances (Japan) (befintliga och nya
kemiska amnen)

ESIS European chemical Substances Information System (europeiskt
informationssystem for kemiska amnen)

EU Europeiska unionen

GC Gaskromatografi

GHS Globalt harmoniserat system

HPLC Hogupplésande vatskekromatografi

InChI IUPAC International Chemical Identifier (internationell kemisk

identitetsbeteckning utarbetad av IUPAC)

INCI International Nomenclature of Cosmetic Ingredients (internationell
nomenklatur for kosmetiska produkter)

IR Infraréd
ISO Internationella standardiseringsorganisationen
IUBMB International Union of Biochemistry and Molecular Biology

(internationella féreningen fér biokemi och molekylarbiologi)

IUCLID Databasen "International Uniform Chemical Information Database

IUPAC International Union of Pure and Applied Chemistry (internationella
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MS
NLP
NMR
ppm

Reach

SIEF

SIP
Smiles

TSCA

UV/VIS
UVvCB

Vikt-%
XRD
XRF

kemiunionen)
Masspektroskopi

Fore detta polymerer
Karnmagnetisk resonans
Miljondelar

Registrering, utvardering, godkannande och begransning av
kemikalier

Substance Information Exchange Forum (forum for
informationsutbyte om amnen)

Amnesidentitetsprofil
Simplified Molecular Input Line Entry System

Toxic Substances Control Act (USA) (lagen om kontroll av giftiga
amnen)

Ultraviolett/synligt

Amnen med okénd eller varierande sammanséttning, komplexa
reaktionsprodukter eller biologiskt material.

Viktprocent
Rdéntgendiffraktion

Roéntgenfluorescens
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2.2. Definitioner
Viktiga definitioner som anvadnds i detta vagledningsdokument fértecknas och férklaras i
Tabell 2.

Dessa definitioner foljer de definitioner som anvands i Reachférordningen och CLP-
férordningen. Av denna anledning &r definitionerna for ndgra termer annorlunda &n nar de
anvandes inom ramen for direktiv 67/548/EEG.

Tabell 2: Definitioner

Definition Beskrivning

Anmaélt &mne* Ett &mne for vilket en anmalan har lamnats in och som far slédppas ut pd
marknaden i enlighet med direktiv 67/548/EEG.

Bestandsdel Varje i ett &mne ingdende enstaka ingrediens som kénnetecknas av en
unik kemisk identitet.

Blandning* Blandning eller 16sning som bestar av tva eller flera &mnen.

EG-nummer EG-numret utgdér den numeriska identitetsbeteckningen fér amnen i EG-
registret.

EG-register EG-registret ar inte rattsligt definierat i Reachférordningen men bestar

av tre oberoende och rattsligt godkanda europeiska forteckningar dver
amnen fran det tidigare europeiska ramverket fér kemikalietillsyn:
Einecs, Elincs och NLP-forteckningen (fore detta polymerer). Posterna i
EG-registret bestar av ett kemiskt namn och ett nummer (EG-namn och
EG-nummer), ett CAS-nummer, molekylformel (i férekommande fall) och
beskrivning (for vissa typer av @mnen).

Férorening En bestandsdel som oavsiktligt forekommer i ett &mne i tillverkad form.
Den kan harréra frdn utgdngsmaterialet eller bildas som ett resultat av
sekundara eller ofullstandiga reaktioner under tillverkningsprocessen.
Aven om den finns i det slutliga &mnet har den inte avsiktligt tillférts.

Huvudbestandsdel En i ett &mne ingdende bestandsdel som inte utgér nagon tillsats eller
féororening och som utgér en betydande del av amnet och darfér anvénds
for namngivning av amnet och utférlig identifiering av amnet.

Inte kemiskt modifierat | Ett &mne vars kemiska struktur kvarstar oférandrad, &ven om det har
amne* genomgatt en kemisk process eller behandling, eller en fysikalisk
mineralogisk omvandling, exempelvis for att avlagsna féroreningar.
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Intermediar*

IUCLID

Komponent

Kromatografiskt
fingeravtryck

Legering*

Listnummer

Monomer*

Ett @mne som tillverkas for och férbrukas eller anvands vid kemisk
bearbetning for att omvandlas till ett annat amne (nedan kallat syntes):

(a) Icke-isolerad intermediar: en intermediar som under syntesen
inte avsiktligt avldgsnas fran den utrustning i vilken syntesen
dger rum (utom for provtagning). S&dan utrustning omfattar
reaktionskdrlet med kringutrustning och all utrustning genom
vilken amnet passerar under en kontinuerlig eller satsvis process,
samt rérledningar for verforing fran ett karl till ett annat infor
ndsta reaktionssteg; dock omfattas inte tankar eller andra karl
vilka @mnet lagras i efter tillverkningen.

(b) Icke-isolerad intermediér som anvands pa plats: en intermedi&r
som inte uppfyller de kriterier som galler for icke-isolerade
intermediarer och dar tillverkningen av intermedidaren och
syntesen av ett eller flera andra &mnen fran denna intermedi&r
dger rum pa en och samma plats och ombesérjs av en eller flera
rattsliga enheter.

(c) Isolerad intermedidr som transporteras: en intermediar som inte
uppfyller de kriterier som géller for icke-isolerade intermediarer
och som transporteras mellan eller levereras till andra platser.

Databasen “International Uniform Chemical Information Database”
IUCLID &r en databas och ett informationshanteringssystem for kemiska
amnen.

Amne som avsiktligt tillsétts for bildandet av en blandning.

/S\tergivning av ett amnes sammansattning genom en karakteristisk
fordelning av bestdndsdelar i ett analytiskt kromatogram.

Ett metallmaterial, homogent i makroskopisk skala, bestaende av tva
eller flera element som &r kombinerade pa ett sadant satt att de inte
utan vidare kan skiljas 8t pa mekanisk véag.

Legeringar betraktas som sarskilda blandningar.

Nummer tilldelat av kemikaliemyndigheten. Automatiskt férdelade
nummer som tilldelas av Reach-IT. Anvands till alla inkommande giltiga
inlamningar (t.ex. PPORD, f('jrfrggningar, registreringar, klassificerings-
och markningsanmalningar).

Ett amne som kovalent kan bindas till en sekvens av andra likadana eller
olika molekyler under de férhallanden som rader vid den
polymerbildande reaktion som anvands fér en given process.
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Polymer*

Tillsats

Tillverkning*

Vara*

Amne med en
bestandsdel

Amne med flera
bestandsdelar

Amne som forekommer
i naturen¥*

Amne*

Ett &mne bestdende av molekyler som &r uppbyggda av en sekvens av
en eller flera typer av monomerenheter. Molekylerna ska vara fordelade
Over en rad molekylvikter, dar skillnaden i molekylvikt framst kan
hanféras till skillnader i antalet monomerenheter. En polymer utgérs av

(a) en enkel viktmajoritet molekyler som innehller dtminstone tre
monomerenheter kovalent bundna till &tminstone en annan
monomerenhet eller annan reaktant,

mindre &n en enkel viktmajoritet molekyler med samma

molekylvikt.

(b)

I denna definition avses med “monomerenhet” en monomers form i en
polymer efter reaktionen.

Ett amne som avsiktligt tillsatts for att amnet ska stabiliseras®.

Produktion eller utvinning av amnen i naturlig form.

Ett foremal som under tillverkningen far en sarskild form, yta eller
formgivning, vilken i storre utstrackning an dess kemiska
sammansattning bestammer dess funktion.

Som en allman regel avses ett amne som definieras av sin
sammansattning, i vilket en huvudbestdndsdel uppgar till minst 80
viktprocent.

Som en allman regel avses ett amne som definieras genom sin
sammansattning, i vilket en huvudbestdndsdel ingdr i =10 viktprocent
och <80 viktprocent.

Ett naturligt férekommande amne som sadant, obearbetat eller
bearbetat endast med manuella eller mekaniska medel eller genom
inverkan av tyngdkraften, genom Idsning i vatten, flotation, extraktion
med vatten, angdestillation eller upphettning enbart i syfte att avldgsna
vatten, eller som utvunnits ur luft pd vilket satt som helst.

Ett kemiskt grundamne och féreningar av detta grundamne i naturlig
eller tillverkad form, inklusive de eventuella tillsatser som ar nédvandiga
for att bevara dess stabilitet och sddana fororeningar som héarrér fran
tillverkningsprocessen, men exklusive eventuella |I6sningsmedel som kan
avskiljas utan att det paverkar &mnets stabilitet eller &ndrar dess
sammansattning.

*Definitioner enligt artikel 3 i Reach.

4

Inom andra omraden kan en tillsats dven ha andra funktioner, t.ex. som pH-reglerare eller
fargamne. I Reachférordningen och i detta tekniska vagledningsdokument utgdr dock tillsatsen ett

stabiliseringsmedel.
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3. Regelverk for amnesidentifiering enligt Reach och CLP

I Reach och CLP anges definitionen av ett @mne och i Reach anges de
amnesidentifieringsparametrar (bilaga VI, avsnitt 2) som ska anvandas for identifiering av
amnet i samband med registrering.

Det har kapitlet innehaller &mnesdefinitionen enligt Reach och CLP (kapitel 3.1), allmén
vagledning om hur man anvédnder EG-registret fran det tidigare europeiska ramverket for
kemikalietillsyn (kapitel 3.2) och ger mer bakgrundsinformation om de krav pa
amnesidentifiering som anges i Reach (kapitel 3.3).

3.1. Definition av amne

Begreppet amne definieras i artikel 3.1 i Reach och i artikel 2.7 i CLP:

"dmne: kemiskt grundamne och foéreningar av detta grundéamne i naturlig eller tillverkad
form, inklusive de eventuella tillsatser som ar nédvandiga for att bevara dess stabilitet och
sadana fororeningar som héarror fran tillverkningsprocessen, men exklusive eventuella
Idsningsmedel som kan avskiljas utan att det paverkar &mnets stabilitet eller andrar dess
sammansattning.”

Amnesdefinitionen i Reach och CLP &r identisk med den definition av ett &mne som anvéandes
i sjunde andringen av direktivet om farliga @mnen (direktiv 92/32/EEG om andring av direktiv
67/548/EEG). I bada fallen gar definitionen utdver en ren kemisk férening definierad av en
enda molekylstruktur. I &mnesdefinitionen ingdr olika bestandsdelar, exempelvis
féroreningar.

3.2. Numeriska identitetsbeteckningar

3.2.1. EG-register

Tre separata forteckningar hade sammanstéllts inom ramen for det tidigare
kemikalieregelverket. Forteckningarna &r European Inventory of Existing Commercial
Chemical Substances (Einecs), European List of Notified Chemical Substances (Elincs) och
forteckningen déver fore detta polymerer (NLP).

De amnen som fanns pd EU:s marknad mellan den 1 januari 1971 och den 18 september

1981 fortecknas i European Inventory of Existing Commercial Chemical Substances (Einecs)>
6, 7_

5 Einecs grundar sig pa registret European COre INventory (ECOIN) till vilket industrin kunde lamna
kompletterande rapportering om amnen (enligt kriterierna for registrering av @mnen i Einecs).
ECOIN byggdes upp genom att man slog samman olika forteckningar éver kemikalier som
forvantades forekomma pd den europeiska marknaden (t.ex. TSCA). Einecs offentliggjordes den 15
juni 1990 och innehaller éver 100 000 @&mnen. Under det att registret anvénts har man hittat ett
antal fel (tryckfel, t.ex. felaktiga kemiska namn, formler eller CAS-registreringsnummer). Darfor
offentliggjordes en rattelse den 1 mars 2002.

6 ECB:s (2005) handbok &ver beslut for genomférande av den sjétte och sjunde andringen av
direktiv 67/548/EEG (direktiven 79/831/EEG och 92/32/EEG), icke-konfidentiell version. EUR
20519 EN. Uppdaterad version fran juni 2005.

7 Geiss F, Del Bino G, Blech G, et al. (1992) The EINECS Inventory of existing chemical substances
on the EC market. Tox Env Chem Vol. 37, s. 21-33.
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Detta register innehaller 6ver 100 000 &mnen som anges med ett kemiskt namn (och en
beskrivning for vissa typer av amnen), ett CAS-nummer och ett sjusiffrigt nummer benamnt
Einecs-nummer. Einecs-nummer borjar alltid med siffran 2 eller 3 (2xx-xxx-X; 3XX-XXX-XX).
Amnen som registreras i Einecs har genomgatt ett kontrollsteg som motiverar att &mnet infors
i registret.

Amnen som anmaélts och sldappts ut pa marknaden efter den 18 september 1981 &r
fortecknade i European List of Notified Chemical Substances (Elincs)®. Registret
(forteckningen) innehdller alla 8mnen som anmaélts till och med den 31 maj 2008 enligt
direktiv 67/548/EEG och tillhérande &ndringar. Dessa @mnen &r sa kallade “nya &mnen”,
eftersom de inte sldpptes ut pa gemenskapsmarknaden fore den 18 september 1981. Efter
att ett amne granskats av medlemsstaternas behdriga myndigheter tilldelades det ett Elincs-
nummer av Europeiska kommissionen. I motsats till Einecs tar Elincs inte med nagot CAS-
nummer i sina poster utan tar i stidllet med det anmalningsnummer som erhallits genom
medlemsstaternas berérda myndigheter, handelsnamnet (i tillampliga fall), klassificeringen
och IUPAC-namnet for klassificerade &mnen. Aven Elincs-numren &r sjusiffriga nummer och
de borjar alltid med 4 (4xx-xxx-x).

Polymerer undantogs frén anmalningsplikten till Einecs och var féremal for sarskilda regler
enligt direktiv 67/548/EEGS °. Begreppet polymer definieras narmare i den sjunde andringen
av direktiv 67/548/EEG (direktiv 92/32/EEG). Till féljd av tilldmpningen av denna definition
anses vissa amnen, som forut ans%gs vara polymerer enligt reglerna for registrering i Einecs,
inte ldngre vara polymerer enligt den sjunde andringen. Eftersom alla @mnen som inte listas
i Einecs var anmalningspliktiga borde alla fére detta polymerer (NLP) i teorin ha anmalts.
Ministerrddet klargjorde dock att dessa fére detta polymerer inte behdvde anmalas i
efterhand. Kommissionen ombads uppratta en férteckning 6éver fére detta polymerer (NLP-
forteckningen). De &mnen som skulle tas med i férteckningen var de som hade sléppts ut pa
EU-marknaden mellan den 18 september 1981 (dagen for ikrafttrddandet av direktiv
79/831/EEG, sjatte andringen av direktiv 67/548/EEG) och den 31 oktober 1993 (dagen for
ikrafttradandet av direktiv 92/32/EEG, sjunde andringen av direktiv 67/548/EEG) och som
uppfyllde kravet pd att de betraktades som polymerer enligt registreringsreglerna fér Einecs,
men inte langre betraktades som polymerer enligt sjunde andringen. NLP-forteckningen ar
en icke-uttdmmande férteckning. Amnena i NLP-férteckningen identifieras med ett kemiskt
namn, ett CAS-nummer och ett sjusiffrigt nummer som kallas NLP-nummer. Ett NLP-nummer
boérjar alltid med 5 (5xx xxx-x).

De tre europeiska forteckningarna Einecs, Elincs och NLP-férteckningen kallas sammantaget
for EG-registret. Varje amne i detta register har ett EG-nummer som det tilldelats fran
Europeiska kommissionen (se utforlig information om EG-numret i tillagg II).

Information om dessa &mnen finns pd8 Europeiska kemikaliemyndighetens webbplats
(http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory), dar det &dven finns ett
register Over registrerade dmnen som uppratthalls och offentliggérs av myndigheten
(http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/registered-substances).

EG-registret kan anvdandas som ett verktyg for tillverkare och importérer for att hitta EG-
numret fér deras innehall.

3.2.2. Listhummer

Vid uppréttandet av Reach-IT-systemet ansdg Echa det vara fordelaktigt att automatiskt

8 (ECB, 2003) Anmalan av nya kemiska amnen enligt direktiv 67/548/EEG om klassificering,
férpackning och markning av farliga amnen. Férteckning dver fére detta polymerer. EUR 20853 EN.

9 Rasmussen K, Christ G och Davis JB (1998) Registration of polymers in accordance with Directive
67/548/EEC. Tox Env Chem Vol. 67, s. 251-261.
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tilldela ett nummer till amnen i alla inkommande tekniskt fullstdndiga inlamningar
(férhandsregistreringar, PPORD-anmalningar, forfragningar, registreringar, klassificerings-
och markningsanmalningar osv.) for vilka ett EG-nummer inte angetts (se kriterierna for
tilldelning av listnummer nedan). Detta har underlattat hantering, ytterligare bearbetning och
identifiering av a&mnena i dessa inldmningar ur teknisk synvinkel. Dessa sa kallade
“listnummer” har samma numeriska format som anvands for Einecs-, Elincs- och NLP-
numren, men de bérjar med andra siffror.

Listnumren har det numeriska formatet gemensamt med Einecs-, Elincs- och NLP-poster. Den
allra storsta delen av listnumren och den @mnesidentifiering som ar knuten till dem har aldrig
kontrollerats med avseende pa riktighet, giltighet och om de konventioner som beskrivs i
detta vagledningsdokument foljs.

Det maste betonas att det &r méjligt att olika listnummer kan ha tilldelats samma &mne néar
olika identitetsbeteckningar (t.ex. namn) har anvants for detta amne. Till foljd av detta ar det
ocksd majligt att ett listnummer kan ha tilldelats ett &mne som finns i Einecs-, Elincs- eller
NLP-férteckningen. Detta kan intréffa om ett namn som skiljer sig fran det i EG-registret
anvands i en inlamning till Echa via Reach-IT.

Listnumrenkan till exempel bérja med siffran 6, 7, 8 eller 9 (6xx-XXX-X; 7XX-XXX-XX, 8XX-XXX~-
X, IXX-XXX-XX).

Det ar viktigt att notera att beskrivningen av ett amne i vissa Einecs-poster ar relativt bred
och eventuellt skulle kunna omfatta mer an en amnesidentitet enligt artikel 3.1 i Reach. I
dessa fall foreslds att den eventuella registranten beskriver det aktuella &mnet mer precist
(t.ex. via IUPAC-namnet och andra tillgangliga identitetsbeteckningar). Registranten bér dock
ange vilken EINECS-post &mnet tillhér. I sddana fall kommer Europeiska
kemikaliemyndigheten att 6évervdaga om det ar lampligt att tilldela det aktuella @mnet ett
listnummer eller inte.

3.3. Krav for amnesidentifiering enligt Reach och CLP

Om det kravs en registrering enligt Reachférordningen ska den innehalla information om
identifieringen av &mnet sdsom anges i avsnitt 2 i bilaga VI. Denna information maste vara
relevant och tillracklig for att mdjliggéra identifiering av varje dmne. Om det inte ar tekniskt
maojligt eller om det ur vetenskaplig synvinkel inte forefaller nédvandigt att lamna information
om en eller flera av @mnesidentifieringsparametrarna ska skalen till detta tydligt anges i
anmarkning 1 i bilaga VI.

P& samma séatt ska en anmaélan som krévs enligt CLP-férordningen (artikel 40 i CLP) innehalla
information om identifieringen av @amnet enligt avsnitt 2.1 till 2.3.4 i bilaga VI till Reach.
Denna information maste vara relevant for att méjliggora identifiering av varje &mne. Om det
inte ar tekniskt mojligt eller om det ur vetenskaplig synvinkel inte forefaller nédvandigt att
[dmna information om en eller flera av amnesidentifieringsparametrarna ska skalen till detta
tydligt anges i anmarkning 1 i bilaga VI.

I Tabell 3 ges en 6versikt av amnesidentifieringsparametrarna i bilaga VI till Reach.
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Tabell 3: Amnesidentifieringsparametrar i avsnitt 2 i bilaga VI till Reach

Amnesidentifieringsparametrar i avsnitt 2 i bilaga VI till Reach

2. IDENTIFIERING AV AMNET

For varje @mne ska den givna informationen vara tillrdcklig for att géra
det mdjligt att identifiera varje amne. Om det inte ar tekniskt méjligt eller
om det ur vetenskaplig synvinkel inte férefaller nédvéndigt att Idmna
information p& en eller flera av féljande punkter ska skélen till detta
anges tydligt.

2.1 Namn eller annan identifiering for varje amne

2.1.1 Namn inom IUPAC-nomenklaturen. Om sddant saknas, annat
internationellt kemiskt namn

2.1.2 Andra namn (trivialnamn, handelsnamn, férkortning).

2.1.3 EG-nummer, t.ex. Einecs-, Elincs- eller NLP-nummer, eller det nummer
som tilldelats av kemikaliemyndigheten (om s8dant finns och &r ldmpligt)

2.1.4 CAS-namn och CAS-nummer (om s8dant finns).

2.1.5 Annan identitetskod, s§som tullnummer (om s8dant finns)

2.2 Information om varje @mnes molekyl- och strukturformel eller
kristallstruktur

2.2.1 Molekylformel och strukturformel (inklusive SMILES och annan

representation om s8dan finns) samt beskrivning av kristallstruktur(er)

2.2.2 Information om optisk aktivitet och typisk andel av respektive
stereoisomer (i tilldmpliga fall)

2.2.3 Molekylvikt eller molekylviktsintervall

2.3, Varje @mnes sammansattning

2.3.1 Renhetsgrad (%), om tillampligt.
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2.3.2

2.3.3

2.3.4

2.3.5

2.3.6

2.3.7

2.5

Namn pd bestdndsdelar och féroreningar.

Vid férekomst av ett damne med okand eller varierande sammanséattning,
komplexa reaktionsprodukter eller biologiskt material:

— namn p§ best8ndsdelar som férekommer med en koncentration p§

> 10 %,

— namn p§ kdnda best8ndsdelar som férekommer med en koncentration
p& < 10 %,

— for bestdndsdelar som inte kan identifieras individuellt anges en
beskrivning av grupper av bestdndsdelar baserad p8 kemiska egenskaper,

— beskrivning av ursprung eller killa och tillverkningsprocess.

Typisk koncentration och typiskt koncentrationsintervall (i procent) av
best8ndsdelar, grupper av bestdndsdelar som inte kan identifieras
individuellt respektive féroreningar enligt punkt 2.3.2.

Namn p8 samt typisk koncentration och koncentrationsintervall (i
procent) for tillsatser

Alla nédvéndiga kvalitativa analytiska data som &ar specifika for
identifieringen av @mnet, s§som UV-, IR-, NMR- eller masspektrum eller
diffraktionsdata.

Alla nédvéndiga kvantitativa analytiska data som &r specifika for
identifieringen av dmnet, s§som kromatografiska eller titrimetriska data,
grundamnesanalys eller diffraktionsdata.

Beskrivning av de analysmetoder eller bibliografiska referenser som
behévs for att identifiera &mnet (inbegripet for att identifiera och
kvantifiera dess best8ndsdelar samt, i tilldmpliga fall, dess féroreningar
och tillsatser). Beskrivningen ska bestd av de férséksprotokoll som féljts
och den relevanta tolkningen av de resultat som rapporterats enligt
punkterna 2.3.1 och 2.3.6. Denna information ska vara s§ fyllig att det &r
mdjligt att reproducera metoderna.

All annan tillgdanglig information som &r relevant for
identifieringen av amnet
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4. Vagledning om identifiering och namngivning av amnen
enligt Reach och CLP

4.1. Inledning

Reglerna for identifiering och namngivning skiljer sig at fér olika typer av &mnen. Av praktiska
skal &r detta vdgledningsdokument strukturerat pa ett sddant satt att anvéndaren for varje typ
av amne direkt styrs till det kapitel dar det ges lamplig vagledning. Darfér ges en del forklaringar
om olika typer av @mnen nedan och slutligen ges en kod med vars hjalp man hittar ratt kapitel.

Amnesidentifiering bér som minst bygga pa de dmnesidentifieringsparametrar som anges i
avsnitt 2 i bilaga VI till Reach (se Tabell 3). Darfér behdver varje amne identifieras med hjalp av
en kombination av lampliga identifieringsparametrar:

e IUPAC-namnet och/eller andra namn och andra identitetsbeteckningar, t.ex. CAS-nummer,
EG-nummer (avsnitt 2.1 i bilaga VI).

e Uppgifter av molekylar och strukturell natur (avsnitt 2.2 i bilaga VI).

e Den kemiska sammansattningen (avsnitt 2.3 i bilaga VI).

Ett amne blir fullstandigt identifierat genom sin kemiska sammansattning, dvs. den kemiska
identiteten och innehdllet av varje bestandsdel i &mnet. Aven om det kan vara méjligt att gora
en sadan enkel identifiering foér de flesta &mnen &r det inte méjligt eller Iampligt foér vissa &mnen
inom ramen for Reach och CLP. I s3dana fall krdvs andra eller ytterligare uppgifter for
identifiering av amnet.

Amnen kan delas in i tva huvudgrupper:

1. "Valdefinierade &mnen”: Amnen med en definierad kvalitativ och kvantitativ
sammanséattning som kan identifieras tillréckligt utifrdn identifieringsparametrarna i avsnitt
2 i bilaga VI till Reach.

2. "UVCB-dmnen”: Amnen med okénd eller varierande sammansattning, komplexa
reaktionsprodukter eller biologiskt material. Dessa amnen kan inte identifieras tillrackligt
enbart utifrén ovanstdende parametrar.

Sammansattningens variation anges for valdefinierade amnen med en 6évre och undre grans for

huvudbestandsdelarnas koncentration. Fér UVCB-amnen varierar sammansattningen relativt
.s o s as

mycket och/eller ar svar att férutsaga.

Det ar latt att inse att det kommer att finnas gransfall mellan valdefinierade amnen
(reaktionsprodukter med manga bestandsdelar, var och en inom ett brett intervall) och UVCB-
dmnen (reaktionsprodukter med varierande och svarférutsdgbar sammansattning). Det &r
registrantens ansvar att identifiera ett &mne pa det s&tt som passar bast.

Reglerna for identifiering och namngivning skiljer sig mellan "valdefinierade @mnen” med en
enda huvudbestandsdel och “valdefinierade &mnen” med fler 4n en huvudbestandsdel. I denna
végledning beskrivs olika regler fér identifiering och bendmning av de manga typerna av &mnen
under paraplybegreppet "UVCB".

I

Tabell 4 och Tabell 5 anges de huvudsakliga identitetsbeteckningarna i flera exempel p& olika
typer av amnen. Dessa exempel &r indelade pd ett sddant satt att det &r latt att upptécka likheter
och skillnader nar det galler amnesidentifiering.

Tabell 4 och Tabell 5 utgér inte ndgon fullstandig férteckning éver alla typer av &mnen som &r
mojliga. Indelningen av amnen enligt regler fér identifiering och namngivning ska inte betraktas
som ett officiellt system for indelning av @amnen utan som en praktisk hjélp nar det galler att
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tilldampa de sarskilda reglerna pd ett lampligt sdtt och att hitta ratt vdgledning i detta

vagledningsdokument.

Tabell 4: Indelning av huvudsakliga identitetsbeteckningar i exempel som representerar olika

typer av vdldefinierade liknande amnen

Gemensamma

egenskaper

Valdefinierade
amnen som
definieras
genom den
kemiska
sammansattnin
gen

[Kapitel 4.2.]

Exempel eller
typexempel

Amnen med en bestandsdel,
t.ex.

- bensen (95 %)

- nickel (99 %)

[Kapitel 4.2.1]

Amnen med flera
bestandsdelar, t.ex.
definierade
reaktionsprodukter sdsom
reaktionsblandning av 2-, 3-
och 4-klortoluen (vardera
30 %)

[Kapitel 4.2.2]

Amnen som definieras av
mer an sin kemiska
sammansattning, t.ex.
grafit och diamant

[Kapitel 4.2.3]

Huvudsakliga
identitetsbeteckningar

Kemisk sammansattning: en
huvudbestandsdel

>80 %:
- Huvudbestdndsdelens kemiska

identitet (kemiskt namn, CAS-
nummer, EG-nummer osv.)

- Typisk koncentration och évre och
undre grans

Kemisk sammansattning: en
blandning (reaktionsblandning) av
huvudbestandsdelar dar var och en
utgdr =210 - <80 %

- Kemisk identitet for varje
huvudbestandsdel

- Typiska koncentrationer och évre
och undre grans for varje
bestandsdel och for sjalva
reaktionsblandningen

Kemisk sammansattning i form av
amne med en eller flera
bestandsdelar

OCH
andra fysikaliska parametrar eller
karakteriseringsparametrar t.ex.

kristallmorfologi, (geologisk)
mineralsammansattning osv.
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Tabell 5: Indelning av huvudsakliga identitetsbeteckningar for exempel som representerar olika typer av UVCB- amnen.

Huvudsakliga identitetsbeteckningar

Gemensamma egenskaper

Exempel eller typexempel

Kalla

Process

Andra identitetsbeteckningar

UVCB-amnen Biologiska Extrakt fran biologiska - Art och familj for - Extraktion - Kand eller generell
(Amnen med material (B) material, t.ex. naturliga vaxter och djur - Fraktionering, sammansattning
okand eller doftémnen, naturliga oljor, - Del av vaxt/djur koncentrering, isolering, - Kromatografiskt fingeravtryck
varierande naturliga fargdmnen och rening osv. och andra fingeravtryck
sammansattning, pigment - Derivatisering* - Referens for standarder
komplexa - Fargindex
reaktionsprodukt Komplexa biologiska
er eller biologiskt makromolekyler, t.ex. ) .
material) enzymer, proteiner, DNA- = Standgrdlndex for enzymer
[Kapitel 4.3.] eller RNA-fragment, - Genetisk kod
hormoner, antibiotika - Stereokonfiguration
- Fysikaliska egenskaper
- Funktion/aktivitet
- Struktur
- Aninosyrasekvens
Fermentationsprodukter - Odlingsmedium - Fermentation - Typ av produkter: t.ex.
Antibiotika, biopolymerer, - Anvanda - Isolering av produkter antibiotika, biopolymerer,
enzymer, vinass (produkter mikroorganismer - Reningssteg proteiner etc.
frdn sockerfermentation), - Kand sammansattning
soforolipider osv.
Kemiska Reaktionsblandningar med Utgdngsmaterial Kemisk reaktionstyp, t.ex. - Kand sammansattning
amnen och svarférutsagbar och/eller foérestring, alkylering, - Kromatografiskt fingeravtryck
mineraldmnen | varierande sammansattning hydrering och andra fingeravtryck
med - Referens for standarder
bristfalligt . . o . . . I .
definierad, - Fraktlpner'eller destillat, - Raoljor - Frakt|ongrlng, destlllgrlng - Grar'15|.r'1terva.1II
komplex eller t.ex. oljederivat _ - Kol/torv - Omyan_dlmq av frak.tloner - K?djglangdsmtervall .
varierande - L('a"ra. t.ex. bentonit - Ngturgaser - Fysikalisk bearbetning - Forhglla_nde n:lella'n aromatiska
=y, . | - Tjaror - Mineraler - Restprodukter och alifatiska féreningar
sammansattni . e
ng (UVC) - Kénd sammansattnlng
- Standardindex
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Koncentrat eller smaltor,
t.ex. metallmineraler eller
rester fran olika
smaltprocesser eller

slagg.

metallurgiska processer, t.ex.

Malmer

- Smaltning

- Varmebehandling

- Olika metallurgiska
processer

- Kénd eller generell
sammansattning
- Koncentration av metaller

*Processer med understrykning innebar syntes av ny molekyl
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Detta kapitel &r indelat i delkapitel som innehaller sarskild vagledning om &mnesidentifiering
for olika typer av amnen. I Figurl ges en nyckel till hur man valjer de kapitel som ar [ampliga.

Den nyckel som ges i Figurl bygger pa kriterier motsvarande “tumregler”. Registranten &r
ansvarig for att valja ut det lampligaste kapitlet och att ange amnesidentiteten i
Overensstammelse med de regler och kriterier som galler fér den typen av amne.

Grundregeln ar att amnen definieras genom den kemiska sammansattningen och
identifieringen av bestandsdelarna sa Iangt det &r méjligt. Andra identitetsbeteckningar ska
enbart anvandas om ovanstdende tillvdgagangssatt inte &r tekniskt méjligt, sdsom anges for
de olika typerna av UVCB-amnen.

Om registranten avviker fran reglerna och kriterierna for amnesidentifiering i denna
vdgledning bor en motivering lamnas. Amnesidentifieringen bor vara 6ppen, tydlig
och sdkerstédlla samstammighet.
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Figurl: Nyckel till hur man valjer kapitel och bilagor for lamplig viagledning for olika typer
av amnen

A\ 4

Amnen med en
bestandsdel
(Kapitel 4.2.1)

En bestandsdel
>80 %?

Amnen med flera
bestandsdelar
(Kapitel 4.2.2)

\ 4

Kan @mnet definieras
genom kemisk
sammansattning enbart?

Amnen med definierad
kemisk sammansattning
och andra huvudsakliga
identitetsbeteckningar
(Kapitel 4.2.3)

A\ 4

Kan @mnet
definieras genom
kemisk sammansattning
+ fysikaliska parametrar?

Kemisk sammansattning
definierad fullt ut?

\4

UVCB-amnen
(Kapitel 4.3.1)

\

Séarskilda UVCB-amnen
(Kapitel 4.3.2)

varierande
| kolkedjeléangd
i (Kapitel 4.3.2.1)

| Amnen med

Amnen som erhélls
fran oljor eller
oljeliknande kallor
(Kapitel 4.3.2.2)

Enzymer
(kapitel 4.3.2.3)
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En beskrivning av de analysmetoder och/eller bibliografiska referenser som anvants for att
identifiera amnet och, i tilldmpliga fall, for att identifiera féroreningar och tillsatser maste ges
(avsnitten 2.3.5, 2.3.6 och 2.3.7 i bilaga VI till Reach). Denna information ska vara sa fyllig
att det &r mojligt att reproducera metoderna. Dessutom bor typiska resultat fran tillampning
av analysteknikerna redovisas.

4.2. Amnen med vildefinierad sammansittning

Amnen med en vildefinierad kemisk sammanséttning namnges efter huvudbestandsdelen/-
delarna. For vissa typer av amnen ar inte den kemiska sammansattningen i sig tillracklig for
karakterisering. I sadana fall maste &mnesidentifieringen utdkas med ytterligare nagra
fysikaliska parametrar med avseende pa de kemiska strukturerna.

Som en allman regel bor syftet vara att tacka in sammansattningen upp till 100 %. Dessutom
kravs en fullstdndig kemisk specifikation, daribland uppgifter om struktur. Fér @mnen som
definieras av den kemiska sammanséattningen gérs féljande atskillnad:

e Huvudbestandsdel: En i ett &mne ingdende bestandsdel som inte utgér en tillsats eller
fororening och som utgoér en betydande del av amnet, vilket innebar att den anvands
vid namngivning och utforlig identifiering av amnet.

e Foérorening: En bestdndsdel som oavsiktligt tillkommer vid tillverkning av ett &mne. Den
kan harréra frdn utgdngsmaterialet eller bildas som ett resultat av sekundara eller
ofullstdndiga reaktioner under produktionsprocessen. Aven om féroreningar
forekommer i det slutliga @mnet har de inte tillsatts avsiktligt.

e Tillsats: Ett amne som avsiktligt tillsatts for att amnet ska stabiliseras.

Alla bestandsdelar (férutom tillsatser) som inte utgér en eller flera huvudbestandsdelar i
dmnet med en bestandsdel eller &mnet med flera bestdndsdelar betraktas som féroreningar.
Aven om man i vissa industrisektorer generellt anvander termen “spar” anvénds enbart
termen “féroreningar” i detta vagledningsdokument.

Det stalls olika krav pd identifiering av de olika bestandsdelarna:

e Huvudbestandsdelarna bidrar till namngivningen av @mnet och varje huvudbestandsdel
ska vara exakt identifierad.

e Fororeningar bidrar inte till namngivningen av amnet, men varje fdrorening ska
identifieras exakt.

o Tillsatser bidrar till amnets sammansattning (men inte namngivningen) och ska alltid
identifieras exakt.

o Den exakta identifieringen av huvudbestandsdelar, féroreningar och tillsatser maste
bestd av ett IUPAC-namn, ett kemiskt namn, en strukturformel, ett EG-nummer, ett
CAS-nummer, i forekommande fall.

For att sarskilja mellan @&mnen med en bestdndsdel och &mnen med flera bestandsdelar
anvands vissa konventioner:

e Ett &mne med en bestdndsdel &r ett d&mne som innehdller en bestandsdel i en
koncentration av minst 80 viktprocent och som innehdller upp till 20 viktprocent
féroreningar.

Ett 8mne med en bestandsdel namnges efter denna enda huvudbesténdsdel.

o Ett &mne med flera bestandsdelar, &r ett &mne som bestar av flera huvudbestandsdelar
som vanligen ingar i koncentrationer pé’l =10 viktprocent och <80 viktprocent.

Ett 8mne med flera bestadndsdelar namnges i form av en reaktionsblandning av tva eller
flera huvudbestandsdelar.

De ovannamnda reglerna &r avsedda som végledning. Det &r tilldtet att avvika fran dessa
om det ar mojligt att ge en fyllig motivering.
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Normalt ska féroreningar som férekommer i en koncentration pd > 1 % anges. Féroreningar
som har betydelse for klassificeringen och/eller for PBT-beddmningeni® ska dock alltid anges
oavsett koncentration. Som en allman regel ska uppgifterna om sammansattning omfatta upp
till 100 % av denna.

Tillsatser i den mening som anges i Reachférordningen och CLP-férordningen och i detta
vagledningsdokument ar medel som ar nddvandiga for att bevara amnets stabilitet. Det
innebar att tillsatser &r vasentliga bestdndsdelar i &mnen och bér beaktas ndr massbalansen
beraknas. I sammanhang som inte omfattas av definitionen i Reach och detta
vagledningsdokument anvands emellertid formuleringen "tillsats” aven for avsiktligt tillsatta
amnen som har andra funktioner, exempelvis som pH-reglerare eller fargamnen. Dessa
avsiktligt tillsatta &mnen ingar inte i &mnena som sadana och behdver darfér inte beaktas vid
berakning av massbalansen.

Blandningar, sdsom de definieras i Reach och CLP, &r avsiktligt framstallda blandningar av
dgmnen och betraktas foljaktligen inte som @&mnen med flera bestandsdelar.

Det finns sarskild vagledning om &mnen med en bestandsdel i kapitel 4.2.1 och sarskild
végledning om dmnen med flera bestdndsdelar i kapitel 4.2.2. Nar det géller &mnen for vilka
ytterligare uppgifter kravs (t.ex. vissa mineraler) ges vagledning i kapitel 4.2.3.

4.2.1. Amnen med en bestindsdel

Ett &mne med en bestandsdel, definierat genom sin kvantitativa sammansattning, &r ett &mne
i vilket en huvudbestandsdel utgér minst 80 viktprocent.

Namnkonvention

Ett &amne med en bestdndsdel bendmns efter huvudbestandsdelen. I princip ska namnet anges
pa engelska enligt reglerna for IUPAC-nomenklaturen (se tilligg I). Andra internationellt
vedertagna benamningar kan anges utdver detta.

Identitetsbeteckningar

Ett &mne med en bestdndsdel identifieras genom huvudbestandsdelens kemiska namn och
alla andra tillgangliga identitetsbeteckningar (daribland molekyl- och strukturformel eller
kristallstruktur). Alla féroreningar och/eller tillsatser i &mnet med en bestandsdel ska
identifieras. Typiska koncentrationer och koncentrationsintervall fér huvudbestdndsdelen,
fororeningar och/eller tillsatser ska anges. Alla dessa uppgifter ska styrkas med analytisk
information.

Huvudbestdndsdel Halt (%) | Fororening Halt (%) Amnesidentitet
m-xylen 91 o-xylen 5 m-xylen
o-xylen 87 m-xylen 10 o-xylen

Vanligen férekommer huvudbestdndsdelen i en koncentration p& > 80 % och ska anges
fullstandigt med alla ovanndmnda parametrar. Summan av typiska koncentrationer for
huvudbestandsdelen och féroreningarna ska vara 100 %. Féroreningar som férekommer i en
koncentration p& > 1 % ska anges med namn och identitetsbeteckningar. Féroreningar som

10 Det finns mer information om PBT-bedémning och berérda kriterier i Vagledning om
informationskrav och kemikaliesakerhetsbedémning, kapitel R11: PBT-bedémning.
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har betydelse for klassificeringen och/eller PBT-bedémningen?! ska alltid anges med samma
identitetsbeteckningar oavsett koncentration.

For korrekt anvandning av 80 %-regeln tas inte avsiktligt tillsatta dmnen som pH-reglerare
eller fargamnen med i massbalansen.

"80 %-regeln” har tillampats fér anmalan av nya amnen (direktiv 67/548/EEG) och ar
tillamplig i Reach. Avvikelse fran denna 80 %-regel maste dock motiveras. Mdjliga exempel
pa en avvikelse som kan motiveras ar féljande:

e Om huvudbestdndsdelen férekommer i en koncentration pa <80 %, samtidigt som det
kan visas att amnet har liknande fysisk-kemiska egenskaper och samma faroprofil som
andra &mnen med en bestdndsdel som har samma identitet och uppfyller 80 %-regeln.

e Huvudbestandsdelens och féroreningarnas koncentrationsintervall éverlappar 80 %-
kriteriet och huvudbestdndsdelen ar endast tillfalligtvis <80 %.

Amne | Huvudbestidndsdel | Ovre halt | Typisk halt Undre halt | Férorening Ovre halt Typisk halt Undre halt | Amnesident.
(%) (%) (%) (%) (%) (%)
1 o-xylen 90 85 65 m- 35 15 10 o-xylen
xylen
2 o-xylen 90 85 65 p-xylen 5 4 1 o-xylen
m-xylen 35 15 10

P& grund av huvudbestdndsdelens och féroreningens koncentrationsintervall kan &mnena 1 och 2 betraktas som ett
dmne med tvd huvudbestandsdelar, o-xylen och m-xylen, eller som tv8 &mnen med en bestandsdel. I det har fallet
har beslutet tagits att betrakta b&da som &mnen med en best8ndsdel och detta beror pa det faktum att o-xylen vanligen
forekommer vid en koncentration p8 >80 %.

Analytisk information

Tillrdckliga kvalitativa uppgifter ska ldmnas for att bekréfta bestdndsdelarnas identitet och
fororeningarna i ett &mne med en bestdndsdel. Det finns flera ldmpliga spektroskopiska
metoder for att bekrafta &mnets identitet, sdsom ultraviolett och  synlig
absorptionsspektroskopi (UV/Vis), infraréd spektroskopi (IR) karnmagnetisk
resonansspektroskopi (NMR) och masspektroskopi (MS). Fo6r oorganiska amnen eller
organiska och/eller metallorganiska amnen som kan detekteras/matas med kristallstruktur
kan det i de flesta fall vara lampligare att anvanda réntgendiffraktion (XRD).

Kvantitativa metoder, sdsom kromatografisk teknik som gaskromatografi (GC) eller
hégupplésande vatskekromatografi (HPLC) ska tillhandahdllas tillsammans med en
detektionsteknik for att bekrafta @mnets sammansattning. For oorganiska amnen kan
rontgendiffraktion (XRD), rontgenfluorescens (XRF), atomabsorptionsspektroskopi (AAS),
Inductively Coupled Plasma Optical Emission Spectroscopy (optisk emissionsspektroskopi
med induktivt kopplad plasma) eller Inductively Coupled Plasma Mass Spectrometry (induktivt
kopplad plasmamasspektrometri) vara lampligare. I tillampliga fall kan dven andra validerade
separationstekniker anvandas.

Beskrivningen av analysmetoderna ska bestd av de férsdksprotokoll som anvénts och
tolkningen av de resultat som rapporterats.

Analysmetoderna utvecklas och férbattras hela tiden. Darfoér ar det registrantens ansvar att
uppvisa lampliga analytiska data.

11 Det finns mer information om PBT-bedémning och berérda kriterier i Vagledning om
informationskrav och kemikaliesakerhetsbeddémning, kapitel R11: PBT-bedémning.
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4.2.2. Amnen med flera bestandsdelar

Ett &mne med flera bestandsdelar &r ett &mne med en kvantitativ sammansattning dar mer
dn en huvudbestdndsdel ingdr med en andel p@ >10 viktprocent och <80 viktprocent. Ett
dmne med flera bestdndsdelar &r resultatet av en kemisk reaktion?2,

Enligt Reach kravs registrering av ett amne i tillverkad form. Om ett dmne med flera
bestandsdelar &r tillverkat maste detta &mne registreras!? 14, I vilken omfattning de olika
stegen vid tillverkning av ett &mne omfattas av definitionen "tillverkning” beslutas fran fall till
fall. Det finns inget behov av att testa &mnet som sadant om &mnets faroprofil kan beskrivas
i tillracklig utstrackning genom uppgifter om de enskilda bestandsdelarna.

Namnkonvention

Ett dmne med flera bestdndsdelar namnges som en reaktionsblandning av amnets
huvudbestdndsdelar som sddana, dvs. inte det utgdngsmaterial som behdvs for tillverkning
av amnet. Det generella formatet &r: “reaktionsblandning av [namnen pa
huvudbestandsdelarna]”. Det rekommenderas att namnen pa bestandsdelarna presenteras i
alfabetisk ordning och att de 3tskiljs med konjunktionen “och”. Enbart huvudbestdndsdelar
som normalt har en koncentration pa =10 % ingar i namnet I princip ska hamnen anges pa
engelska enligt reglerna fér IUPAC-nomenklaturen. Andra internationellt vedertagna
benamningar kan anges utdver detta.

Identitetsbeteckningar

Ett &mne med flera bestdndsdelar identifieras genom &mnets kemiska namn och alla andra
tillgangliga identitetsbeteckningar som sadana och genom bestadndsdelarnas kemiska identitet
(inklusive molekyl- och strukturformel eller kristallstruktur(er). Alla féroreningar och/eller
tillsatser i &mnet med flera bestdndsdelar ska identifieras. Typiska koncentrationer och
koncentrationsintervall for bestandsdelarna, féroreningar och/eller tillsatser ska anges. Alla
dessa uppgifter ska styrkas med analytisk information.

Huvudbestdndsdelar Halt (%) | Fororening Halt (%) Amnesidentitet
m-xylen 50 p-xylen 5 Reaktionsblandning av
o-xylen 45 m-Xxylen och o-xylen

Fér amnen med flera bestandsdelar &r den kemiska sammansattningen kand och fler &n en
huvudbestandsdel har betydelse for identifiering av dmnet. Vidare &r dmnets kemiska
sammanséttning forutsagbar i form av typiska védrden och intervall. Huvudbestdndsdelarna
ska specificeras fullstandigt med alla relevanta parametrar. Summan av typiska
koncentrationer for huvudbestdndsdelar (=10 %) och féroreningar (<10 %) ska vara 100 %.

Fér korrekt identifiering av &mnen med flera bestandsdelar tas inte avsiktligt tillsatta &mnen
(t.ex. pH-reglerare eller fargamnen) med i massbalansen.

Féroreningar som férekommer i en koncentration pd > 1 % ska anges med namn och alla

12 gkillnaden mellan en blandning och ett &mne med flera bestandsdelar &r att en blandning erhalls
genom att tvad eller flera &mnen blandas utan att det sker ndgon kemisk reaktion. Ett &mne med
flera bestdndsdelar ar resultatet av en kemisk reaktion.

13 Ett antal amnen &r undantagna fran registrering enligt Reach (t.ex. de &mnen som &r fortecknade i
bilaga 1V).

14 Det har tillvagagangssattet galler inte for ett antal specifika &mnen sdsom mineraler (se kapitel 7.5
for mer information).
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tillgangliga identitetsbeteckningar. Fororeningar som har betydelse for klassificeringen
och/eller PBT-bedémningen ska alltid anges med samma identitetsbeteckningar oavsett
koncentration.

Huvudbestindsdel | Ovre halt | Typisk Undre halt | Férorening | Ovre halt | Typisk Undre Amnesidentitet
(%) halt (%) | (%) (%) halt (%) | halt (%)
anilin 90 75 65 fenantren | 5 4 1 Reaktionsbl
naftalen 35 20 10 andning av
anilin och
naftalen

Enligt reglerna i detta vaglednlngsdokument ar detta amne ett &mne med flera bestandsdelar.
Aven om intervallet fér en bestdndsdel &r >80 %, hander detta endast i vissa fall och den
typiska sammansattningen ar <80 %.

Nar en huvudbestédndsdel i ett &mne med flera bestandsdelar &r > 80 % eller <10 %
(viktprocent) maste en motivering fér denna avvikelse lamnas. Ett méjligt exempel pa en
motiverad avvikelse ar:

e Bestandsdelen &r endast ibland >= 80 % eller <10 %.

Om ett &mne till exempel innehaller tvad bestdndsdelar, en vid 85 % och en annan vid 10 %
utgérs restprodukten upp till 100 % av féroreningar. Bada bestadndsdelarna bidrar till och &r
nédvandiga fér amnets 6nskade tekniska effekt. I det har fallet kan amnet beskrivas som ett
dmne med tva bestdndsdelar, trots att en bestdndsdel férekommer i en koncentration pa >80
%.

Analytisk information

Tillrdckliga kvalitativa uppgifter ska ldmnas for att bekrédfta bestdndsdelarnas identitet och
fororeningarna i ett &mne med flera bestandsdelar. Det finns flera ldmpliga spektroskopiska
metoder foér att bekrdfta &mnets identitet, sdsom ultraviolett och synlig
absorptionsspektroskopi (UV/Vis), infrarod spektroskopi (IR) karnmagnetisk
resonansspektroskopi (NMR) och masspektroskopi (MS). F6r oorganiska @mnen eller
organiska och/eller metallorganiska amnen som kan detekteras/matas med kristallstruktur
kan det i de flesta fall vara lampligare att anvdanda réntgendiffraktion (XRD).

Kvantitativa metoder, s3som kromatografisk teknik som gaskromatografi (GC) eller
hégupplésande vatskekromatografi (HPLC) ska tillhandahallas tillsammans med en
detektionsteknik for att bekrafta amnets sammansattning. For oorganiska amnen kan
rontgendiffraktion (XRD), réntgenfluorescens (XRF), atomabsorptionsspektroskopi (AAS),
Inductively Coupled Plasma Optical Emission Spectroscopy (optisk emissionsspektroskopi
med induktivt kopplad plasma) eller Inductively Coupled Plasma Mass Spectrometry (induktivt
kopplad plasmamasspektrometri) vara lampligare. I tillampliga fall kan @ven andra validerade
separationstekniker anvandas.

Beskrivningen av analysmetoderna ska bestd av de férsoksprotokoll som anvénts och
tolkningen av de resultat som rapporterats.

Analysmetoderna utvecklas och férbattras hela tiden. Darfér ar det registrantens ansvar att
uppvisa lampliga analytiska data.
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Registrering av enskilda bestadndsdelar hos amnet med flera bestandsdelar

I allmanhet bér angivandet av ett &mnes identitet for registrering folja tillvdgagdngssattet for
dmnen med flera bestandsdelar (dvs. registrering av &mnet med flera bestandsdelar). Det &r
moijligt att avvika fran det tillvdgagdngssattet genom att registrera enskilda bestandsdelar
om det gar att motivera. Mdjligheten att avvika fran standardfallet fér att identifiera (och
eventuellt registrera) &mnen genom deras enskilda bestdndsdelar ges nar

« det inte finns ndgon begrénsning av informationskraven,

« det finns tillrdckliga befintliga data for att motivera tillvigagangssattet att registrera de
enskilda bestdndsdelarna, dvs. tillvdgagdngssattet skulle vanligen inte ge upphov till
ytterligare forsék (p@ ryggradsdjur) jamfért med det standardmaéssiga
tillvagagangssattet,

e registrering av de enskilda bestdndsdelarna leder till en mer effektiv situation (dvs. att
otaliga registreringar av @&mnen som bestar av samma bestandsdelar undviks),

e uppgifter ges om de enskilda reaktionsblandningarnas sammansattning.

Den flexibilitet som erbjuds bor inte missbrukas genom att informationskraven undviks. Nar
det t.ex. galler 1 200 ton per 3r av ett &mne med flera bestdndsdelar “(C + D)”, med en
sammanséattning pd 50 % C och 50 % D, skulle detta tillvidgagangssatt leda till tva
registreringar som innehaller féljande information:

Amne C

¢ Méangd 600
e Informationskrav som ska uppfyllas féor >1 000 ton (bilaga X)

Amne D

¢ Mdngd 600
¢ Informationskrav som ska uppfyllas féor >1 000 ton (bilaga X)

Detta tillvdgagdngssatt maste kombineras med kravet enligt Reach pd att summera volymer
av samma amne per juridisk enhet. Det féres|ds att informationskraven faststélls pa féljande
satt:

« Lagg ihop de enskilda bestdndsdelarnas volymer (enligt de méngder som férekommer i
amnet).
« Hanvisa till den stérsta volymen av ett &mne som innehaller den bestandsdelen.

Informationskraven bor faststillas med utgangspunkt fran det hégsta resultatet. Vid
rapportering av mangder bér resultatet fran summeringen av méangden fér varje enskild
bestandsdel valjas. Har nedan illustreras det praktiska genomfoérandet av tillvdgagangssattet
med hjalp av enkla exempel.

Exempel 1

Amnet med flera bestdndsdelar, "C+D+E”, &r ett resultat av en process inom en juridisk
enhet, fran vilken olika @mnen erhalls:

. Amne 1: 50 % C och 25 % D och 25 % E, 1 100 ton per ar
e Amne 2: 50 % C och 50 % D, 500 ton per ar

Aven i det har fallet &r reaktionsprodukten utgangspunkten: De tvd dmnena ska registreras
som dmnen med flera bestdndsdelar. Om man féljer metoden som innebar registrering av
enskilda bestandsdelar?s, géller féljande:

15 Exemplet ar endast avsett att illustrera faststéllandet av informationskraven och rapporteringen av
volymer. Det sdger ingenting om huruvida tillvdgagdngsséattet ar motiverat i det har fallet.
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Rapporteringen av amne D skulle i det har fallet innebara:
e Mingd: (25 % * 1 100) + (50 % * 500) = 525 ton per ar

Faststéllandet av informationskraven utgar fran det strangaste kravet. I det har fallet: >1
000 ton per ar, eftersom den sammanlagda mangden av dmnet med flera bestandsdelar,
"C+D+E", dverstiger 1 000 ton per ar.

Observera att aven amnena C och E ska registreras i enlighet med detta.

Exempel 2

Amnet med flera bestandsdelar, "G+H+1", &r ett resultat av en process inom en juridisk
enhet, fran vilken olika &mnen erhalls:

o Amne 3: 65 % G och 15 % H och 20 % I, 90 ton per ar
e Amne 4: 60 % G och 40 % H, 90 ton per ar

Rapportering av amne G:
e Mingd: (65 % * 90) + (60 % * 90) = 112,5 ton per ar

Faststéllandet av informationskraven utgar fran det stréngaste kravet. I det hér fallet: >100
ton per ar, eftersom den sammanlagda méngden av bestandsdelen G &r éver 100 ton per ar.

Observera att aven amnena H och I ska registreras i enlighet med detta.

Férutom faststallandet av de namnda informationskraven bér dven behovet av antalet nya
forsok (pa ryggradsdjur) beaktas. Innan det fattas beslut om en strategi maste potentiella
registranter évervaga om det finns tillrdckliga befintliga forsék (pa ryggradsdjur) och om den
foreslagna flexibiliteten kommer att leda till farre eller fler nya forsdk (pé’l ryggradsdjur). En
strategi som undviker nya férsék (pa ryggradsdjur) bor féljas.

I tveksamma fall bér standardmetoden for att ange @mnesidentiteten i samband med
registrering alltid galla identifieringen av amnet i tillverkad form.

4.2.3. Amnen med definierad kemisk sammansittning och andra
huvudsakliga identitetsbeteckningar

Vissa amnen (t.ex. oorganiska mineraler) som kan identifieras genom den kemiska
sammansattningen behdver specificeras med hjalp av ytterligare identitetsbeteckningar for
att de ska bli identifierade i sig sjdlva. Dessa d@mnen kan antingen vara amnen med en
bestdndsdel eller &mnen med flera bestdndsdelar, men kraver, utéver de
amnesidentifieringsparametrar som beskrivs i de tidigare kapitlen, aven andra huvudsakliga
identitetsbeteckningar for att en entydig @mnesidentitet ska kunna anges.

For vissa icke-metalliska mineraler (av naturligt eller syntetiskt ursprung) med unika
strukturer maste ocksd morfologi och mineralsammanséttning anges for att
identifieringen av @mnet ska vara entydig. Ett exempel &r kaolin (CAS 1332-58-7) som
bestar av kaolinit, kaliumaluminiumsilikat, faltspat och kvarts.

Vagledning om uppfyllande av de specifika Reach-skyldigheterna fér amnen i “nanoformer”
finns i tilldgget om nanoformer tillampligt pd Végledning om registrering och identifiering av
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dmnen’s. Radgivningen omfattar nanospecifika fragor i samband med identifiering och
karakterisering av nanoformer.

Namnkonvention

I princip galler samma namnkonvention som fér amnen med en bestandsdel (se kapitel 4.2.1)
eller &mnen med flera bestdndsdelar (se kapitel 4.2.2).

Né&r det géller oorganiska mineraler kan bestadndsdelarna f& mineralogiska namn. Till exempel
ir apatit ett &mne med flera bestdndsdelar och som bestar av en grupp fosfatmineraler,
vanligen kallade hydroxylapatit, fluorapatit och klorapatit och namngivna efter de hdga
koncentrationerna av jonerna OH-, F~ respektive CI" i kristallen. Formeln fér de tre vanligaste
bestandsdelarna &r Cas(PO4)3(OH, F, Cl). Ett annat exempel &r aragonit, en av de s&rskilda
kristallstrukturerna for kalciumkarbonat.

Identitetsbeteckningar

Dessa amnen identifieras och namnges enligt reglerna fér &mnen med en bestdndsdel (se
kapitel 4.2.1) eller &mnen med flera bestandsdelar (se kapitel 4.2.2). Vilka andra sarskilda
huvudsakliga identifieringsparametrar som ska ldggas till beror pa &mnet. Exempel pa andra
huvudsakliga identitetsbeteckningar kan vara grundédmnessammansattning tillsammans med
spektraldata, kristallstruktur erhdllen genom réntgendiffraktion, toppar frdn infrarod
absorption, svéllningsindex, katjonbytesférmaga eller andra fysikaliska och kemiska
egenskaper.

Nir det galler mineraler &r det viktigt att ldgga samman resultaten fran
grundamnessammansattning med spektraldata for att identifiera mineralsammansattningen
och kristallstrukturen. Detta bekraftas sedan av karakteristiska fysikalisk-kemiska
egenskaper som kristallstruktur (erhdllen genom rontgendiffraktion), form, hardhet,
svallfsrmaga, densitet och/eller ytarea.

Exempel pd sarskilda ytterligare huvudsakliga identitetsbeteckningar kan ges for sarskilda
mineraler, eftersom mineraler har karakteristiska fysikalisk-kemiska egenskaper som
mojliggdér en fullstdndig identifiering, t.ex. mycket 18g hardhet for talk, svallférmaga for
bentonit, former av diatomit, mycket hég densitet for barit och ytarea (kvaveadsorption).

Analytisk information
Huvudkriteriet ar att all nédvandig information ska lamnas for att bekrafta amnets struktur.

Samma analytiska information som fér &mnen med en bestandsdel (se kapitel 4.2.1) eller
dgmnen med flera bestandsdelar (se kapitel 4.2.2) maste lamnas.

4.3. UVCB-amnen

Amnen med okénd eller varierande sammansattning, komplexa reaktionsprodukter eller
biologiskt materialt”: 18 19 Jven kallade UVCB-amnen, kan inte i tillracklig utstrackning
identifieras genom deras kemiska sammansattning pa grund av att

16 Tillagg om nanoformer tillampligt pa vagledningen om registrering och identifiering av @mnen, finns
pd https://echa.europa.eu/quidance-documents/guidance-on-reach

17 Rasmussen K, Pettauer D, Vollmer G et al. (1999) Compilation of EINECS: Descriptions and
definitions used for UVCB substances. Tox Env Chem Vol. 69, pp. 403-416.

18 US EPA (2005-B) Registrering i TCA-registret (Toxic Substances Control Act Inventory Registration)
for kombinationer av tva eller flera &mnen.

19 US-EPA (2005-D) Registrering i TCA-registret (Toxic Substances Control Act Inventory
Registration) for kemiska @mnen med okand eller varierande sammansattning, komplexa
reaktionsprodukter eller biologiska material: UVCB-amnen.
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e antalet bestandsdelar &r relativt stort och/eller
¢ sammansattningen till en vasentlig del ar okand och/eller
e sammansattningen varierar relativt mycket eller &r svar att forutsaga.

Darfor kraver UVCB-amnen andra typer av information for att identifieras, utéver vad som ar
kant om deras kemiska sammansattning.

Det framgar av Tabell 5 att de huvudsakliga identitetsbeteckningarna for de olika typerna av
UVCB-amnen har att géra med kallan for &mnet och den process som anvénds eller ocksa
tillhdér de en grupp av “andra huvudsakliga identitetsbeteckningar” (t.ex. "kromatografiska
fingeravtryck eller andra fingeravtryck”). Det antal och slag av identitetsbeteckningar som
anges i Tabell 5 illustrerar variationen av olika typer och ska inte betraktas som en fullstéandig
oversikt. Om den kemiska sammansattningen av exempelvis en komplex reaktionsprodukt
eller ett amne av biologiskt ursprung ar kand ska amnesidentifieringen anges antingen som
ett amne med en eller bestdndsdel eller ett &mne med flera bestandsdelar, beroende pa vad
som ar lampligt. Foljden av att definiera ett amne som UVCB-amne ar att varje betydande
andring av kalla eller process sannolikt skulle leda fram till ett annat @mne som ska registreras
igen. Om en reaktionsblandning identifieras som ett “amne med flera bestdndsdelar” kan
amnet ha sitt ursprung frdn en annan kalla och/eller frdn andra processer sa linge som
sammansattningen hos det slutliga amnet forblir inom det angivna intervallet. Darmed skulle
det inte kravas ndgon ny registrering.

Det finns en allman vagledning om UVCB-amnen i kapitel 4.3.1 och sarskild vagledning om
dgmnen med varierande kolkedjelangder, &mnen som harrér fran oljor eller oljeliknande kallor
samt enzymer, sasom sérskilda exempel pd UVCB-amnen, i kapitel 4.3.2.

4.3.1. Allman vagledning om UVCB-amnen

I detta kapitel i vdgledningsdokumentet ges allman vdgledning om hur huvudsakliga
identitetsbeteckningar anges, férutom de amnesidentifieringsparametrar som anges i bilaga
VI till Reach (avsnitt 2), for att identifiera UVCB-amnen.

Uppgifter om kemisk sammansattning

N&r det géller UVCB-amnen kan de inte anges enbart med bestandsdelarnas IUPAC-namn
eftersom det inte gdr att identifiera alla bestdndsdelar, eller ocksa kan de anges allmént, men
inte i detalj till foljd av att sammanséattningen varierar. Termerna "huvudbestandsdel” och
"fororeningar” ska inte anses vara relevanta for UVCB-amnen pa grund av svarigheten att
sarskilja bestdndsdelar och féroreningar.

Den kemiska sammanséttningen och bestandsdelarnas identitet ska dock anges sa 18ngt det
ar mojligt. Sammansattningen kan dock beskrivas pd ett mer generellt sitt, exempelvis
“linjara C8-C1l16-fettsyror” eller "alkoholetoxylater av C10-Cl4-alkoholer och 4-10
etoxylatenheter”. Dessutom kan uppgifter om kemisk sammansattning ges pa grundval av
vélkanda referensprover eller referensstandarder och i manga fall kan &ven index och
befintliga koder anvandas. Andra allménna uppgifter om sammanséttningen kan bestd av sa
kallade “fingeravtryck”, vilket exempelvis innefattar kromatografiska eller spektrala
atergivningar som visar ett karakteristiskt toppférdelningsménster.

For ett UVCB-dmne maste alla bestdndsdelar som férekommer i koncentrationer = 10 % och
alla andra kanda bestandsdelar som férekommer i koncentrationer < 10 % anges med ett
IUPAC-namn pa engelska, typiska koncentrationer och koncentrationsintervall.

Fér varje bestandsdel maste dessutom en numerisk identitetsbeteckning (CAS-nummer
och/eller EG-nummer eller listhummer) anges.

Bestdndsdelar som inte kan identifieras individuellt ska beskrivas i grupper baserade pa
kemisk natur. I detta fall mdste minst ett kemiskt namn, typisk koncentration och
koncentrationsintervall anges for varje grupp. I féorekommande fall maste dessutom molekylar
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och strukturell information anges.

Bestandsdelar som har betydelse for klassificeringen och/eller PBT-bedémningen?° ska alltid
anges med samma identitetsbeteckningar oavsett koncentration.

Okédnda bestandsdelar som inte bidrar till klassificeringen maste sa langt det ar méjligt
identifieras genom en allmén beskrivning av deras kemiska egenskaper. Tillsatser maste
anges utforligt pa samma satt som for valdefinierade d&mnen.

Huvudsakliga identifieringsparametrar — namn, killa och process

Eftersom det inte racker med den kemiska sammansattningen for att identifiera ett amne ska
amnet i allmanhet anges med namn, ursprung eller kalla och en beskrivning av
tillverkningsprocessen. Andra egenskaper hos amnet kan ocksd utgéra viktiga
identitetsbeteckningar, antingen som betydelsefulla allmanna identitetsbeteckningar (t.ex.
kokpunkt) eller som avgoérande identitetsbeteckningar fér sarskilda grupper av amnen (t.ex.
katalytisk aktivitet for enzymer).

1. Namnkonvention

I allmanhet ér UVCB-amnets namn en kombination av kalla och process enligt det allmanna
formatet: kallan forst och déarefter processen/processerna.

e Ett &mne som héarror fran biologiska kallor anges med artnamnet.

o Ett &mne som héarror fran icke-biologiska kallor anges med utgangsmaterialen.

e Processer identifieras genom typen av kemisk reaktion om det ror sig om syntes av nya
molekyler eller som en typ av raffineringssteg, exempelvis extraktion, fraktionering,
koncentrering eller som restprodukt.

Exempel

EG-nummer ' EG-namn

296-358-2 Lavendel, Lavandula hybrida, extrakt, acetylerat

307-507-9 Lavendel, Lavandula hybrida, extrakt, sulfuriserat, palladiumsalt

Nar det galler reaktionsprodukter har man anvant olika format i EG-registret, exempelvis:

e Einecs: Huvudsakligt utgdngsmaterial, en eller flera reaktionsprodukter av ett eller flera
andra utgdngsmaterial
e Elincs: En eller flera reaktionsprodukter av ett eller flera utgdngsmaterial

Exempel

EG-nummer EG-namn

232-341-8 Salpetersyrlighet, reaktionsprodukter med 4-metyl-1,3-
bensendiaminhydroklorid

263-151-3 Reaktionsprodukter av kokosfettsyror och dietylentriamin

20 Det finns mer information om PBT-bedémning och berdrda kriterier i Vagledning om
informationskrav och kemikaliesakerhetsbedémning, kapitel R11: PBT-bedémning.
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400-160-5 Reaktionsprodukter av talloljefettsyror, dietanolamin och borsyra

428-190-4 Reaktionsprodukt av 2,4-diamino-6-[2- (2-metyl-1H-imidazol-1-
yDetyl]-1,3,5-triazin och cyanursyra

I detta vagledningsdokument ar det allmdnna formatet foér reaktionsprodukt(er)
"Reaktionsprodukt(er) av [namnen pa utgdngsmaterialen]”. I princip ska namnen anges pa
engelska enligt reglerna fér IUPAC-nomenklaturen. Andra internationellt vedertagna
benamningar kan anges utdver detta. Det rekommenderas att ordet "reaktion” i namnen
ersatts med den sarskilda typen av reaktion beskriven pd ett allmént satt, exempelvis
forestring eller bildning av salt (se vagledningen for de fyra sarskilda underindelningarna av
UVCB-amnen nedan).

2. Kaélla

Kallan kan delas in i tvd grupper:

2.1. Kaéllor av biologisk natur

Amnen av biologisk natur maste definieras genom slakte, art och familj, exempelvis. Pinus
cembra, Pinaceae uttyds Pinus (slakte), cembra (art), Pinaceae (familj), samt stam eller
genetisk typ i forekommande fall. Om det ar tillampligt bér den vavnad eller del av organism
som anvands for extraktion av &mnet ocksa anges, exempelvis benmarg, bukspottkértel, eller
stam, froer eller rotter.

Exempel

EG-nummer ' EG-namn

283-294-5 Saccharomyces cerevisiae, extrakt
EG-beskrivning

Extrakt och deras fysikaliskt modifierade derivat sdsom tinkturer,
"concretes”, "absolutes”, eteriska oljor, gummihartser, terpener,
terpenfria fraktioner, destillat, restprodukter osv., vilka erhallits

fran Saccharomyces cerevisiae, Saccharomycelaceae.
296-350-9 Extrakt av Arnica mexicana
EG-beskrivning

Extrakt och deras fysikaliskt modifierade derivat sdsom tinkturer,
"concretes”, "absolutes”, eteriska oljor, gummihartser, terpener,
terpenfria fraktioner, destillat, restprodukter osv., vilka erhallits

fran Arnica mexicana, Compositae.

2.2. Kemiska eller mineraliska kaéllor

N&r det géller reaktionsprodukter fran kemiska reaktioner maste utgangsmaterialen beskrivas
med IUPAC-namnen pa engelska. Mineraliska kallor ska beskrivas i allmanna termer, t.ex.
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fosfatmalmer, bauxit, kaolin, naturgas, kol, torv.

3. Process

Processer identifieras genom typen av kemisk reaktion om det rér sig om syntes av nya
molekyler eller som en typ av raffineringssteg, exempelvis extraktion, fraktionering,
koncentrering eller som restprodukt.

For vissa amnen, t.ex. kemiska derivat ska processen beskrivas som en kombination av
raffinering och syntes.

3.1 Syntes

Det sker en viss kemisk eller biokemisk reaktion mellan utgadngsmaterialen som ger upphov
till amnet. Exempel p§ det ar Grignardreaktion, sulfonering, enzymatisk klyvning med proteas
eller lipas osv. Manga derivatiseringsreaktioner hér ocksa till den har typen.

For nyligen syntetiserade @mnen for vilka den kemiska sammansattningen inte kan anges,
utgdér utgangsmaterialen de huvudsakliga identitetsbeteckningarna tillsammans med en
specificering av reaktionen, dvs. typen av kemisk reaktion. Typen av reaktion ger en antydan
om vilka molekyler som férvantas forekomma i amnet. Det finns flera typer av slutliga
kemiska reaktioner: hydrolys, férestring, alkylering, klorering osv. Eftersom detta endast ger
allmén information om de mdjliga amnen som framstélls kan ett kromatografiskt
fingeravtryck i manga fall ocksd vara nédvandigt for att karakterisera och identifiera &mnet
fullt ut.

Exempel

EG-nummer \ EG-namn

294-801-4 Linolja, epoxiderad, reaktionsprodukter med tetraetylenpentamin

401-530-9 Reaktionsprodukt av (2-hydroxi-4-(3-propenoxi)bensofenon och trietoxisilan)

med (hydrolysprodukt av kiseldioxid och metyltrimetoxisilan)

3.2 Raffinering

Raffinering kan tillampas pa manga satt pa &mnen av naturligt eller mineraliskt ursprung dar
bestandsdelarnas kemiska identitet inte forandras, samtidigt som bestandsdelarnas
koncentration forandras, t.ex. kallbearbetning av vaxtvavnad foljt av extraktion med alkohol.

Raffinering kan definieras ytterligare i sadana processer som extraktion. Amnesidentifieringen
beror pd typ av process:

o Fér @&mnen som erhdlls genom fysikaliska processer, t.ex. raffinering eller
fraktionering ska grénsintervallet och parametrarna fér fraktionerna anges (t.ex.
molekylstorlek, kedjeldngd, kokpunkt, flyktighetsintervall osv.).

o Fér amnen som erhdlls genom koncentrering, t.ex. produkter fran metallurgiska
processer, centrifugerade fallningar, filterrester osv. ska koncentreringssteget
anges tillsammans med det erhdllna 8mnets allmédnna sammanséattning jamfort
med utgdngsmaterialet.
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Exempel

EG-nummer EG-namn

408-250-6 Koncentrat av organisk volframférening (reaktionsprodukter av
volframhexaklorid med 2-metylpropan-2-ol, nonylfenol och pentan-2,4-
dion)

o For restprodukter fran en sarskild reaktion, t.ex. slagg, tjdra och tunga fraktioner
ska processen beskrivas tillsammans med det erhdllna &mnets allmanna
sammansattning.

Exempel

EG-nummer \ EG-namn

283-659-9 Tenn, smaltrester
EG-beskrivning

Amne som bildas vid anvédndning och framstéllning av tenn och dess
legeringar som erhalls fran priméra och sekundéra kallor och som
innefattar atervunna intermediérer fran fabriksanldggningen. Bestar
framst av tennféreningar och innehaller eventuellt andra icke-jarnhaltiga
metallrester och féreningar darav.

293-693-6 Sojabdnsmjol, proteinextraktion. Restprodukt
EG-beskrivning

Biprodukt, innehaller huvudsakligen kolhydrater, framstalld genom
extraktion av avfettade sojabénor med etanol.

o For extrakt ska extraktionsmetod, I6sningsmedel som anvands fér extraktionen
och andra relevanta betingelser, t.ex. temperatur/temperaturintervall, anges.
o F6r sammansatt bearbetning ska varje processteg anges (i allmanna ordalag)

forutom uppgifter om kallan. Denna sammansatta bearbetning har sarskild
betydelse nar det galler kemiska derivatiseringar.

Exempel:

o Nar det galler en vaxt extraheras den forst, varefter extraktet destilleras och den
destillerade fraktionen av vaxtextraktet anvands for kemisk derivatisering. Det
bildade @mnet kan sedan renas ytterligare. Den renade produkten skulle eventuellt
kunna vara vaéldefinierad genom sin kemiska sammansattning och darmed finns
inget behov av att identifiera dmnet som ett UVCB-amne. Om produkten
fortfarande betraktas som ett UVCB-amne kan den sammantagna bearbetningen
beskrivas som “ett renat kemiskt derivat av en destillerad fraktion frén ett
vaxtextrakt”.

o Om det endast ingdr fysikalisk derivatisering i den ytterligare bearbetningen av
ett extrakt kommer sammansattningen att férandras, men utan avsiktlig syntes
av nya molekyler. Inte desto mindre leder andringen i sammansattning till ett
annat amne, t.ex. ett destillat eller en utfallning fran ett vaxtextrakt.

o For framstallning av oljeprodukter anvands ofta kemisk derivatisering och
fraktionering i kombination. Till exempel kan destillering av olja atfoljd av
krackning ge upphov till en fraktion av utgadngsmaterialet och &ven nya molekyler.
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I sddana fall ska sdledes bada processtyperna anges eller ocksd ska destillatet
anges som utgangsmaterial for krackningen. Det galler i synnerhet oljederivat
som ofta erhalls fr&n processer i kombination. Daremot kan ett separat specifikt
system anvandas for identifiering av oljederivat (se kapitel 4.3.2.2).

Eftersom det kemiska derivatet av ett extrakt inte kommer att innehdlla samma bestandsdelar
som moderextraktet ska det betraktas som ett annat &mne. Denna regel kan f3 till foljd att
identifieringen genom namn och beskrivning avviker fran det tidigare Einecs-namnet med
tillhérande beskrivning. Vid den tidpunkt d& Einecs-registret uppréttades samlades ofta
extrakt frdn olika processer, olika l6sningsmedel och &ven fysikaliska eller kemiska derivat
under en och samma post. Men enligt Reach bdr dessa amnen registreras som separata
amnen.

4. Andra amnesidentifieringsparametrar

Utover det kemiska namnet, kallan och specifikation av processer bor all annan relevant
information som rér ett UVCB-amne anges, enligt avsnitt 2 i bilaga VI i Reach.

Det galler speciellt for sarskilda typer av UVCB-dmnen att andra identifieringsparametrar kan
vara relevanta. Ytterligare andra identitetsbeteckningar kan innefatta

en allman beskrivning av den kemiska sammansattningen,

ett kromatografiskt fingeravtryck eller andra typer av fingeravtryck,
referensmaterial (t.ex. ISO),

fysikalisk-kemiska parametrar (t.ex. kokpunkt),

fargindexnummer,

AISE-nummer.

o O O O O O

For olika typer av kallor och processer finns det sarskild vdgledning nedan om reglerna och
kriterierna fér hur man anvander uppgifterna om namnet, kallan och processen for
identifiering av UVCB-amnen. I de féljande styckena beskrivs de fyra olika deltyperna av
UVCB-amnen som en kombination av biologiska eller kemiska/mineraliska kallor och
processer (syntes eller raffinering).

Deltyp 1 av UVCB-amnena dar kdllan ar biologisk och processen ar en syntes

Amnen av biologisk natur kan modifieras vid (bio-)kemisk bearbetning fér att bilda
bestandsdelar som inte féreldg i utgdngsmaterialet, t.ex. kemiska derivat av plantextrakt eller
produkter frén enzymatisk behandling av extrakten. Exempelvis kan proteiner hydrolyseras
med proteas for bildning av oligopeptider eller sd kan tracellulosa karboxyleras fér erhdllande
av karboximetylcellulosa.

Till denna UVCB-deltyp tillhdr eventuellt dven fermentationsprodukter. Till exempel ar vinass
en produkt fran fermentering av socker som innehdller manga olika bestdndsdelar jamfort
med socker. Nar fermentationsprodukter renas ytterligare kan d&mnena sa8 smaningom bli
mdjliga att identifiera till fullo genom sin kemiska sammansattning och bdér inte langre
identifieras som ett UVCB-amne.

Enzymer &r en séarskild grupp av @mnen som kan erhdllas genom extraktion och ytterligare
raffinering fran en killa av biologiskt ursprung. Aven om kéllan och processerna kan anges i
detalj ger detta inte upphov till nagon sarskild information om enzymet. Fér dessa &mnen bor
ett sarskilt system for klassificering, namngivning och identifiering anvéndas (se kapitel
4.3.2.3).

For identifiering av amnen ska det slutliga processteget anges och/eller varje processteg som
har betydelse for @mnets identitet.

Beskrivningen av den kemiska processen ska vara en allman beskrivning av processtypen
(forestring, alkalisk hydrolys, alkylering, klorering, substitution osv.) tillsammans med
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relevanta processbetingelser.

Beskrivningen av den biokemiska processen kan vara en allman beskrivhing av den
. . o .
katalyserade reaktionen tillsammans med namnet pa det enzym som katalyserar reaktionen.

F6r amnen som framstalls genom fermentation eller (vavnads-)odlingar av arter, bor
fermentationsarten, typen av fermentation och dess allmanna betingelser (satsvis eller
kontinuerlig, aerob, anaerob, anoxisk, temperatur, pH-varde osv.) anges, tillsammans med
alla ytterligare processteg som tillampas for isolering av fermentationsprodukterna, t.ex.
centrifugering, utfallning, extraktion osv. Om dessa amnen raffineras ytterligare ar det méjligt
att utvinna en fraktion, ett koncentrat eller en restprodukt. Dessa ytterligare bearbetade
dgmnen identifieras genom att de extra processtegen ocksa specificeras.

Deltyp 2 av UVCB-amnena dar kdllan dar kemisk eller mineralisk och processen ar
en syntes

UVCB-amnen som erhalls fran kemiska eller mineraliska kallor erhdlls via en process dar nya
molekyler som syntetiseras utgdr “reaktionsprodukter”. Exempel pd kemiska
reaktionsprodukter &r produkter fran forestring, alkylering eller klorering. Biokemiska
reaktioner som framkallas genom anvandning av isolerade enzymer ar sdarskilda typer av
kemiska reaktioner. Om en komplex biokemisk syntesvdg tillampas med anvandning av hela
mikroorganismer ar det dock battre att betrakta det bildade amnet som en
fermentationsprodukt och hellre identifiera det genom att ange fermentationsprocess och
fermentationsarter &n genom att ange utgangsmaterialen (se UVCB-deltyp 4).

Alla reaktionsprodukter ska inte automatiskt anges som ett UVCB-amne. Om en
reaktionsprodukt kan definieras tillrackligt genom den kemiska sammansattningen
(inberaknat en viss variation) bér en identifiering som ett &mne med flera bestandsdelar (se
kapitel 4.2.2) foéretradesvis anvandas. Det &r bara nar sammansattningen av
reaktionsprodukten &r otillrackligt kdnd eller svarforutsagbar som @mnet ska identifieras som
ett UVCB-amne (“reaktionsprodukt”). Identifieringen av en reaktionsprodukt grundas pa
reaktionens utgdngsmaterial och p& den (bio-)kemiska reaktionsprocess med vars hjélp
amnet bildas.

Exempel

EG-nummer \ Einecs-namn CAS-nummer

294-006-2 Nonandisyra, reaktionsprodukter med 2-amino-2-metyl- | 91672-02-5
1-propanol

294-148-5 Formaldehyd, reaktionsprodukter med dietylenglykol 91673-32-4
och fenol

En huvudsaklig identitetsbeteckning f6ér reaktionsprodukter &r beskrivningen av
tillverkningsprocessen. For identifiering av @mnet ska det slutliga eller mest betydelsefulla
processteget anges. Beskrivningen av den kemiska processen ska vara en allman beskrivning
av typen av process (t.ex. férestring, alkalisk hydrolys, alkylering, klorering, substituering
osv.) tillsammans med relevanta processbetingelser. Beskrivhingen av den biokemiska
processen ska vara en beskrivning av reaktionstypen, tillsammans med namnet pa det enzym
som katalyserar reaktionen.
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Deltyp 3 av UVCB-amnena dar kdllan ar biologisk och processen ar raffinering

UVCB-amnen av biologiskt ursprung, som erhallits fran en raffineringsprocess i vilken nagra
nya molekyler inte bildas avsiktligt kan t.ex. vara extrakt, fraktioner av ett extrakt, koncentrat
av ett extrakt, ett renat extrakt eller rester av &mnen av biologiskt ursprung fran processen.

S& snart ett extrakt behandlas vidare &r inte &mnet langre identiskt med extraktet utan utgor
ett annat amne som tillhér en annan UVCB-deltyp, t.ex. en fraktion eller en restprodukt av
ett extrakt. Dessa amnen ska anges med extra (ytterligare) processparametrar. Om extraktet
modifieras i kemiska eller biokemiska reaktioner, i vilka nya molekyler (derivat) alstras,
omfattas identifieringen av amnet av vagledningen om UVCB-deltyp 2 eller kapitel 4.2 for ett
valdefinierat amne.

Denna sérskiljning av ytterligare bearbetade extrakt kan fa till f6ljd att det nya namnet och
beskrivningen kommer att skilja sig frdn de motsvarande namnen i Einecs-registret. Vid den
tidpunkt da registret upprattades hade inte ndgon sadan atskillnad gjorts och det kan vara sa
att alla typer av extrakt med olika I6sningsmedel och ytterligare processteg samlats under
samma post.

Den forsta huvudsakliga identitetsbeteckningen fér denna deltyp av UVCB-amnen ar familj,
slakte och art fér den organism fran vilken &mnet harrér. Om det &r tillampligt ska den vévnad
eller del av organism som anvands for extraktion av @mnet, exempelvis benmarg,
bukspottkortel eller stam, froer eller rétter ocksa anges. For @mnen av mikrobiologiskt
ursprung ska stammen och den genetiska typen for arten anges.

Om UVCB-&mnet kommer fran en annan art, kommer det att betraktas som ett annat &mne
aven om den kemiska sammansattningen kan vara liknande.

Exempel

EG-nummer  Einecs-namn

290-977-1 Oxiderat extrakt av blatrd (Haematoxylon campechianum)
EG-beskrivning

(Detta amne identifieras i fargindexet med “Colour Index Constitution
Number C.I. 75290 oxiderat”.)

282-014-9 Bukspottkortelextrakt, proteinfritt

Den andra huvudsakliga identitetsbeteckningen ar bearbetningen av &amnet, t.ex.
extraktionsprocessen, fraktionerings-, renings- eller koncentreringsprocessen som paverkar
restproduktens sammanséttning. Det innebar att raffinering av extrakt kan dstadkommas
med olika processer, t.ex. kan anvandningen av olika Idsningsmedel eller olika reningssteg
leda till olika @mnen.

Ju fler raffineringssteg som tillampas desto stdrre blir mdjligheten att identifiera amnet genom
dess kemiska sammansattning. I det fallet leder arter frdn olika kallor eller olika
processmodifieringar inte automatiskt till ett annat amne.

En huvudsaklig identifieringsparameter fér amnen av biologiskt ursprung ar beskrivningen av
relevanta processer. For extrakt ska extraktionsprocessen beskrivas pa den detaljnivd som &ar
relevant for &mnets identitet. Atminstone ska det I6sningsmedel som anvéndes anges.

Om vytterligare processteg anvénds vid tillverkning av @amnet, t.ex. fraktionering eller
koncentrering ska relevanta processteg i kombination beskrivas, t.ex. kombinationen av
extraktion och fraktionering inklusive gransintervallen.
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Deltyp 4 av UVCB-amnena dar kdllan dar kemisk eller mineralisk och processen ar
raffinering

Amnen av icke-biologiskt ursprung, dvs. som &r eller kommer fr&n mineraler, malmer, kol,
naturgas och raolja eller andra ramaterial fér den kemiska industrin och som erhalls fran
bearbetning utan avsiktliga kemiska reaktioner kan vara (renade) fraktioner, koncentrat eller
restprodukter fran dessa processer.

Kol och rdolja anvénds vid destillerings- eller férgasningsprocesser fér framstéllining av manga
olika amnen, t.ex. oljederivat och branngaser och d@ven restprodukter som tjara och slagg.
Mycket ofta bearbetas en destillerad eller pd annat satt fraktionerad produkt omedelbart
vidare, daribland genom kemiska reaktioner. I sddana fall ska &mnesidentifieringen folja den
vdgledning som ges for UVCB-deltyp 2, eftersom processen ar mer relevant an kallan.

For oljederivat anvands ett sarskilt identifieringssystem (se kapitel 4.3.2.2). Bland de a@mnen
som omfattas av det systemet ingdr fraktioner och kemiska reaktionsprodukter.

Andra @mnen som tillhér UVCB-deltyp 4 kan innefatta malmer, malmkoncentrat och slagg
som innehaller olika méngder metall som kan extraheras genom metallurgisk bearbetning.

Mineraler som exempelvis bentonit eller kalciumkarbonat kan bearbetas genom t.ex.
syrauppldsning och/eller kemisk utféllning eller i jonbyteskolonner. Nar den kemiska
sammansattningen ar fullstandigt definierad ska mineraler identifieras enligt vagledning i en
Idmplig del av kapitel 4.2. Om mineraler endast bearbetas med mekaniska metoder, t.ex.
genom malning, sallning, centrifugering, flotation osv., betraktas de fortfarande som samma
mineraler som ursprungligen bréts. Mineraler som framstdlls genom en tillverkningsprocess
kan - for identifieringsandamalet?! - betraktas som identiska med sin naturligt férekommande
motsvarighet, forutsatt att sammansattningen ar likadan och toxicitetsprofilen identisk.

En huvudsaklig identifieringsparameter fér amnen av icke-biologiskt ursprung ar
beskrivningen av relevanta processteg.

For fraktioner ska fraktioneringsprocessen beskrivas med parametrar och gransintervall for
den isolerade fraktionen, tillsammans med en beskrivning av tidigare processteg om det anses
relevant.

For koncentreringssteget ska typen av process, t.ex. indunstning, utfallning osv. anges och
forhallandet mellan utgdngskoncentrationen och slutkoncentrationen for
huvudbestandsdelarna ska anges utéver informationen om de tidigare processtegen.

En huvudsaklig identifieringsparameter fér restprodukter av icke-biologiskt ursprung ar
beskrivningen av den process som restprodukten kommer fradn. Processen kan vara vilken
fysikalisk process som helst som ger upphov till restprodukter, t.ex. rening, fraktionering och
koncentrering.

Analytisk information

UVCB-amnen omfattar mycket olika typer av &mnen som skiljer sig 8t i frega om parametrar
som kalla och tillverkningsprocess. Lampliga analysmetoder for att ge information om UVCB-
dmnets sammanséttning ska darfér lamnas in fran fall till fall. Insikter om hur sddana metoder
ska anvandas utvecklas och férbattras standigt. Darfor ar det registrantens ansvar att uppvisa
lampliga analytiska data for att ge basta méjliga information s& att &mnet kan identifieras.

Flera kvalitativa metoder kan anvandas for att karakterisera UVCB-amnen, t.ex. UV/Vis-
spektroskopi, infrardd spektroskopi, masspektrometri, karnmagnetisk resonans och

21 Att samma tillvdgag@ngsséatt anvands for identifiering av naturligt forekommande och kemiskt
framstallda mineraler behéver inte nddvandigtvis betyda att de rattsliga kraven (t.ex. undantag
fran registrering) &r desamma.
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rontgendiffraktion.

Kvantitativa data, sdsom kromatogram eller diffraktionsdata, som kan anvdndas som ett
fingeravtryck ska lamnas in for att karakterisera @mnets sammansattning.

Beskrivningen av analysmetoderna ska bestda av de férsdéksprotokoll som anvénts och
tolkningen av de resultat som rapporterats.

4.3.2. Sarskilda typer av UVCB-amnen

I det har avsnittet finns vagledning om sarskilda grupper av UVCB-amnen: amnen med
varierande kolkedjelangder (4.3.2.1), &mnen som erhélls fran oljor eller oljeliknande kéllor
(4.3.2.2) och enzymer (4.3.2.3).

4.3.2.1 Amnen med varierande kolkedjelingd

I den har gruppen av UVCB-admnen ingér amnen med I%nga alkylkedjor av varierande langd,
t.ex. alkaner och alkener. Dessa d@mnen erhalls antigen fran naturliga fetter eller oljor eller
fran sddana som har framstéllts syntetiskt. Naturliga fetter kommer antingen frén véxter eller
fran djur. Amnen som har langa kolkedjor och kommer frén véxtriket har vanligen ett jamnt
antal kolatomer i kolkedjan, medan det bland de &mnen som har I&nga kolkedjor och kommer
fran djurriket dven finns (ndgra) med udda antal kolatomer i kolkedjan. Syntetiskt framstallda
dgmnen med langa kolkedjor kan omfatta alla sorters kolkedjor, bAde med jamnt och udda
antal kolatomer.

Identitetsbeteckningar och namnkonvention

Gruppen omfattar &mnen vars enskilda bestandsdelar har en strukturell egenskap som &r
gemensam: En eller flera alkylgrupper med I%nga kedjor, ofta med en tillhérande funktionell
grupp. Bestdndsdelarna skiljer sig fran varandra med avseende p3 en eller flera av foljande
kannetecken som ar typiska fér grupper med alkylkedjor:

Kolkedjelédngd (koltal)
Mattnadsgrad

Struktur (linjar eller grenad)
Den funktionella gruppens lage

o 0 O O

Bestandsdelarnas kemiska identitet kan beskrivas i tillracklig grad och systematiskt
namnges med hjalp av féljande tre deskriptorer:

o Alkyldeskriptorn som anger antalet kolatomer i alkylgruppens eller
alkylgruppernas kolkedjelangd(er).

o Funktionalitetsdeskriptorn som anger amnets funktionella grupp, t.ex. amin,
ammonium, karboxylsyra.

o Saltdeskriptorn anger katjon/anjon fér varje salt, t.ex. natrium (Na*), karbonat
(CO3%), klorid (CI).

Alkyldeskriptor

o I allmanhet avser alkyldeskriptorn Cxy mattade, linjara alkylkedjor med
kedjelangder fran x till y, t.ex. motsvaras av Cs-12av Cs, Co, C10, C11 och Cia.

o Det maste anges om alkyldeskriptorn endast avser alkylkedjor med jamnt eller
udda antal k0|, t.ex. Cs-12 (jdmnt antal kolatomer).

o Det m&ste anges om alkyldeskriptorn (ocksd) avser grenade alkylkedjor, t.ex. Cs--
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12 (grenad) eller Cs-12 (linj&r och grenad).

o Det maste anges om alkyldeskriptorn (ocksd) avser ométtade alkylkedjor, t.ex.
C12-22 (C18 omattad).

o En smal férdelning av alkylkedjelangder kan inte omfatta en bredare férdelning
och omvant, t.ex. motsvarar Cio-14 inte Cs-1s.

o Alkyldeskriptorn kan ocksa ange alkylkedjornas kélla, t.ex. kokos eller talg.
Férdelningen av kolkedjeldngder maste dock dverensstimma med motsvarande
fordelning hos kallan.

Det ovannamnda systemet ska anvdndas for beskrivning av amnen med varierande
kolkedjelangder. Det ar inte tillampligt pa valdefinierade &mnen som kan identifieras genom
en bestamd kemisk struktur.

Informationen om alkyldeskriptorn, funktionalitetsdeskriptorn och saltdeskriptorn ar
grundvalen féor namngivning av denna typ av UVCB-amnen. Dessutom kan uppgifter om
kalla och process vara anvandbara for att ge en mer exakt identifiering av amnet.

Exempel

Deskriptorer

Alkyldeskriptor alkylkedjelangder Cio-1s fettsyror (C10-18),
Funktionalitetsdeskriptor | fettsyror (karboxylsyra) kadmiumsalter
Saltdeskriptor kadmiumsalter
Alkyldeskriptor di-Cio-1s-alkyl-dimetyl di-C10-18- _ _
Funktionalitetsdeskriptor | ammonium alkyldimetylammoniumklorid
Saltdeskriptor klorid
Alkyldeskriptor trimetyl-talg-alkyl trimetyl-talg- _
Funktionalitetsdeskriptor | ammonium alkylammoniumk|orid
Saltdeskriptor klorid
4.3.2.2 Amnen som erhdlls frén oljor eller oljeliknande killor

Amnen som erhélls fran olja (oljederivat) eller oljeliknande kéllor (t.ex. kol) & d&mnen med
en mycket komplex och varierande eller delvis odefinierad sammansattning. I det har kapitlet
anvinds oljederivat som ett exempel pa hur man identifierar denna sérskilda typ av UVCB-
amne. Men denna metod kan bara tilldmpas p& andra &mnen som erhdllits fran oljeliknande
kallor som kol.

De utgangsmaterial som anvénds inom oljeraffineringsindustrin kan vara raolja eller varje
sarskilt raffineringsflode som erhdlls genom en eller flera processer. Slutprodukternas
sammansattning beror pa den rdolja som anvénds for tillverkningen (eftersom raoljans
sammansattning ar beroende av dess ursprungsort) och efterfdéljande raffineringsprocesser.
Det finns darfér en naturlig variation i oljederivatens sammansattning som ar inte ar beroende
av processent’,

1. Namnkonvention

For identifiering av oljederivat rekommenderas att namngivningen féljer det vedertagna
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nomenklatursystemet?2. Detta namn utgors vanligen av raffineringsprocessen, flédets kalla
och allmdn sammanséttning eller kdnnetecken. Om &mnet innehdller >5 viktprocent
aromatiska kolvaten med 4- till 6-ledade kondenserade ringar ska den informationen ocksa
tas med i beskrivningen. For oljederivat med ett Einecs-nummer ska det namn som det
erhallit i EG-registret anvandas.

2. Identitetsbeteckningar

Termer och definitioner for identifiering av oljederivat omfattar i allmanhet flédets kalla,
raffineringsprocess, allman sammansattning, koltal, kokpunktsintervall eller andra lampliga
fysikaliska egenskaper samt dominerande kolvatetyp??2.

Identifieringsparametrarna i avsnitt 2 i bilaga VI till Reach bér anges. Det dr vedertaget att
oljederivat snarare tillverkas for att uppfylla specifikationer réorande prestanda i stallet for
specifikationer som roér sammansattningen. Det innebar att kdnnetecken som namn,
kolkedjelangd, kokpunkt, viskositet, gransvarden och andra fysikaliska egenskaper i
allménhet ar till storre hjélp for att identifiera oljederivat sa fullstandigt som mojligt.

Aven om kemisk sammansattning inte &r den priméra identitetsbeteckningen fér UVCB-
dmnen ska alla bestdndsdelar med en koncentration pd = 10 % och kdnda bestdndsdelar med
en koncentration pd < 10 % anges och sammanséattningen beskrivas i allmanna termer, t.ex.
molekylviktsintervall, alifatiska eller aromatiska foreningar, hydreringsgrad och annan
nddvandig information. Grupper av bestdndsdelar som inte kan identifieras individuellt bér
ocksd beskrivas med samma parametrar. Vidare ska alla andra bestdndsdelar som
forekommer vid lagre koncentrationer, men som har inverkan pa faroklassificeringen,
identifieras med namn och typisk koncentration.

4.3.2.3 Enzymer

Enzymer erhalls framst genom fermentation av mikroorganismer, men ibland fran vaxter eller
djur. Det flytande enzymkoncentrat som erhdlls frdn fermentation eller extraktion och
efterfoljande reningssteg innehdller, férutom vatten, det verksamma enzymproteinet och
andra bestdndsdelar som utgdr rester frdn fermentationen, t.ex. proteiner, peptider,
aminosyror, kolhydrater, lipider och oorganiska salter.

Enzymproteinet ska, tillsammans med 6vriga bestdndsdelar som kommer fran fermentations-
eller extraktionsprocessen, férutom vatten som kan avskiljas utan att det pdverkar
enzymproteinets stabilitet eller andrar dess sammansattning, betraktas som det amne som
ar foremal for identifieringen.

Enzymamnet innehdller vanligen 10-80 viktprocent av enzymproteinet. De andra
bestandsdelarna varierar i procentandel och beror pd vilken produktionsorganism som
anvéants, fermentationsmedium och fermentationsprocessens driftsparametrar saval som den
rening som tillampats nedstréms, men sammansattningen kommer vanligen att féreligga
inom de intervall som anges i féljande tabell.

Verksamt enzymprotein 10-80 %
Ovriga proteiner + peptider och aminosyror |5-55 %

Kolhydrater 3-40 %

22 US EPA (1978) TSCA PL 94-469 Candidate list of chemicals substances Addendum I. Generic terms
covering petroleum refinery process streams. US EPA, Office of Toxic Substances, Washington DC
20460.
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Lipider 0-5 %
Oorganiska salter 1-45 %
Totalt 100 %

Enzymamnet ska betraktas som ett UVCB-amne pa grund av dess variation och dess delvis
okanda sammanséttning. Enzymproteinet ska betraktas som en bestdndsdel av UVCB-amnet.
Hogrenade enzymer kan betraktas som amnen med vdldefinierad sammansattning (@mnen
med en eller flera bestdndsdelar) och ska identifieras i enlighet med detta.

I Einecs ar den huvudsakliga identitetsbeteckningen for enzymer den katalytiska aktiviteten.
Enzymer fortecknas i allmdanna poster utan att det specificeras narmare, eller i sdrskilda
poster dar kdllans organism eller substratet anges.

Exempel

EG-nummer | Einecs-namn | CAS-nummer

278-547-1 Neutralt proteinas, Bacillus 76774-43-1

278-588-5 Neutralt proteinas, 77000-13-6
Aspergillus

254-453-6 Elastas (bukspottkértel fran | 39445-21-1
gris)

262-402-4 Mannanas 60748-69-8

I en undersdkning av enzymer som gjorts pa uppdrag av Europeiska kommissionen féreslogs
det att enzymer ska identifieras enligt det internationella systemet fér enzymnomenklatur,
IUBMB (International Union of Biochemistry and Molecular Biology)2:. Denna metod har
introducerats i detta vagledningsdokument och kommer att géra det mdjligt att identifiera
enzymer pa ett mer systematiskt, utférligt och uttémmande séatt jamfort med Einecs.

1. Namnkonvention
Enzymer namnges enligt reglerna fér IUBMB-nomenklaturen.

IUBMB-klassificeringssystemet tillhandahaller ett unikt fyrsiffrigt tal fér varje enzymtyp och
katalytisk funktion (t.ex. 3.2.1.1 for a-amylas)?4. Varje nummer kan innefatta enzymer med
varierande aminosyrasekvens och ursprung, men enzymfunktionaliteten ar identisk. Det
namn och nummer som erhalls genom IUBMB-nomenklaturen ska anvéndas foér
amnesidentifiering. Enligt IUBMB-nomenklaturen indelas enzymerna i sex huvudgrupper:

23 UBA (2000) Umweltbundesamt Austria. Collection of Information on Enzymes. Final report. Co-
operation between Federal Environment Agency Austria and Inter-University Research Center for
Technology, Work and Culture (IFF/IFZ). Contract No B4-3040/2000/278245/MAR/E2.

24 Termerna "EC-nummer” (Enzymkommissionens nummer) och "IUBMB-nummer” anvands ofta som
synonymer. For att undvika missférstdnd rekommenderas det att termen “IUBMB-nummer”
anvands for den fyrsiffriga koden fran IUBMB.
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. Oxidoreduktaser
. Transferaser

. Hydrolaser

. Lyaser

. Isomeraser

. Ligaser

O 0O 0O O 0O O
aulhWNH

I féljande exempel anges det hur en post @r uppbyggd enligt IUBMB-nomenklaturen:
EC 3.4.22.33

Godtaget namn: fruktbromelain

Reaktion: Hydrolys av proteiner med bred specificitet for peptidbindningar. Bz-Phe-Val-
Arg‘l' NHMec &r ett bra syntetiskt substrat, men det férekommer ingen inverkan p& Z-Arg-
Arg-NHMec (jfr stambromelain).

Andra namn: juice-bromelain; ananas; bromelas; bromelin; extranas; juice-bromelain;
pinas; ananasenzym; traumanas; fruktbromelain FA2.

Kommentar: Fran ananasplantan Ananas comosus. Hdmmas knappast av cystatin fran
kyckling. Ett annat cysteinendopeptidas, med liknande inverkan p& sma molekylsubstrat,
pinguinain (tidigare EC 3.4.99.18), erhalls fran den besldktade vixten, Bromelia pinguin,
men pinguinain skiljer sig fran fruktbromelain i det avseendet att det hammas av cystatin
fran kyckling [4]25. I peptidasfamilj C12¢ (papainfamiljen). Tidigare EC 3.4.22.5 och inford i
EC 3.4.22.4, CAS-registreringsnummer: 9001-00-7

Lankar till andra databaser:

BRENDA (http://www.brenda-enzymes.org/)
EXPASY (http://enzyme.expasy.org/EC/3.4.22.33)
MEROPS (http://merops.sanger.ac.uk/index.shtml)

Allméanna litteraturhanvisningar:

Sasaki, M., Kato, T. and lida, S. Antigenic determinant common to four kinds of thiol
proteases of plant origin. J. Biochem. (Tokyo) 74 (1973) 635-637. [PMID: 4127920]

Yamada, F., Takahashi, N. and Murachi, T. Purification and characterization of a proteinase
from pineapple fruit, fruit bromelain FA2. J. Biochem. (Tokyo) 79 (1976) 1223-1234. [PMID:
956152]

Ota, S., Muta, E., Katanita, Y. and Okamoto, Y. Reinvestigation of fractionation and some
properties of the proteolytically active components of stem and fruit bromelains. J. Biochem.
(Tokyo) 98 (1985) 219-228. [PMID: 4044551]

25 Rowan, A.D., Buttle, D.J. and Barrett, A.]. The cysteine proteinases of the pineapple plant.
Biochem. J. 266 (1990) 869-875. [Medline UI: 90226288]

26 http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=c1.



http://www.brenda-enzymes.org/
http://www.brenda-enzymes.org/
http://enzyme.expasy.org/EC/3.4.22.33
http://enzyme.expasy.org/EC/3.4.22.33
http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=C01p028
http://merops.sanger.ac.uk/index.shtml
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/entrez/query.fcgi?cmd=Retrieve&db=PubMed&list_uids=90226288&dopt=Abstract
http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=c1

50 Vdgledning om identifiering och namngivning av amnen enligt
Reach och CLP
Version 3.0 - december 2023

Exempel pa klassificering av enzym enligt IUBMB-systemet
(http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html)

Proteaser numreras enligt foljande kriterier:

3. Hydrolaser

3.4 Inverkar pa peptidbindningar (peptidaser), med
underindelningar:

3.4.1 a-amino-acyl-peptid-hydrolaser (nu i EC 3.4.11)

3.4.2 Peptidyl-aminosyra-hydrolaser (nu i EC 3.4.17)

3.4.3 Dipeptid-hydrolaser (nu i EC 3.4.13)

3.4.4 Peptidyl-peptid-hydrolaser (nu omklassificerade inom EC 3.4)

3.4.11 Aminopeptidaser

3.4.12 Peptidylaminosyra-hydrolaser eller acylaminosyra-hydrolaser (nu

omklassificerade inom 3.4)

3.4.13 Dipeptidaser

3.4.14 Dipeptidyl-peptidaser och tripeptidylpeptidaser
3.4.15 Peptidyl-dipeptidaser

3.4.16 Karboxipeptidaser av serintyp

3.4.17 Metallokarboxipeptidaser

3.4.18 Karboxipeptidaser av cysteintyp

3.4.19 Omega-peptidaser

3.4.21 Serinendopeptidaser

Vidare identifieras specifika enzymer:

3.4.21.1 kymotrypsin
3.4.21.2 kymotrypsin C
3.4.21.3 metridin
3.4.21.4 trypsin
3.4.21.5 trombin

3.4.21.6 koagulationsfaktor Xa
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3.4.21.7 plasmin

3.4.21.8 omfattas nu av EC 3.4.21.34 och EC 3.4.21.35
3.4.21.9 enteropeptidas

3.4.21.10 akrosin

3.4.21.11 omfattas nu av EC 3.4.21.36 och EC 3.4.21.37
3.4.21.12 12 a-lytiskt endopeptidas

3.4.21.105

3.4.99 Endopeptidaser med okand katalytisk mekanism

Exempel fran Einecs med tillagt IUBMB-nummer

EG-nummer \ Einecs-namn CAS-nummer IUBMB-nummer
278-547-1 Neutralt 76774-43-1 3.4.24.28
proteinas,
Bacillus
232-752-2 Subtilisin 9014-01-1 3.4.21.62
232-734-4 Cellulas 9012-54-8 3.2.1.4

2. Identitetsbeteckningar

Enzymamnen identifieras genom det ingdende enzymproteinet (IUBMB-nomenklaturen) och
de andra bestdndsdelarna fran fermentationen. Fdrutom enzymproteinet férekommer
vanligen inte ndgon specifik bestdndsdel i koncentrationer éver 1 %. Om dessa specifika
bestandsdelars identitet inte &r kdnd kan de anges genom indelning i grupper (dvs. proteiner,
peptider, aminosyror, kolhydrater, lipider och oorganiska salter). Enskilda bestandsdelar
maste dock anges om de har kénd identitet eller om deras koncentrationer &r 10 % eller
hogre eller om de ar lampliga fér klassificering och markning och/eller PBT-bedémning?’.

Enzymproteiner

Enzymproteiner i koncentratet ska identifieras med

IUBMB-nummer

Namn som tilldelats av IUBMB (systematiskt namn, enzymnamn, synonymer)
Kommentarer fr&n IUBMB

Reaktion och reaktionstyp

EG-nummer och EG-namn (i tilldmpliga fall)

O O O O O

27 Det finns mer information om PBT-bedémning och berdrda kriterier i Vagledning om
informationskrav och kemikalieséakerhetsbedémning, kapitel R11: PBT-bedémning.



52 Vdgledning om identifiering och namngivning av amnen enligt
Reach och CLP
Version 3.0 - december 2023

o CAS-nummer och CAS-namn (i forekommande fall)

Den av enzymet framkallade reaktionen ska anges. Denna reaktion definieras enligt IUBMB.

Alfa-amylas: Polysackarid som innehaller alfa-(1-4)-bundna glukosenheter + H20 =
maltooligosackarider; endohydrolys av 1,4-alfa-d-glukosidbindningar i polysackarider
innehallande tre eller flera 1,4-alfabundna d-glukosenheter.

Beroende pa@ enzymklassen bestdms en reaktionstyp. Det kan réra sig om oxidation,
reduktion, elimination, addition eller ett reaktionsnamn.

Alfa-amylas: Hydrolys av O-glykosylbindning (endohydrolys)

Andra bestdndsdelar dn enzymproteinet

Alla bestandsdelar som utgdr =10 viktprocent eller som har betydelse for klassificering och
maérkning och/eller PBT-beddmning?® ska identifieras. Identiteten fér bestandsdelar vars
koncentration ar lagre an 10 % kan anges i form av en kemisk grupp. Deras typiska
koncentrationer eller koncentrationsintervall maste anges, dvs.:

(Glyko-)proteiner

Peptider och aminosyror

Kolhydrater

Lipider

Oorganiskt material (t.ex. natriumklorid och andra oorganiska salter)

O O O O O

Om det inte & mojligt att i tillrdcklig grad identifiera de 6vriga bestdndsdelarna i ett
enzymkoncentrat ska produktionsorganismens namn anges (sldkte och stam eller genetisk
typ i forekommande fall) precis som fér andra UVCB-amnen av biologiskt ursprung.

Om sddana finns kan ytterligare parametrar anges, t.ex. funktionsparametrar (dvs. pH-véardet
eller optimala temperaturer och intervall), kinetiska parametrar (dvs. specifik aktivitet eller
omsattningstal), ligander, substrat och produkter samt kofaktorer.

28 Det finns mer information om PBT-beddmning och relevanta koncentrationsgranser i avsnittet om
PBT-beddmning i vagledningsdokumentet om hur man utarbetar kemikaliesakerhetsbedémningar,
RIP 3.2.
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5. Kriterier for att kontrollera om amnen ar identiska

Nar man kontrollerar om &mnen fran olika tillverkare/importérer ar identiska eller inte boér
man fblja vissa regler. Dessa regler som tillampades nar Einecs upprattades bér anses vara
en stabil grund for att identifiera och namnge ett amne och darmed hitta en eventuell
medregistrant for gemensam registrering av det aktuella &mnet > 6 16, 29,30, Amnen som inte
betraktas som identiska kan dock betraktas som strukturlika @mnen genom tillampning av
expertbedémning. Gemensamt utnyttjande av data skulle &ndd vara méjligt nar det géller
dessa @mnen om det &r vetenskapligt motiverat. Den fragan tas inte upp i det héar
vdgledningsdokumentet utan behandlas i vagledningen om gemensamt utnyttjande av data.

e Regeln ">80 %” for &amnen med en bestdndsdel och definitionen fér &mnen med flera
bestandsdelar ska anvandas.

Det gérs ingen atskillnad mellan &mnets renhetsgrader sdsom teknisk kvalitet,
laboratoriekvalitet eller analytisk kvalitet. Det innebar att "samma” amne kan ha olika
renhets-/féroreningsprofil beroende pd renhetsgrad. Valdefinierade d&mnen ska innehalla
samma huvudbestandsdel(ar) och de enda tilldtna fororeningarna &r de som harror fran
tillverkningsprocessen (se kapitel 4.2 for en utforlig beskrivning) och tillsatser som kravs for
att stabilisera amnet.

e Hydratiserade och vattenfria former av samma foérening ska betraktas som identiska
amnen i samband med registrering

Exempel

Namn och formel \ CAS-nummer EG-nummer

Kopparsulfat (Cu - 7758-98-7 231-847-6

H204S)

Svavelsyra och 7758-99-8 Detta amne omfattas

koppar(Il)salt (1:1), av registrering av

pentahydrat) dess vattenfria form
. (EG-nummer:

(Cu.H204 S - 5 H20) 231-847-6)

Hydratiserade och vattenfria former har olika kemiska namn och olika CAS-nummer.

e Syror eller baser och salterna av dessa ska betraktas som olika amnen.

Exempel

EG-nummer

201-186-8 Perattiksyra Detta amne ska inte
C2H403 betraktas som identiskt med
till exempel sitt natriumsalt

29 Vollmer et al. (1998) Compilation of EINECS: Descriptions and definitions used for substances,
impurities and mixtures. Tox Env Chem Vol. 65, p. 113-122.

30 Handbok 6ver beslut, regler for rapportering av @mnen i Einecs ECB:s webbplats: 1992, Vollmer m
fl. 1998, Rasmussen m fl. 1999,
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(Einecs 220-624-9)

220-624-9 Natriumglykolat Detta amne ska inte

C2H403 . Na betraktas som identiskt med
sin motsvarande syra
(Einecs 201-186-8)

202-426-4 2-kloranilin Detta amne ska inte
CsHsCIN betraktas som identiskt med
till exempel 2-
kloranilinhydrobromid (1:1)
(CsHsCIN . HBr)

e Enskilda salter (t.ex. natrium- eller kaliumsaltet av @mnet) ska betraktas som olika
amnen.

Exempel

EG-nummer

208-534-8 Natriumbensoat Detta amne ska. inte
C7Hs02 . Na betraktas som identiskt med
till exempel sitt kaliumsalt
(Einecs 209-481-3)

209-481-3 Kaliumbensoat Detta amne ska inte
C7Hs02 . K betraktas som identiskt med
till exempel sitt natriumsalt
(Einecs 208-534-8)

e Grenade eller linjara alkylkedjor ska betraktas som olika amnen.

Exempel

EG-nummer

295-083-5 Fosforsyra, dipentylester, Detta @mne ska inte betraktas
grenad och linjar som identiskt med de enskilda
amnena fosforsyra,
dipentylester, grenad eller
fosforsyra, dipentylester, linjar

e Det ska framgé av namnet att det finns grenade grupper. Om namnen pa dmnen som
innehaller alkylgrupper inte innehaller ndgon ytterligare information avses endast icke-
grenade linjara kedjor, om inte annat anges.
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Exempel

EG-nummer

306-791-1 Fettsyror, C12-16 Enbart amnen med linjdra,
icke-grenade alkylgrupper kan

betraktas som identiska
279-420-3 Alkoholer, C12-14

288-454-8 Aminer, C12-18-alkylmetyl

« Amnen med alkylgrupper som ges ytterligare beteckningar som iso-, neo-, grenad osv.
ska inte betraktas som identiska med @mnen som saknar denna beteckning.

Exempel

EG-nummer

266-944-2 Glycerider, Ci2-18 Detta @mne ska inte
Detta &mne identifieras med | betraktas som identiskt med

SDA Substance Name: C12- |Ci21s-iso

C18 trialkylglycerid och SDA | Amne med mattade
"Reporting Number”: 16- alkylkedjor som ar grenade i
001-00 ndgon position

¢ Om det inte uttryckligen anges ska alkylkedjor i syror eller alkoholer osv. enbart
betraktas som mattade kedjor. Ométtade kedjor ska anges som sddana och ska
betraktas som olika amnen.

Exempel

EG-nummer

200-313-4 Stearinsyra, kemiskt ren Detta amne ska inte
C18H3602 betraktas som identiskt med
oljesyra, kemiskt ren
C18H3402 (Einecs 204-007-
1)

e Amnen med kirala centrum

Ett amne som har ett stereocenter kan férekomma i vanster- och hégerhandsformer
(enantiomerer). Om det daremot saknas uppgift om detta forutsatts det att amnet ar en
(racemisk) blandning av de tva formerna i lika mangd.

Exempel

EG-nummer

201-154-3 2-klorpropan-1-ol De enskilda enantiomererna
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(R)-2-klorpropan-1-ol och
(S)-2-klorpropan-1-ol
betraktas inte som identiska
med denna post

Racemater betraktas som d&mnen med flera bestandsdelar. Om ett &mne har berikats med en
enda enantiomerisk form géller reglerna fér &mnen med ett eller flera bestandsdelar, dvs.
beroende pa isomerernas koncentrationsintervall, &mnet &r ett &mne med ett eller flera
bestandsdelar.

Amnen som har flera stereocentra kan forekomma i 2" former (ddr n star fér antalet
stereocentra). Dessa olika former kan skilja sig &t med avseende pa sina fysikalisk-kemiska,
toxikologiska och/eller ekotoxikologiska egenskaper. De ska betraktas som olika amnen.

¢ Oorganiska katalysatorer

Oorganiska katalysatorer betraktas som blandningar. Fér identifiering ska ingdende metaller
eller metallféreningar betraktas som enskilda amnen (utan att anvéandning anges).

Exempel

Koboltoxid-aluminiumoxid- Ska identifieras separat
katalysator som:

Kobolt(II)oxid
Kobolt(III)oxid
Aluminiumoxid
Aluminiumkoboltoxid

e Enzymkoncentrat med samma IUBMB-nummer kan betraktas som identiska, aven om
olika produktionsorganismer har anvants, férutsatt att de farliga egenskaperna inte
skiljer sig &t pd ndgot avgdrande satt och att det &r berdttigat att de har samma
klassifikation.

Amnen med flera bestdndsdelar

Utsldppandet av _&mnen pd marknaden reglerades av direktiv 67/548/EEG. Amnets
produktionssdtt ansdgs inte vara relevant. D&rfor omfattades ett @mne med flera
bestandsdelar som sldppts ut pa marknaden av Einecs, om alla de enskilda bestdndsdelarna
var inforda i Einecs. Exempelvis omfattades den isomera difluorbensenblandningen av Einecs-
posterna 1,2 difluorbensen (206-680-7), 1,3-difluorbensen (206-746-5) och 1,4-
difluorbensen (208-742-9) trots att sjalva isomerblandningen inte var inférd i Einecs.

Enligt Reach ska registreringen i stéllet omfatta det tillverkade @mnet. I vilken omfattning de
olika stegen vid tillverkning av amnet omfattas av definitionen "tillverkning” beslutas fran fall
till fall (t.ex. olika renings- eller destillationssteg). Om ett &mne med flera bestandsdelar
tillverkas maste det registreras (savida det inte omfattas av en registrering av de enskilda
bestdndsdelarna, se kapitel 4.2.2.4). Isomerblandningen av difluorbensen tillverkas
exempelvis, vilket innebar att “difluorbensen”, i egenskap av en isomer blandning, maste
registreras. For &mnen med flera bestdndsdelar finns det inget behov av att testa &mnet som
sadant om dmnets faroprofil kan beskrivas i tillrécklig grad genom uppgifterna om de enskilda
bestandsdelarna. Om de enskilda isomererna 1,2-difluorbensen, 1,3-difluorbensen och 1,4-
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difluorbensen tillverkas och blandas efterat maste de enskilda isomererna registreras och
isomerblandningen skulle betraktas som en blandning.

Ett &mne med flera bestandsdelar innehallande huvudbestdndsdelarna A, B och C ska inte
betraktas som identisk med ett &mne med flera bestdndsdelar innehdllande
huvudbestandsdelarna A och B eller med en reaktionsblandning innehallande A, B, C och D.

e Ett amne med flera bestandsdelar betraktas inte som identiskt med ett &mne som
endast innehaller en delmangd av de enskilda bestandsdelarna.

Exempel

EG-nummer

207-205-6 2,5-difluortoluen Dessa tvd a&mnen betraktas
inte som identiska med den
207-211-9 2,4-difluortoluen isomera

difluortoluenblandningen,
eftersom dessa tvd amnen
endast utgor en delmangd
av alla isomerer som ar
majliga.

e Registreringen av ett dmne med flera bestdndsdelar omfattar inte de enskilda
bestandsdelarna.

Exempel

EG-nummer

208-747-6 1,2-dibrometylen Det hdr amnet utgdér en

blandning av cis- och
transisomerer. De enskilda
amnena (12)-1,2-
dibrometen och (1E)-1,2-
dibrometen omfattas inte av
registreringen av
isomerblandningen.

UVCB-amnen

o Ett UVCB-&mne med en smal férdelning av bestandsdelar betraktas inte som identiskt
med ett UVCB-dmne med en bredare sammansattning och omvant.

Exempel

EG-nummer

288-450-6 Aminer, C12-18-alkyl, Amnena "aminer, C12-14-
acetater alkyl, acetater” eller
"aminer, C12-20-alkyl,
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acetater” eller "aminer,
dodecyl (C12-alkyl),
acetater” eller amnen som
endast bestar av alkylkedjor
med jamnt antal kol
betraktas inte som identiska
med detta amne

e Ett amne som karakteriseras genom en art/ett slakte betraktas inte som identiskt med
ett &mne som isolerats fran en annan art/ett annat slakte.

Exempel

EG-nummer

296-286-1

232-401-3

\ Namn

Glycerider, solrosolja di-

Linolja, epoxiderad

Amnet betraktas varken som identiskt
med glycerider, soja di- (Einecs: 271-
386-8), eller med glycerider, talg di-
(Einecs: 271-388-9)

Amnet betraktas varken som identiskt
med linolja, oxiderad (Einecs: 272-038-
8), eller med linolja, omvandlad till
maleat (Einecs: 268-897-3), eller som
ricinolja, expoxiderad (ej inford i
Einecs).

o Ett renat extrakt eller ett koncentrat betraktas som ett annat amne an extraktet.

Exempel

EG-nummer

'Namn

232-299-0

Rapsolja

Extrakt och deras fysikaliskt
modifierade derivat. Det
bestar huvudsakligen av
glyceriderna av fettsyrorna
erukasyra, linolsyra och
oljesyra. (Brassica napus,
Cruciferae)

Amnet ”(Z)-docos-13-ensyra
(erukasyra)” ar en bestdndsdel i &mnet
"rapsolja”. Erukasyra betraktas inte som
identisk med rapsolja eftersom den
isoleras i form av ett rent &mne fran
rapsoljan. Erukasyra har en egen
Einecs-post (204-011-3).

En isolerad blandning av palmitinsyra,
oljesyra, linolsyra, linolensyra,
erukasyra och eikosensyra betraktas
inte som identisk med rapsolja eftersom
dessa bestandsdelar inte representerar
hela oljan.
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6. Amnesidentitet inom forfrdgan

Vagledning om hur man identifierar och namnger amnen ges i kapitel 4 i detta
vagledningsdokument. Denna vagledning ska fdljas nar man faststdller om amnen kan
betraktas som identiska i enlighet med Reach och CLP. Detta beskrivs ndrmare nedan for
forfragan om amnen.

Enligt artikel 4 kan varije tillverkare eller importér, samtidigt som denne behaller sitt fulla
ansvar for att uppfylla sin skyldighet i enlighet med Reachférordningen, utse en
tredjepartsforetradare for alla processer inom ramen fér avdelning I1I, daribland diskussioner
med andra tillverkare eller importérer.

For alla @mnen ar de potentiella registranterna forpliktade att fore en registrering inge en
forfragan om utredning till kemikaliemyndigheten om en registrering redan har lamnats in for
samma amne (artikel 26 i Reach). Denna férfragan ska innehalla

e uppgifter om den potentiella registranten enligt avsnitt 1 i bilaga VI till
Reachférordningen med undantag for anvandningsplatserna,

e uppgifter om amnets identitet i enlighet med avsnitt 2 i bilaga VI till Reachférordningen,

e uppgifter om vilka informationskrav som skulle innebdra att nya undersékningar som
omfattar ryggradsdjur maste utféras av den potentiella registranten,

e uppgifter om vilka informationskrav som skulle innebara att andra nya undersékningar
maste utféras av den potentiella registranten.

Den potentiella registranten ska ange amnets identitet och namn enligt de regler som
foreskrivs i kapitel 4 i detta vagledningsdokument.

Kemikaliemyndigheten ska faststalla om samma amne har registrerats tidigare. Detta gors
ocksa genom tillampning av reglerna i kapitel 4 i detta vagledningsdokument. Den potentiella
registranten meddelas resultatet liksom alla tidigare eller andra registranter.

Det finns mer information om foérfragningsforfarandet i Végledning om gemensamt
utnyttjande av data och pa Echas sarskilda webbplats for &mnet:

https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/registration/data-
sharing/inquiry.



https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/registration/data-sharing/inquiry
https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/registration/data-sharing/inquiry
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7. Exempel

Exemplen pa féljande sidor &r endast avsedda att visa hur anvdndaren kan utnyttja
vagledningen i detta vagledningsdokument. De utgér inte ndgra prejudicerande fall avseende
forpliktelser enligt Reach.

Féljande exempel ingar:

« "Dietylperoxidikarbonat” &r ett exempel pa ett &mne med en bestdndsdel, inklusive ett
l6sningsmedel som ocksa fungerar som ett stabiliseringsmedel (se kapitel 7.1).

e "Zolimidin” &r ett exempel pa ett &mne som skulle kunna identifieras som ett &mne med
en bestandsdel eller som ett &mne med flera bestandsdelar (se kapitel 7.2).

e En "isomerblandning” som bildas under en tillverkningsreaktion tas med som ett
exempel pa ett &mne med flera bestandsdelar (se kapitel 7.3). Detta &mne omfattades
tidigare av Einecs-posterna for de enskilda isomererna.

o "Doftamne AH” &r ett exempel pa ett &mne som tillverkas i former med olika kvalitet,
vilket kan beskrivas genom en reaktionsblandning av fem bestdndsdelar med
koncentrationsintervall (kapitel 7.4). Dessutom &r d&mnet ett exempel p& en motiverad
avvikelse fran tréskelvdardena pa 80 % och 10 %.

o Icke-metallhaltiga “mineraler”, inklusive montmorillonit som ett exempel pa ett
vdldefinierat @amne som kraver ytterligare fysikalisk karakterisering, beskrivs i kapitel
7.5.

e En "eterisk lavendelolja” &r ett exempel pd ett UVCB-amne som erhalls fran véxter
(kapitel 7.6).

e "Krysantemumolja och isomerer som isolerats fran denna” &r ett exempel pa ett UVCB-
amne av biologiskt ursprung som bearbetats vidare (kapitel 7.7).

 "Fenol, isopropylerad, fosfat” ar ett exempel pd ett variabelt UVCB-amne som inte kan
definieras helt (kapitel 7.8).

e "Kvartdra ammoniumfdreningar” &r exempel pd &mnen med varierande kolkedjelangd
(kapitel 7.9).

e Tva exempel pa "oljederivat”, ett bensinkomponentsfldde och gasoljor, finns i kapitel

7.10.

I kapitel 7.11 ges tva exempel pa@ hur man identifierar enzymer, laccas och amylas.

7.1. Dietylperoxidikarbonat

Amnet "dietylperoxidikarbonat” (EG-nummer 238-707-3, CAS-nummer 14666-78-5, CsH1005)
tillverkas i form av en I6sning i isododekan med koncentrationen 18 % (EG-nummer 250-
816-8, CAS-nummer 31807-55-3). Isododekan fungerar ocksd som stabiliseringsmedel mot
explosiva egenskaper. Hogsta mdjliga koncentration som sakerstaller en saker hantering av
amnet ar en 16sning med koncentrationen 27 %.

Hur ska ovannamnda @mne identifieras och namnges for registrering?

Enligt definitionen pd ett &mne i Reach ska Iésningsmedel som kan avskiljas utan att det
paverkar &mnets stabilitet eller ndrar dess sammanséttning uteslutas. Eftersom isododekan
i det har fallet ocksd fungerar som ett stabiliserande medel och inte kan avskiljas helt p3d
grund av dmnets explosiva egenskaper maste isododekan betraktas som en tillsats och inte
bara som ett ldsningsmedel. Amnet ska dock fortfarande betraktas som ett &mne med en
bestdndsdel. Det ska darfér registreras som en lésning med den lagsta
isododekankoncentration som fortfarande sékerstéller en saker hantering:

Dietylperoxidikarbonat (6vre koncentrationsgrans: 27 %). Isododekan ska rapporteras under
"tillsatser” och dess stabiliserande funktion ska anges.
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7.2. Zolimidin

Den tillverkade metanollésningen innehaller “zolimidin” (EC 214-947-4; CAS 1222-57-7,
Ci14H12N202S) och “imidazol” (EC 206-019-2; CAS 288-32-4, C3H4N2). Efter att I6sningsmedlet
metanol har avlagsnats och tillverkningsforfarandet optimerats har amnet ett renhetsintervall
pa 74-86 % for zolimidin och 4-12 % fér imidazol.

Hur ska ovannamnda amne identifieras och namnges for registrering?

Enligt definitionen pd ett &mne i Reach ska l6sningsmedel som kan avskiljas utan att det
paverkar dmnets stabilitet eller &ndrar dess sammanséttning uteslutas. Eftersom metanol i
det har fallet kan avskiljas utan svdrigheter maste &mnet registreras utan férekomst av
I6sningsmedel

I allmanhet betraktas ett &mne som ett &mne med en bestandsdel om en huvudbestandsdel
forekommer i en koncentration p& =80 %. Om fler &n en huvudbestdndsdel forekommer i en
koncentration pa =10 % och <80 % ska amnet betraktas som ett &mne med flera
bestandsdelar. Ovanstdende exempel ar ett gransfall eftersom troskelvardena &verskrids.
Darfor ska amnet betraktas som ett &mne med en bestdndsdel, bendmnt “zolimidin”, eller
som ett &mne med flera bestandsdelar, en reaktionsblandning av “zolimidin” och “imidazol”.

Vid ett sddant grénsfall ska de typiska koncentrationerna for &mnets huvudbestandsdelar vara
vdgledande for beslutet om hur @mnet bast beskrivs enligt féljande:

(1) Om den typiska koncentrationen fér zolimidin &r 77 % och for imidazol 11 %, da bor
amnet betraktas som en reaktionsblandning av zolimidin och imidazol.

(2) Om den typiska koncentrationen fér zolimidin &r 85 % och fér imidazol 5 %, d& bér amnet
betraktas som ett &mne med en bestandsdel, bendmnt "zolimidin”.

7.3. Isomerblandning

Det aktuella &mnet &r en blandning (reaktionsblandning) av tvd isomerer som bildas under
tillverkningsreaktionen. De enskilda isomererna har registrerats i Einecs. Utsldppandet av
dgmnen pa marknaden reglerades av direktiv 67/548/EEG. Eftersom amnets produktionssatt
inte hade betydelse omfattades blandningen av Einecs-posterna for de tva enskilda
isomererna. Enligt Reach krdvs i stdllet registrering av tillverkade amnen. I vilken omfattning
de olika stegen vid tillverkning av ett amne omfattas av definitionen "tillverkning” beslutas
fran fall till fall. Om isomerblandningen registreras som ett &mne med flera bestandsdelar
(enligt kapitel 4.2.2 i denna végledning) finns det inget behov av att testa &mnet som s3dant
om amnets faroprofil kan beskrivas i tillracklig grad genom uppgifterna om de enskilda
bestandsdelarna.
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1. Namn och andra identitetsbeteckningar

IUPAC-namn eller andra Reaktionsblandning av
internationella kemiska namn (pa | 2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol
amnet) och

2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol

Andra namn pa dmnet 2,2'-[[(metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol
Reaktionsblandning av etanol, 2,2'-[[(metyl-1H-bensotriazol-
1-yl)metyl]imino]bis- och vatten

Etanol, 2,2'-[[(metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bis-
(9CI) isomerisk forening

EG-nummer (for imnet) Det finns inget EG-nummer for amnet eftersom blandningen
EG-namn av isomerer inte rapporterades for Einecs. Amnet omfattades
L dock av Einecs-posterna for bestandsdelarna (279-502-9,

EG-beskrivning 279-501-3).

CAS-nummer (for amnet) uppgift saknas

CAS-namn uppgift saknas

EG-nummer (bestdndsdel A) 279-502-9

EG-namn 2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol
/

EG-beskrivning

EG-nummer (bestandsdel B) 279-501-3

EG-namn 2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol
/

EG-beskrivning

CAS-nummer (bestdndsdel A) 80584-89-0

CAS-namn Etanol, 2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1-
yl)metyl]imino]bis-

CAS-nummer (besténdsdel B) 80584-88-9

CAS-namn Etanol, 2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1-

yl)metyl]imino]bis-

Annan identitetskod ENCS-nummer 5-5917
Referens
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2. Uppgifter om sammanséttning — huvudbestdndsdelar

Huvudbestandsdelar

IUPAC-namn CAS- EG- Mol.- Typisk konc. !(OI‘\C.-
nummer |hummer | . . oo (viktprocent) | intervall
(viktprocent)
Hill-
metoden
A | Etanol, 2,2'-[[(4- 80584-89-0 | 279-502-9 | C12H18N402 | 60 50-70
metyl-1H-

bensotriazol-1-
yl)metyl]imino]bis-

B | Etanol, 2,2'-[[(5- 80584-88-9 | 279-501-3 | C12H18N402 | 40 30-50
metyl-1H-
bensotriazol-1-
yl)metyl]imino]bis-

Huvudbestandsdelar

Ovriga namn

2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol

B 2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol

Huvudbestandsdelar

' EG-namn EG-beskrivning

2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1-yl)metyl]imino]bisetanol |/

B 2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1- /
yl)metyl]imino]bisetanol

Huvudbestandsdelar

\ CAS-namn CAS-nummer

A Etanol, 2,2'-[[(4-metyl-1H-bensotriazol-1- 80584-89-0
yl)metyl]imino]bis-

B Etanol, 2,2'-[[(5-metyl-1H-bensotriazol-1- 80584-88-9
y)metyl]imino]bis-




64 Vdgledning om identifiering och namngivning av amnen enligt
Reach och CLP
Version 3.0 - december 2023

‘ Huvudbestandsdelar

MolekylfonmeliCAsS Strukturformel Smiles-notation
metod
A / HiC N, OCCN(CCO)Cn2nnclcc(C)cccl2
\Q:N/N OH
.y
OH
B / CH, OCCN(CCO)Cn2nnclc(C)cececl2
N
At
N OH
L
OH

Huvudbestandsdelar

\ Molekylvikt [g mol-1] Molekylviktsintervall
250 /

B 250 /
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7.4. Doftamne AH

Doftamne AH bestar av gamma (iso-alfa)-metyljonon och dess isomerer. Det tillverkas i tre
olika kvaliteter (kvalitet A, B och C) som skiljer sig at nar det galler isomerférhallandet.

I féljande tabell ges en 6versikt av de tre olika kvaliteternas sammansattningar.

Sammansattning av de olika kvaliteterna av doftamne AH

Koncentrationsintervall

[%] Kvalitet A Kvalitet B Kvalitet C

gamma (iso-alfa)- 80 - 85 65 - 75 50 - 60 50 - 85
metyljonon

delta (iso-beta)-metyljonon |6 - 10 3-7 3-7 3-10
alfa-n-metyljonon 3-11 10 - 20 20 - 30 3-30
gamma-n-metyljonon 0,5-1,5 2-4 2-4 0,5-4
beta-n-metyljonon 0,5-1,5 4 -6 5-15 0,5-15
pseudo-metyljononer 0,5-1,5 1-3 1-3 0,5-3

Det finns flera alternativ for att identifiera amnet:

o Kvalitet A innehdller minst 80 % av gamma (iso-alfa)-metyljononisomeren och kan
darfor betraktas som ett &mne med en bestdndsdel med utgangspunkt frdn gamma
(iso-alfa)- metyljononisomeren med de andra isomererna som fororeningar.

e Kvaliteterna B och C innehdller mindre &n 80 % av gamma (iso-alfa)-
metyljononisomeren och =210 % av dvriga isomerer. Darfor skulle de kunna betraktas
som d&mnen med flera bestandsdelar:

o Kvalitet B: som en reaktionsblandning av gamma (iso-alfa)-metyljonon (65-75
%) och alfa-n-metyljonon (10-20 %) med de andra isomererna som fororeningar.

o Kvalitet C: som en reaktionsblandning av gamma (iso-alfa)-metyljonon (50-60%)
och alfa-n-metyljonon (20-30%) med de andra isomererna som féroreningar.

Sammansattningen varierar och ibland férekommer en isomer i en koncentration pa =10 %
(och kallas darfér vanligen huvudbestdndsdel) och ibland <10 % (och kallas darfér vanligen
férorening).

Det skulle kunna vara mdjligt att registrera de olika kvaliteterna separat. Det skulle
innebara tre registreringar. Jamférelse med strukturlika @mnen kan dock vara motiverat.

Ett annat alternativ ar att évervaga:

e En registrering som ett &mne med en bestandsdel med tva underkvaliteter. I det héar
fallet avviker underkvaliteterna fran 80 %-regeln (se kapitel 4.2.1).

e En registrering som en definierad reaktionsblandning med 5 isomerer (admne med flera
bestandsdelar). I det hér fallet avviker nagra isomerer (huvudbestandsdelar) frén
troskelvardet pd 10 % som sarskiljer huvudbestdndsdelar fran féroreningar (se kapitel
4.2.2).

e En registrering som en definierad reaktionsblandning dar sammansattningens variation
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tacks in av varje isomers sammanlagda intervall.

Det kan vara av vikt att beakta féljande:

De tre kvaliteterna har samma eller mycket likartade fysikalisk-kemiska egenskaper.
De tre kvaliteterna har liknande anvandning och exponeringsscenarier.

Alla kvaliteterna har samma faroklassificering och markning och sakerhetsdatabladens
och sakerhetsrapporternas innehdll ar identiska.

Tillgangliga férsdksdata (och framtida forsék) omfattar de tre kvaliteternas variationer.

I det har exemplet beskrivs identifieringen av amnet som en definierad reaktionsblandning
av 5 isomerer (dmne med flera bestandsdelar). Det krdvs en motivering pa grund av
avvikelsen fran 80 %-regeln (se kapitel 4.2.1) och tréskelvardet pa 10 % (definition av &mne
med flera bestdndsdelar, se kapitel 4.2.2). Eftersom varje kvalitet tillverkas i sig ska
sammansattningen av var och en av de tre kvaliteterna anges i registreringsunderlaget. Under
formella foérhallanden kan det krdvas minst tva registreringar: (1) Gamma (iso-alfa)-
metyljonon och (2) reaktionsblandning av gamma (iso-alfa)-metyljonon och alfa-n-
metyljonon.

Amnesidentifiering

Doftamne AH tillverkas i tre olika kvaliteter (A, B och C) med samma kvalitativa
sammanséattning, men dar den kvantitativa sammanséattningen skiljer sig at. Alla tre
kvaliteterna beskrivs i ett registreringsunderlag utformat for ett amne med flera
bestandsdelar. Aven om det betyder att definitionen inte tillampas strangt ar registreringen
som ett damne med flera bestandsdelar motiverad, eftersom 1) det finns tillgdng till
forsbksdata som omfattar de tre kvaliteternas variationer, 2) de tre kvaliteternas fysisk-
kemikaliska egenskaper ar mycket likartade, 3) alla kvaliteterna har samma faroklassificering
och markning (och darmed identiska sakerhetsdatablad) och 4) de tre kvaliteterna har
liknande anvandning och exponeringsscenarier (och dérmed liknande
kemikaliesakerhetsrapporter).

1. Namn och andra identitetsbeteckningar

IUPAC-namn eller andra Reaktionsblandning av
internationella kemiska 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)but-3-en-2-on,
namn

3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)but-3-en-2-on,
[R- (E)]-1-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)pent-1-en-3-on,
1-(6,6-metyl-2-metylencyklohex-1-yl)pent-1-en-3-on,
1-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)pent-1-en-3-on.

Ovriga namn Metyljonon, gamma, kvalitet A
Metyljonon, gamma, kvalitet B
Metyljonon, gamma, kvalitet C

EG-nummer uppgift saknas
EG-namn /
EG-beskrivning /
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CAS-nummer uppgift saknas
CAS-namn /

2. Uppgifter om sammansiéttning — huvudbestdndsdelar

Ur teoretisk synvinkel ar ytterligare enantiomerer mdjliga. Féljande isomerer analyserades

emellertid:

Huvudbestandsdelar

IUPAC-namn CAS- EG- Mol.-
nummer nummer formel

Hill-
metoden

A | 3-metyl-4-(2,6,6- | 127-51-5 | 204-846-3 | C14H220
trimetyl-2-

cyklohexen-1-
yhbut-3-en-2-on

B | 3-metyl-4-(2,6,6- | 79-89-0 201-231-1 | C14H220
trimetyl-1-

cyklohexen-1-
yhbut-3-en-2-on,

C | [R-(E)]-1-(2,6,6- 127-42-4 | 204-842-1 | C14H220
trimetyl-2-
cyklohexen-1-
ylpent-1-en-3-on

D | 1-(6,6-metyl-2- uppgift uppgift C14H220
metylencyklohex- | saknas saknas
1-yl)pent-1-en-3-
on

E | 1-(2,6,6-trimetyl- | 127-43-5 | 204-843-7 | C14H220
1-cyklohexen-1-
ylpent-1-en-3-on

Lagsta
konc.
(viktpro-
cent)

50

0,5

0,5

Hogsta
konc.
(viktpro-
cent)

85

10

30

15
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Huvudbestiandsdelar

' Ovriga namn

A alfa-iso-metyljonon; gamma-metyljonon
B beta-iso-metyljonon; delta-metyl-jonon
C alfa-n-metyljonon

D gamma-n-metyljonon

E beta-n-metyljonon

Huvudbestandsdelar

EG-namn EG-
beskrivning
A 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)-3-buten-2-on /
B 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)-3-buten-2-on /
C [R-(E)]-1-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)pent-1-en-3-on /
D 1-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)pent-1-en-3-on /
E 1-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)pent-1-en-3-on /

Huvudbestandsdelar

CAS-namn CAS-nummer
A 3-buten-2-on, 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)- 127-51-5
B 3-buten-2-on, 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)- 79-89-0
C 1-penten-3-on, 1-[(1R)-2,6,6-trimetyl-2-cyklohexen-1-yl)]-, (1E)- 127-42-4
D uppgift saknas uppgift saknas
E 1-penten-3-on, 1-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexen-1-yl)- 127-43-5
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Huvudbestandsdelar

Annan identitetskod Referens
A 2714 FEMA
07.036 EU:s register 6ver
aromamnen
B 07.041 EU:s register dver
aromamnen
C 2711 FEMA
07.009 EU:s register 6ver
aromamnen
D uppgift saknas uppgift saknas
E 2712 FEMA
07.010 EU:s register 6ver
aromamnen

Huvudbestandsdelar

Molekylformel Strukturformel Smiles-notation
CAS-metod
A Ci14H220 o O=C(C(=CC(C(=Cccc1)O)c1(O00
é\} C
B Ci14H220 ° 0=C(C(=CC(=C(CCC1)C)C1(C)O)O)
ol
C Ci14H220 éi\)oﬁ O=C(C=CC(C(=CcCcC1)C)Cc1(c)c)cc
D Ci14H220 ;\/ib C=C1CCCC(C)(C)C1/C=C/C(=0)CC
[o) =
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O=C(C=CC(=C(CccC1)C)C1(C)C)CC

E C14H220 é\/?ﬁ

Huvudbestandsdelar

Molekylvikt [g mol-]

Molekylviktsintervall

A 206,33 /
B 206,33 /
C 206,33 /
D 206,33 /
E 206,33 /

3. Uppgifter om sammansidttning - féroreningar och tillsatser

Fororeningar

IUPAC- CAS- EG- Mol.- Typisk Konc.-

namn nummer nummer | formel konc. intervall
(viktpro- (viktpro-
cent) cent)

11 (pseudo-metyljononer)
0,5-3 viktprocent

antal icke-specificerade fororeningar:

sammanlagd koncentration av icke-
specificerade féroreningar:

Tillsatser
IUPAC- CAS- EG- Mol.- Typisk Konc.-
namn nummer nummer | formel konc. intervall
(viktpro- (viktpro-
cent) cent)
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G Butylerat 128-37-0 204-881-4 | C15H240 0,1 0,05-0,15
hydroxitolue
n (BHT)

4. Uppgifter om de olika kvaliteterna

Nedan anges koncentrationsintervallen fér de fem olika bestandsdelarna i de tre olika
kvaliteterna:

Koncentrationsintervall [%] Kvalitet A Kvalitet B Kvalitet C
gamma (iso-alfa)-metyljonon 80 - 85 65 - 75 50 - 60
delta (iso-beta)-metyljonon 6-10 3-7 3-7
alfa-n-metyljonon 3-11 10 - 20 20 - 30
gamma-n-metyljonon 0,5-1,5 2-4 2-4
beta-n-metyljonon 0,5-1,5 4-6 5-15
pseudo-metyljononer 0,5-1,5 1-3 1-3

7.5. Mineraler

Ett mineral definieras som en blandning av oorganiska bestdndsdelar som 3aterfinns i
jordskorpan, med en karakteristisk uppsattning av kemiska sammansattningar, kristallina
former (frén hogkristallina till amorfa) och fysikalisk-kemiska egenskaper.

Mineraler undantas fran registrering om de motsvarar definitionen fér ett dmne som
forekommer i naturen (artikel 3.39 i Reach) och om de inte ar kemiskt modifierade (artikel
3.40 i Reach). Detta géller for mineraler vars kemiska struktur kvarstar oférandrad, &ven om
de har genomgadtt en kemisk process eller behandling eller en fysikalisk mineralogisk
omvandling, exempelvis for att avlagsna féroreningar.

Aven om vissa mineraler kan beskrivas entydigt genom sin kemiska sammanséttning (se
kapitel 4.2.1 och 4.2.2 fér &amnen med en bestandsdel och @mnen med flera bestandsdelar)
ar inte enbart den kemiska sammansattningen tillracklig for att entydigt identifiera dessa
amnen (se kapitel 4.2.3).

I motsats till andra &mnen med en eller flera bestandsdelar kan identifieringen av manga
mineraler bygga pd kemisk sammansattning och inre struktur (som t.ex. visas genom
rontgendiffraktion), eftersom dessa tillsammans representerar mineralens grunddrag och
avgor dess fysikalisk-kemiska egenskaper.

Som fér andra &mnen med flera bestdndsdelar ska mineralets CAS-nummer anvéndas som
en del av identifieringen (dvs. blandningen av oorganiska bestandsdelar). De oorganiska
bestdndsdelarnas CAS-nummer (enligt systematisk mineralogi) anvands nar de olika
bestandsdelarna ska beskrivas. Om en enskild oorganisk bestandsdel tillverkas (ett &mne



72 Vagledning om identifiering och namngivning av amnen enligt
Reach och CLP
Version 3.0 - december 2023

med en bestandsdel) ska d&mnets CAS-nummer anvandas fér identifieringen av amnet. Till
exempel:

e Mineralet kaolin (Einecs: 310-194-1, CAS-nr: 1332-58-7) bestdr huvudsakligen av
primar och sekundar kaolinit (Einecs: 215-286-4, CAS-nr: 1318-74-7) som ar en
hydratiserad aluminiumsilikatlera.

I det fall en raffineringprocess skulle tillampas pa kaolin fér att tillverka en enskild bestandsdel
av kaolon, t.ex. kaolinit, skulle amnets CAS-/Einecs-nummer vara Einecs: 215-286-4, CAS:
1318-74-7.

e Mineralet bentonit (Einecs: 215-108-5, CAS-nr: 1302-78-9) som beskrivs i Einecs som
“en kolloidal lera, bestdr framst av montmorillonit” innehdller en stor andel av den
oorganiska bestdndsdelen montmorillonit (Einecs: 215-288-5, CAS-nr: 1318-93-0) men
inte enbart.

I det fall rent montmorillonit (Einecs: 215-288-5, CAS-nr: 1318-93-0) skulle tillverkas ska
det CAS-nummer som anvands for identifiering av @mnet vara det for montmorillonit.

Observera att bentonit (Einecs: 215-108-5, CAS-nr: 1302-78-9) och montmorillonit (Einecs:
215-288-5, CAS-nr: 1318-93-0) inte betraktas som identiska a@mnen.

Sammanfattningsvis namnges alltsd ett mineral i allménhet efter sin(a) oorganiska
bestandsdel(ar), i kombination. De kan betraktas som @mnen med en eller flera bestandsdelar
(allméan vagledning i kapitel 4.2.1 och 4.2.2). Vissa mineraler kan inte enbart beskrivas genom
sin kemiska sammansattning utan for dessa kravs ytterligare fysikalisk karakterisering eller
processparametrar som tillrackligt underlag for identifiering (se kapitel 4.2.3). I féljande tabell
presenteras nadgra exempel.
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Exempel p& mineraler

Einecs

Ytterligare beskrivning

Kristobalit
Kvarts

Kiselgur

Dolomit

Faltspat
(mineralgru

PP)

Talk

Vermikulit

14464-46-1

14808-60-7

61790-53-2

16389-88-1

68476-25-5

14807-96-6

1318-00-9

238-455-4

238-878-4

240-440-2

270-666-7

238-877-9

0:Si (kristallstruktur: kubisk symmetri
0:Si (kristallstruktur: trigonal/hexagonal)

Aven kand som diatomit, kiselgur och celit
Beskrivning:

Ett mjukt kiseldioxidhaltigt fast amne som
bestar av skelett fran sma forhistoriska
vattenvéxter. Innehaller huvudsakligen
kiseldioxid.

CH20s3.1/2Ca.1/2Mg

Ett oorganiskt amne som utgor
reaktionsprodukten frén kalcinering vid hég
temperatur, dar aluminiumoxid, bariumoxid,
kalciumoxid, magnesiumoxid, kiseloxid och
strontiumoxid i varierande mangder ar
homogent och joniskt utspridda for att bilda
en kristallin matris.

MgsH2(Si0O3)4

(Mgo.33[Mg2-3(Alo-1Feo-1)0-1](Si2.33-3.33 Alo.67-1.67)
(OH)2010 .4H20)
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Analytisk information som krévs for mineraler

Grundamnessammansattning | Den kemiska sammansattningen ger en total 6versikt
over mineralets sammansattning, oavsett antalet
bestandsdelar och deras proportioner i mineralet. Enligt
konvention uttrycks den kemiska sammansattningen
med avseende pa oxider.

Spektraldata Mineraler kan identifieras med utgangspunkt fran sin
(rontgendiffraktion eller kristallografiska struktur med rontgendiffraktion eller
liknande) andra tekniker.

De karakteristiska XRD-vardena eller lampliga
alternativa data som ger en identifiering av mineralet bor
anges tillsammans med en kort beskrivhing av
analysmetoden eller litteraturreferens.

Typiska fysikalisk-kemiska Mineraler har  karakteristiska  fysikalisk-kemiska
egenskaper egenskaper som maojliggér en fullstandig identifiering,
t.ex.

- mycket 18g hardhet,

- svallfésrmaga,

diatomitformer (optisk mikroskopi),
mycket hég densitet,

ytarea (kvaveadsorption)

7.6. Eterisk olja fran fran Lavandin grosso

Eteriska oljor & &mnen som utvinns fr@n véxter. Darfér kan eteriska oljor ocksa
karakteriseras som @mnen med botaniskt ursprung.

I allménhet ar amnen med botaniskt ursprung komplexa naturliga @mnen som utvunnits
genom bearbetning av en vaxt eller dess delar genom en behandling som extraktion,
destillation, pressning, fraktionering, rening, koncentrering eller fermentation. Dessa amnens
sammanséattning varierar beroende pa sldkte, art, odlingsforhdllanden och kallornas
skérdeperioder samt de processtekniker som anvands.

Eteriska oljor skulle kunna definieras av sina huvudbestandsdelar som &r brukligt fér &mnen
med flera bestdndsdelar. Eteriska oljor kan emellertid innehalla flera hundra bestdndsdelar,
som kan variera atskilligt beroende p& manga faktorer (t.ex. slakte, arter,
odlingsforhdllanden, skordeperiod och anvanda processer). Darfor racker det oftast inte med
en beskrivning av huvudbestandsdelarna fér att beskriva dessa UVCB-amnen. De eteriska
oljorna ska beskrivas genom véxtens ursprung och bearbetningsprocessen, sdsom beskrivs i
kapitel 4.3.1 (utgdende fr&n UVCB-deltyp 3).

I manga fall finns det tillgéng till industristandarder fér eteriska oljor (fér manga eteriska oljor
dven ISO-standarder). Uppgifter om standarder kan ocksd anges. Identifieringen av @&mnet
ska dock grundas pd d&mnet i tillverkad form.

I nedanstdende exempel behandlas “eterisk olja fran Lavandin grosso” fér vilken det finns en
ISO-standard (ISO 8902-1999).
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1. Namn och andra identitetsbeteckningar

Kalla

Art Lavandula hybrida grosso (Lamiaceae)

Process

Beskrivning av (bio-)kemiska reaktionsprocesser som anvands for tillverkning

av amnet:

Vattenangdestillation av blomskott fran Lavandula hybrida grosso (Lamiaceae) och
efterféljande avskiljning av vattnet fran den eteriska oljan.

Den efterféljande avskiljningen ar en spontan, fysikalisk process som vanligen ager rum i
en avskiljare (en sd kallad “rundkolv”) som underlittar isolering av den separerade oljan.
Temperaturen ar vid detta stadium i destillationsprocessen omkring 40 °C.

Namn

IUPAC-namn eller andra Eterisk olja fran Lavandula hybrida grosso

internationella kemiska namn (Lamiaceae)

EG-nummer 297-385-2

EG-namn Lavendel, Lavandula hybrida grosso, extrakt

EG-beskrivning Extrakt och deras fysikaliskt modifierade derivat
sasom tinkturer, "konkreter”, "absoluter”, eteriska
oljor, gummihartser, terpener, terpenfria
fraktioner, destillat, restprodukter osv., som
utvinns fran Lavandula hybrida grosso, Labiatae31.

CAS-nummer 93455-97-1

CAS-namn Lavendel, Lavandula hybrida grosso, extrakt

31 "Labiatae” och "Lamiaceae” ar synonymer.
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2. Uppgifter om sammansiéttning — kdnda bestdndsdelar

Kdnda bestandsdelar

Kemiskt namn
EG

CAS

IUPAC

Ovrigt

A EC

linalylacetat

CAS

1,6-oktadien-3-ol, 3,7-
dimetyl-, acetat

IUPAC
3,7-dimetyl-okta-1,6-dien-3-
yl acetat

B EC

linalol

CAS

1,6-oktadien-3-ol, 3,7-
dimetyl-

IUPAC
3|,7-dimety|-okta-1,6-dien-3-
o]

C EC

Bornan-2-on

CAS

Bicyklo[2.2.1] heptan-2-on,
1,7,7-trimetyl-

IUPAC
1,7,7-trimetylbicyklo[2.2.1]-
2-heptanon

Ovrigt

kamfer

D EC

Cineol

CAS

2-oxabicyklo [2.2.2]oktan,
1,3,3-trimetyl-

IUPAC

1,3,3-trimetyl-2-
(_)_xabicyklo[2.2.2]oktan
Ovrigt

1,8-cineol

EG
204-116-4

CAS
115-95-7

EG
201-134-4
CAS
78-70-6

EG
200-945-0
CAS
76-22-2

EG
207-431-5
CAS
470-82-6

Mol.-
formel
Hill-

metoden

C12H2002

C10H180

C10H160

C10H180

Typisk
konc.

(viktpro-
cent)

33

29,5

5,5

Konc.-
intervall
(viktpro-

cent)

28 - 38

24 - 35
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EC

P-ment-1-en-4-ol

CAS

3-cyklohexen-1-ol, 4-metyl-
1-(1-metyletyl)-

IUPAC
1-(1-metyletyl)-4-metyl-3-
g_yklohexen-l-ol

Ovrigt

terpinen-4-ol

EC
2-Isopropenyl-5-metylhex-4-
enyl acetat
CAS4-hexen-1-ol, 5-metyl-
2-(1-metyletenyl)-, acetat
IUPAC

2-(1-metyletenyl)-5-
metylhex-4-en-1-ol

Ovrigt

(£)-Lavandulolacetat

EC

DL-borneol

CAS
Bicyklo[2.2.1]heptan-2-ol,
1,I7,7—trimetyl—, 1R,2S,4R)-
rel-

IUPAC
(1R,2S5,4R)-rel-1,7,7-trimetyl
t_)_icyklo[2.2.1]heptan-2-o|
Ovrigt

borneol

EC

Karyofyllen

CAS
Bicyklo[7.2.0]Jundek-4-en,
4,11,11-trimetyl-8-metylen-,
(1R,4E,9S)-

IUPAC(1R,4E,95)-4,11,11-
trimetyl-8-
metylenbicyklo[7.2.0]Jundek-
4-en

Ovrigt
trans-beta-karyofyllen

EC

(E)-7,11-dimetyl-3-
metylendodeka-1,6,10-trien
CAS

1,6,10-dodekatrien, 7,11-
dimetyl-3-metylen-, (6E)-
IUPAC
(E)-7,11-demetyl-3-metylen-
_1_,6,10-dodekatrien

Ovrigt

trans-beta-farnesen

EG
209-235-5
CAS
562-74-3

EG
247-327-7

CAS
25905-14-0

EG
208-080-0
CAS
507-70-0

EG
201-746-1
CAS
87-44-5

EG
242-582-0

CAS
18794-84-8

C10H180

C12H2002

C10H180

CisH24

CisH24

3,25

2,25

2,25

1,75

1,1

1,5-5

1,5-3

1,5-3

1-2,5

0,2-2
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J | EC EG C1oHie 1 0,5-1,5
(R)-p-menta-1,8-dien 227-813-5
CAS CAS
cyklohexen, 1-metyl-4-(1- 5989-27-5
metyletenyl)-, (4R)-
IUPAC

(4R)-1-metyl-4-(1-
metyletenyl)cyklohexen
Ovrigt

limonen

K EC EG CioH16 1 0,5-1,5
3,7-dimetylokta-1,3,6-trien 237-641-2
CAS CAS
1,3,6-oktatrien, 3,7-dimetyl- 13877-91-3
IUPAC
3_,7—dimety|okta—1,3,6—trien
Ovrigt

cis-beta-ocimen

Kidnda bestdndsdelar =10 %

Kédnda bestdndsdelar

EG-namn EG-beskrivning

A linalylacetat Ci2H200:2

B linalol C10H180
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Kidnda bestdndsdelar

\ CAS-namn Besldktade CAS-nummer
A linalylacetat Ci2H200:2 115-95-7
B linalol C10H180 78-70-6

Kidnda bestandsdelar

Molekylformel Strukturformel Smiles-notation
CAS-metod
A Ci12H2002 D\
>1—D
HAC S2CH,
£ e

HLC
CH4
B Ci10H180 HC OH
\I/’ _ZCH,

CH, HsC

Kidnda bestdndsdelar
Molekylvikt Molekylviktsintervall

A 196,2888 /

B 154,2516 /
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7.7. Krysantemumolja och isomerer som isoleras fran denna

Ett foretag tillverkar en krysantemumolja som extraheras efter att blommorna och bladen
frdn Chrysanthemum cinerariafolim, Compositae krossats i ett |[dsningsmedel bestdende av
en blandning av vatten och etanol (1:10). Efter extraktionen avldgsnas lésningsmedlet och
det "rena” extraktet raffineras i ytterligare steg som leder fram till den slutliga
krysantemumoljan.

Dessutom isoleras isomererna fran extraktet i form av en reaktionsblandning av:

jasmolin I

(cyklopropankarboxylsyra, 2,2-dimetyl-3-(2-metyl-1-propenyl)-, (1S)-2-metyl-4-oxo0-3-
(22)-2-pentenyl-2-cyklopenten-1-yl-ester, (1R,3R)-; CAS-nummer 4466-14-2) och

jasmolin II

(cyklopropankarboxylsyra, 3-[(1E)-3-metoxi-2-metyl-3-oxo0-1-propenyl]-2,2-dimetyl-, (1S)-
2-metyl-4-0x0-3-(22)-2-pentenyl-2-cyklopenten-1-yl-ester, (1R,3R)-; CAS-nummer 1172-
63-0.

Dessutom beslutade foretaget att dven syntetisera den isomera reaktionsblandningen av
jasmolin I och II.

Foretaget staller d& féljande fragor:

1. Hur identifierar man krysantemumoljan fér registreringséndamal?

2. Omfattar registreringen av oljan aven reaktionsblandningen av de isolerade isomererna
jasmolin I och II?

3. Kan den syntetiska blandningen av de tva isomererna betraktas som identisk med
blandningen av de isomerer som isolerats fran krysantemumolja?

1. Hur identifierar man krysantemumoljan for registreringsandamal?

Krysantemumolja betraktas som ett UVCB-amne som inte enbart kan identifieras genom sin
kemiska sammansattning (se kapitel 4.3 for utférlig vagledning). Andra
identifieringsparametrar som kalla och process ar nddvandiga. Krysantemumolja har
biologiskt ursprung och bér identifieras via de arter och den del av den organism som den
utvunnits fr&n samt via raffineringsprocessen (extraktion med l6ésningsmedel). Den kemiska
sammanséttningen och bestandsdelarnas identitet ska dock anges s3a 1angt det &r mojligt.

Féljande uppgifter anses nédvandiga for tillrdcklig identifiering av amnet:

Amnets namn Chrysanthemum cinerariafolium, olja som
utvinns frdn krossade blommor och blad

genom extraktion med vatten:etanol
(1:10).

Kdlla
Slakte, art, underart Chrysanthemum, cinerariafolium, Compositae

Véxtdel som oljan utvunnits frdn | Blommor och blad
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Process
Tillverkningsmetod

Extraktionsmedel

Bestandsdelens namn

Pyretrin I:

2-metyl-4-oxo0-3-(penta-2,4-
dienyl)cyklopent-2-enyl [1R-
[1a[S*(Z)],3B]]-krysantemat

Pyretrin II:

2-metyl-4-oxo0-3- (penta-2,4-
dienyl)cyklopent-2-enyl [1R-
[1a[S*(Z)],3B]1]-3-(3-metoxi-2-
metyl-3-oxoprop-1-enyl)-2,2-
dimetylcyklopropankarboxylat

Cinerin I:
3-(but-2-enyl)-2-metyl-4-
oxocyklopent-2-enyl 2,2-dimetyl-3-
(2-metylprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat

Cinerin II:
3-(but-2-enyl)-2-metyl-4-
oxocyklopent-2-enyl 2,2-dimetyl-3-
(3-metoxi-2-metyl-3-oxoprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat

Jasmolin I:
(2-metyl-4-oxo0-3-(pent-2-
enyl)cyklopent-2-enyl[1R-[1a
[S*(2)1,3B1]-2,2-di metyl-3-(2-
metylprop-1-enyl)cyklo
propankarboxylat)

Krossning foljt av extraktion

Vatten:etanol (1:10)

EG-
nummer

204-455-8

204-462-6

246-948-0

204-454-2

uppgift
saknas

CAS-
nummer

121-21-1

121-29-9

25402-06-6

121-20-0

4466-14-2

Uppgifter om sammansattning — kdnda bestandsdelar i viktprocent

Lagsta
konc.
(%)

30

27

Hogsta
konc.
(%)

38

35

10

15

10
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Jasmolin II uppgift 1172-63-0 4 10
2-metyl-4-oxo-3-(pent-2- saknas
enyl)cyklo pent-2-en-1-yl[1R-[1a
[S*(2)]1,3B (E)1I-

2,2-dimetyl-3- (3-metoxi-2-metyl-
3-oxoprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat

Dessutom innehaller amnet upp till 40 bestandsdelar med en koncentration under 1
%.

Man kan ocksd Overvdga att identifiera @mnet som ett véldefinierat dmne med flera
bestdndsdelar, i det har fallet sex huvudbestandsdelar (reaktionsblandning av pyretrin I,
pyretrin II, cinerin I, cinerin II, jasmolin I och jasmolin II).

Amnet skulle betraktas som ett “naturligt férekommande d&mne” om tillverkningsprocessen
endast skulle omfatta “krossning” och skulle vara undantaget fran registreringsplikten, savida
det inte uppfyllde kriterierna for klassificering som farligt enligt direktiv 67/548/EEG.

2. Omfattar registreringen av oljan dven reaktionsblandningen av de isolerade
isomererna jasmolin I och II?

Reaktionsblandningen av de isolerade isomererna jasmolin I och II omfattas inte av
registreringen av "Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae, olja” eftersom enstaka
bestandsdelar inte omfattas av hela UVCB-amnet och omvént. Reaktionsblandningen av
jasmolin I och II betraktas som ett annat @mne.

Reaktionsblandningen av jasmolin I och II kan betraktas som ett d@mne med flera
bestandsdelar (i kapitel 4.2.3 ges narmare vagledning) i det har fallet tva
huvudbestdndsdelar.

Féljande uppgifter anses nddvandiga for tillracklig identifiering av amnet:

Amnets IUPAC-namn Reaktionsblandning av
(2-metyl-4-oxo0-3-(pent-2-enyl)cyklopent-2-enyl[1R-[1a
[S*(Z2)],3B]1]1-2,2-di metyl-3-(2-metylprop-1-enyl)cyklo
propankarboxylat)

och

(2-metyl-4-oxo0-3-(pent-2-enyl)cyklopent-2-en-1-yl[1R-[1a
[S*(2)],3B (E)]1]-2,2-dimetyl-3-(3-metoxi-2-metyl-3-oxoprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat)

Ovriga namn Reaktionsblandning av jasmolin I och jasmolin II

Amnets renhetsgrad 95-98 viktprocent

Uppgifter om sammansattning - huvudbestandsdelar i viktprocent

Bestdndsdelens EG- CAS-nummer Lagsta | Hogsta
namn nummer konc. konc.
(%) (%)
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Jasmolin I: uppgift 4466-14-2 40 60
(2-metyl-4-oxo0-3- saknas
(pent-2-enyl)cyklopent-
2-enyl[1R-[1a
[S*(Z2)],3B]]-2,2-di
metyl-3-(2-metylprop-
1-enyl)cyklo
propankarboxylat)

Molekylformel Me, M

z
= a0

Strukturformel 0
Molekylvikt C22H300s5
M = 374 g/mol

Jasmolin II uppgift 1172-63-0 35 65
2-metyl-4-oxo-3-(pent- | Saknas
2-enyl)cyklo pent-2-en-
1-yl[1R-[1a [S*(Z)],3B
(E)11-

2,2-dimetyl-3- (3-
metoxi-2-metyl-3-
oxoprop-1-
enyl)cyklopropankarbox
ylat

Molekylformel Mz,  He
Et = U

z E
= ROR™

Strukturformel 0
Molekylvikt C21H3003

M = 330 g/mol

3. Kan den syntetiska blandningen (reaktionsblandningen) av de tva isomererna
betraktas som identisk med blandningen av de isomerer som isolerats fran
krysantemumoljan?

For kemiskt véldefinierade &mnen som beskrivs i tillracklig utstrédckning av sina bestdndsdelar
har det ingen betydelse om &mnet isolerats fran ett extrakt eller syntetiserats genom en
kemisk process. Darfor kan den syntetiserade reaktionsblandningen av jasmolin I och
jasmolin II betraktas som identisk med den isomerblandning som isolerats fran
krysantemumoljan daven om de utvunnits genom olika tillverkningsprocesser, férutsatt att
blandningarna har samma renhetsgrad och att deras huvudbestandsdelar har samma
koncentrationsintervall.

4. Slutsats
Tva amnen har identifierats:

1. Chrysanthemum cinerariafolium, olja som utvinns frdn krossade blommor och blad
genom extraktion med vatten:etanol (1:10).
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2. Reaktionsblandning av isomererna jasmolin I och jasmolin II, oberoende av den process
som anvands for tillverkning av amnet.

Om ovannamnda amnen enbart skulle anvandas som vaxtskydds- och biocidprodukter skulle
de anses vara registrerade i enlighet med Reach (artikel 15).

7.8. Fenol, isopropylerad, fosfat

Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1) ar ett UVCB-amne dar variationerna hos den isopropylerade
enheten inte kan definieras fullt ut.

1. Namn och andra identitetsbeteckningar

IUPAC-namn eller andra Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1)
internationella kemiska namn

Ovriga namn Fenol, isopropylerad, fosfat

Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1) (baserad pa ett
molférhallande mellan propylen och fenol pa 1:1)

EG-nummer 273-066-3

EG-namn Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1)
EG-beskrivning /

CAS-nummer 68937-41-7

CAS-namn Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1)

2. Uppgifter om sammansiéttning — huvudbestiandsdelar

Huvudbestandsdelar

IUPAC-namn CAS- EG- Mol.-formel Typisk Konc.-

nummer nummer TH konc. intervall

metoden (viktpro-  (viktpro-
cent) cent)

Fenol, 68937-41-7 | 273-066-3 | Ej angivet
isopropylerad,
fosfat (3:1)
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Huvudbestandsdelar

EG-namn EG-beskrivning
Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1) /

CAS-namn CAS-nummer
Fenol, isopropylerad, fosfat (3:1) 68937-41-7

7.9. Kvartara ammoniumforeningar

Ett foretag syntetiserar féljande dmnen:

Amne A

Kvartara ammoniumféreningar, di-Cio-1s8-alkyldimetyl, klorider
EG-nummer  294-392-2

CAS-nummer 91721-91-4

Férdelning av kolkedjelangder:

Cio 10 %
Cu1 55 %
Ci2 12 %
Ci3 7,5 %
Cia 18 %
Cis 8 %
Cie 24 %
Ci7 7 %
Cis 8 %
Amne B

Kvartara ammoniumfdreningar, dikokosalkyldimetyl, klorider
EG-nummer 263-087-6
CAS-nummer 61789-77-3

Féretaget kanner inte till @mnets exakta sammansattning.

Amne C

Didodecyldimetylammonuimbromid
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Amne D

Didodecyldimetylammoniumklorid

Amne E

Amne E tillverkas som en reaktionsblandning av didodecyldimetylammonuimbromid och
didodecyldimetylammoniumklorid (reaktionsblandning av amne C och D).

Amne F

Kvartdra ammoniumféreningar, di-Cis-18-alkyldimetylammonium, klorider
(Einecs-nummer 268-072-8).

CAS-nummer 68002-59-5

Fordelning av kolkedjelangder:

Cia 20 %

Cis 10 %

Cie 40 %

Ci7 10 %

Cis 20 %
Amne G

Kvartara ammoniumfdreningar, di-Cs-22-alkyldimetyl, klorider

Férdelning av kolkedjelangder (ett enkelt primtecken betecknar en dubbelbindning och ett
dubbelt primtecken en trippelbindning):

C4 0,5 %
Ccé 3,0 %
C8 6,0 %
Ci0 10,0 %
Ci12 12,0%
Cil4 24,0%
Ci6 20,0 %
Ci18 16,0 %
Ci8 2,0%
C18” 0,5%
C20 4,0%
C22 2,0%

Foér nérvarande anvander foretaget endast amne B (kvartéara ammoniumféreningar,
dikokosalkyldimetylklorider, EG-nummer 263-087-6 och CAS-nummer 61789-77-3) som
beteckning eftersom den passar bast till alla @mnena (d@mnena A till G). Foéretaget undrar
om det &r méjligt att 13ta alla &mnena (A till G) omfattas av en registrering av &mne B.
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1. Allmanna anmarkningar

Kolvaten (alkaner, alkener) som héarrér fran fetter och oljor eller syntetiska substitut
identifieras genom sin kolkedjeférdelning eller sitt ursprung (alkyldeskriptor), genom en
funktionell grupp (funktionalitetsdeskriptor), t.ex. ammonium, och anjon/katjon
(saltdeskriptor), t.ex. klorid. Kedjelangdsfdordelningen, t.ex. Cs-18, avser

mattad
linjar (ogrenad)

alla koltal, inklusive (Cg, Cs, Ci0, Ci1,...., C18), samtidigt som en smal férdelning inte
omfattar en bredare férdelning och omvant.

I annat fall kan den anges pa féljande sétt:
omattad (Cieomattad)

grenad (Cio grenad)

jamnt antal kolatomer (Ci2-18 jamnt antal kolatomer)

Kolkedjor som beskrivs genom kéllan maste omfatta den kolkedjeférdelning som kéllan har,
t.ex. talgalkylaminer.

Talgalkylaminer &r till 99 % primara alkylaminer med linjédra kedjor med féljande férdelning
av kolkedjelangder (Ullmann, 1985) [ett enkelt primtecken betecknar en dubbelbindning
och ett dubbelt primtecken en trippelbindning]:

Cl12 1%
Cl4 3%
Ci4 1%
Ci5 0,5%
Cl6 29 %
Cl6" 3 %
Ci7 1%
Ci18 23 %
C18" 37 %

Ci8” 1,5%

2. Hur identifierar man @mnen for registreringsandamal?

Varje amne jamférs med amne B (som hittills anvants fér namngivning) i syfte att besluta
om de tvd amnena kan betraktas som identiska.

Jamforelse mellan @mne A och B
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Féljande férdelning av kolkedjeldngder kan pavisas for “kokos” (Ullmann, 1985) [ett enkelt
primtecken betecknar en dubbelbindning och ett dubbelt primtecken en trippelbindning]:

Cé 0,5 %
C8 8 %
Cil0 7%
Ci12 50%
Cil4 18 %
Cl6 8%
Ci8 15%
C18 6 %
C18" 1%

Sdledes avviker kedjelangdsfordelningen fér amne A frdn kedjelangdsfordelningen for
"kokos”-dgmnet B. Eftersom de b3ada dmnenas sammanséattningar avviker betydligt frén
varandra ur bade kvalitativ och kvantitativ synvinkel kan de inte betraktas som identiska.

Jamforelse mellan amne B och C

Amne B, "kvartdra ammoniumféreningar, dikokosalkyldimetyl, klorider” utgér en blandning
av bestandsdelar med olika kolkedjeldngder (Cs till C1s med jamnt antal kolatomer, linjara,
mattade och omattade), medan dmne C endast utgérs av en bestandsdel med en definierad
och mattad kolkedjeldngd (Ci2) med en annan anjon (bromid). Darfér kan inte @mne C
betraktas som identiskt med amne B.

Jamforelse mellan amne B och D

Amne B, "kvartdra ammoniumféreningar, dikokosalkyldimetyl, klorider” utgér en blandning
av bestdndsdelar med olika kolkedjeldngder (Cs till Cis med jamnt antal kolatomer, linjara,
méttade och ométtade), medan d&mne D endast utgdrs av en bestandsdel med en definierad
och méttad kolkedjeldngd (Ci2) och samma anjon (klorid). Amne B och D har olika namn och
kan inte betraktas som identiska, eftersom en enda bestandsdel inte omfattas av en blandning
innehdllande en viss bestdndsdel och omvant.

Jamforelse mellan @mne B och E

Amne E ar en blandning av &mnena C och D. Bada har en méttad Ci2-kedjeldngd, men de har
olika anjoner (bromid och klorid). Amne B, “kvartdra ammoniumféreningar,
dikokosalkyldimetyl, klorider” utgér en blandning av bestandsdelar med olika kolkedjelangder
(Cs till C1s med jamnt antal kolatomer, linjdra, mattade och omattade) och med klorid som
anjon. Amne E utgérs dock endast av kolkedjeldngden Ci> med bromid som ytterligare anjon.
Darfér kan inte dmnena B och E betraktas som identiska. Féljaktligen maste dmne E
registreras separat.

Jamforelse mellan amne B och F

Amne F, "kvartdra ammoniumféreningar, di-Cis-1s-alkyldimetylammonium, klorider” utgér en
blandning av bestdndsdelar med olika kolkedjelangder (Cia4 till Cis med jadmnt och udda antal
kolatomer, linjara och mattade). Amne F skiljer sig fran amne B nar det galler
sammanséattning och intervall fér kedjelangdsférdelningen. Amne F har en small
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kedjeldngdsférdelning och dessutom innehdller det Cis- och Ciz-kolkedjor Déarfér kan inte
amnena B och F betraktas som identiska.

Jamforelse mellan @amne B och G

Amnena B och G férefaller vara mycket likartade, eftersom kedjeldngdsférdelningen ligger i
néstan samma intervall. Men dmne G innehdller dessutom kolkedjeldngderna Ca, C20 och Caa.
Férdelningen av kolkedjelangder for amne G omfattar ett bredare intervall @n intervallet for
amne B. Darfér kan inte amnena B och G betraktas som identiska.

3. Slutsats

Kolvaten (alkaner, alkener) kan endast betraktas som identiska om alla tre deskriptorerna
(alkyl-, funktionalitets- och saltdeskriptorn) ar desamma.

I ovanndmnda exempel skiljer sig deskriptorerna hela tiden fr&n varandra. Darfér kan inte
amnena omfattas av en enda registrering av amne B.

7.10. Oljederivat

Med utgdngspunkt fran vagledningen om sérskilda UVCB-amnen i kapitel 4.3.2 har tva
exempel lagts till.

7.10.1. Bensinkomponentsflode (C4-C12)

1. Namn och andra identitetsbeteckningar

Namn

IUPAC-namn eller andra internationella | Nafta (petroleum), katalytiskt reformerad
kemiska namn

Kalla
Identifiering eller beskrivning av Raolja
flodeskalla
Process
Beskrivning av raffineringsprocessen Katalytisk reformering
Kolkedjeintervall C4-C12

Kokpunktsintervall eller griansviarden 30 °Ctill 220 °C
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Andra fysikaliska egenskaper, t.ex. under 7 mm?2 /s vid 40 °C (viskositet)
viskositet

EG-nummer 273-271-8

CAS-nummer 68955-35-1

EG-namn/CAS-namn Nafta (petroleum), katalytiskt reformerad
EG-beskrivning/CAS-beskrivning En sammansatt blandning av kolvaten som

utvunnits genom destillation av produkter
fran en katalytisk reformeringsprocess. Den
bestar av kolvéten, framst C4 till C12, med
ungefarligt kokpunktsintervall fran 30 °C till
220 °C (90 °F till 430 °F). Den innehaller
en relativt stor andel aromatiska och
grenade kolvéten. Detta fléde kan innehdlla
10 volymprocent bensen eller mer.

2. Uppgifter om sammansadattningen

Kdnda bestandsdelar

IUPAC-namn CAS-nummer EG-nummer Konc.-intervall
(viktprocent)
Bensen 71-43-2 200-753-7 1-10
Toluen 108-88-3 203-625-9 20-25
Xylen 1330-20-7 215-535-7 15-20

7.10.2. Gasoljor (petroleum)

1. Namn och andra identitetsbeteckningar

IUPAC-namn eller andra internationella | Gasoljor (petroleum), tunga atmosfariska
kemiska namn

Kalla

Identifiering eller beskrivning av R3olja
flodeskalla
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Process

Beskrivning av raffineringsprocessen
Kolkedjeintervall
Kokpunktsintervall eller gransviarden

Andra fysikaliska egenskaper, t.ex.
viskositet

EG-nummer

CAS-nummer
EG-namn/CAS-namn
EG-beskrivning/CAS-beskrivning

Atmosfarisk destillation
C7-C35
121 °C till 510 °C

20 mm?/s vid 40 °C (viskositet)

272-184-2

68783-08-4

Gasoljor (petroleum), tunga atmosfariska
En sammansatt blandning av kolvdaten som
utvunnits genom destillation av produkter av
raolja. Den bestdr av kolvaten, framst C7 till
C35, med ungefarligt kokpunktsintervall fran
121 °C till 510 °C (250 °F till 950 °F).

2. Kemisk sammansdéttning

Uppgifter saknas.

7.11. Enzymer

Med utgdngspunkt fran végledningen om sarskilda UVCB-&mnen i kapitel 4.3.2.3 ges tva

o
exempel pa enzymkoncentrat:

subtilisin

(som identifieras med hjalp av IUBMB-

nomenklaturen + andra bestandsdelar) och a-amylas (som identifieras med hjélp av IUBMB-

nomenklaturen + produktionsorganismen).

7.11.1. Subtilisin

Enzymprotein

Subtilisin

IUBMB-nummer

3.4.21.62
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Namn som tilldelats av IUBMB Subtilisin;
(Systematiskt namn, enzymnamn, | alkalas; alkalas 0.6L; alkalas 2.5L; ALK-
synonymer) enzym; bacillopeptidas A; bacillopeptidas B;

bioprase, ett alkaliskt proteas fran Bacillus
subtilis; bioprase AL 15; bioprase APL 30;
kolistinas; (se aven kommentarer); subtilisin
J; subtilisin S41; subtilisin Sendai; subtilisin
GX; subtilisin E; osv.

Kommentarer fran IUBMB Subtilisin ar ett serinendopeptidas, typexempel
pa peptidasfamiljen S8. Det innehaller inte
nagra cysteinrester (dven om sddana finns i
homologa enzymer). Artvarianter innefattar
subtilisin BPN' (aven subtilisin B,
subtilopeptidas B, subtilopeptidas C, Nagarse,
Nagarse-proteinas, subtilisin Novo, bakteriellt
proteinas Novo) och subtilisin Carlsberg
(subtilisin A, subtilopeptidas A, alkalas Novo).
Tidigare EC 3.4.4.16 och inford i EC 3.4.21.14.
Liknande enzymer tillverkas fran olika
stammar av Bacillus subtilis och andra
Bacillus-arter [1,3].

Reaktion Hydrolys av proteiner med bred specificitet for
peptidbindningar och som ar sarskilt riktad
mot en stor oladdad rest i P1. Hydrolyserar
peptidamider.

Reaktionstyp Hydrolaser
Verkar pa peptidbindningar (peptidaser)
Serinendopeptidaser

EG-nummer 232-752-2
EG-namn Subtilisin
CAS-nummer 9014-01-1
CAS-namn Subtilisin

Koncentration av enzymprotein 26 %
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Ovriga bestandsdelar

Ovriga proteiner, peptider och
aminosyror

Kolhydrater
Lipider

Oorganiska salter

Ytterligare parametrar

Substrat och produkter

39 %
11 %
1%

23 %

Proteiner eller oligopeptider, vatten
peptider

7.11.2. a-amylas

Enzymprotein

o-amylas

IUBMB-nummer

Namn som tilldelats av IUBMB
(Systematiskt namn, enzymnamn,
synonymer)

Kommentarer frd&n IUBMB

Reaktion

3.2.1.1

1,4-a-D-glukan-glukanohydrolas
glykogenas

o-amylas

alfa-amylas

endoamylas

Taka-amylas A

Verkar pa stérkelse, glykogen och beslaktade
polysackarider och oligosackarider pa ett
slumpartat satt. Reducerande grupper frigors i
a-konfigurationen. Termen a avser den
inledande anomera konfigurationen hos den
fria sockergrupp som frigdérs och inte
konfigurationen hos den hydrolyserade
bindningen.

Endohydrolys av 1,4- a-D-glukosidbindningar i
polysackarider innehdllande tre eller flera 1,4-
R

bundna D-glukosenheter

93
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Reaktionstyp

EG-nummer

EG-namn

CAS-nummer

Beslaktade CAS-nummer

CAS-namn

Koncentration av enzymprotein

hydrolaser

glykosidaser

glykosidaser, dvs. enzymer som hydrolyserar
0O- och S-glykosylféreningar
glykosylféreningar

232-565-6

Amylas, o-—

9000-90-2

9001-95-0, 9036-05-9, 9077-78-5, 135319-
50-5,

106009-10-3, 70356-39-7, 144133-13-1
(alla har raderats)

Amylas, a—

37 %

Ovriga bestadndsdelar

Ovriga proteiner, peptider och
aminosyror

Kolhydrater

Oorganiska salter

Ytterligare parametrar

30 %

19 %

14 %

Substrat och produkter

starkelse; glykogen; vatten;
polysackarid; oligosackarid;
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Tillagg I - Stodmaterial

Det hér tilldgget innehaller en férteckning éver webbplatser, databaser och handbdcker som
kan gora det lattare att hitta ldampliga IUPAC-, CAS- och EG-namn, CAS- och EG-nummer,
molekylformler och strukturformler, inklusive Smiles-notation och andra parametrar som
behdvs for identifiering av amnen. I tilldgget finns inga kommersiella databaser och
vagledningsinstrument.

Allmant

Amnesiden-

Beskrivning av

tifieringsparameter killan

U.S. Department of https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ En samling databaser

Health and Human och verktyg som

Services hjalper anvandarna
att soka efter kemisk
information

Perkin Eimer https://www.perkinelmer.com/product/ | En fristdende databas

Informatics chemoffice-chemoffice som tillhandahaller
kemiska strukturer,
fysikaliska

egenskaper och
hyperlankar till
relevant information

BIOVIA Experiment https://www.3ds.com/products- Kemisk programvara;

Knowledge Base (EKB) | services/biovia/products/ Accord Alphabetical
Product Listing
(vedertagen
alfabetisk

produktférteckning)



https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.perkinelmer.com/product/chemoffice-chemoffice
https://www.perkinelmer.com/product/chemoffice-chemoffice
https://www.3ds.com/products-services/biovia/products/
https://www.3ds.com/products-services/biovia/products/
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Namn och andra identitetsbeteckningar

Amnesiden-
tifieringspa-

rameter

IUPAC-namn

IUPAC-namn

IUPAC-namn

Kadlla

https://iupac.org/what-we-
do/nomenclature/

https://iupac.gmul.ac.uk/

Nomenclature of Organic Chemistry
(Blue Book) Pergamon, 1979 [ISBN 0-
08022-3699]

A Guide to IUPAC Nomenclature of
Organic Compounds
(recommendations 1993)
(supplementary Blue Book) Blackwell
Science, 1993 [ISBN 0-63203-4882]

Nomenclature of Inorganic Chemistry
(recommendations 1990) (Red Book)
Blackwell Science, 1990 [ISBN 0-
63202-4941]

Biochemical Nomenclature and Related
Documents (White Book) Portland
Press, 1992 [ISBN 1-85578-005-4]

Principles of Chemical Nomenclature: a
Guide to IUPAC Recommendations

Blackwell Science, 1998 [ISBN 0-
86542-6856]

http://www.acdlabs.com/products/dra

W_nom/

http://www.acdlabs.com/iupac/nomen
clature

Beskrivning av kdllan

IUPAC:s officiella webbplats

IUPAC:s kemiska nomenklatur och
rekommendationer (under ledning
av IUPAC)

Huvudsakliga utgdvor av IUPAC-
nomenklatur, forvantad
uppdatering 2006.

Huvudsakliga utgavor av IUPAC-
nomenklatur, forvantad
uppdatering 2006.

Huvudsakliga utgdvor av IUPAC-
nomenklatur, féorvantad
uppdatering juli 2005.

Huvudsakliga utgdvor av IUPAC-
nomenklatur

Introduktionsvolym som omfattar
alla typer av foreningar

Kommersiellt datorstott
namngivningsprogram som kan
vara till hjalp vid namngivning av
strukturer av mattlig komplexitet.
De finns @ven gratisprogram for
sma& molekyler (rekommenderade
av IUPAC)

IUPAC:s nomenklatur for organisk
kemi (rekommenderas av IUPAC)



https://iupac.org/what-we-do/nomenclature/
https://iupac.org/what-we-do/nomenclature/
http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
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http://www.acdlabs.com/iupac/nomen
clature/93/r93 671.htm

http://www.chemexper.com/

IUBMB- https://iubmb.gmul.ac.uk/
nomenklatur

Ovriga namn | http://www.colour-index.com/colour-
index-generic-name

https://incipedia.personalcarecouncil.o

ra/

https://www.epa.gov/tsca-
inventory/certain-chemical-
substances-containing-varying-carbon-

chain-lengths-alkyl-ranges

_Andra_1 https://single-market-
identitetsbete | economy.ec.europa.eu/single-
ckningar market/ce-marking en

EG-nummer https://echa.europa.eu/information-

on-chemicals/ec-inventory

CAS-nummer http://www.cas.org

http://www.chemistry.org

Fullstandig férteckning éver
godkanda trivialnamn och
halvsystematiska grundnamn pa
organiska foreningar

Malet med ChemExper Chemical
Directory ar att uppratta en allman
databas o6ver kemikalier med fri
dtkomst via internet. Databasen
innehdller kemikalier och deras
fysikaliska egenskaper. Alla kan
l[amna och hamta information med
hjalp av en webbldsare

IUBMB:s databas 6ver kemisk
nomenklatur (under ledning av
IUBMB)

Fargindex, generiska namn,
internationellt fargindex, fjarde
onlineutgdvan

INCI (International Nomenclature
Cosmetic Ingredients), officiell
webbplats fér Personal Care
Products Council (amerikansk
branschorganisation som
kontrollerar skénhets- och
hudvardsprodukter)

US EPA:s TSCA-forteckning 6ver
amnen med varierande
kolkedjelangder (alkylintervall med
hjalp av CX-Y-notation)

CE-regler, officiella webbplatsen
for europeiska CE

Sokning i Einecs, Elincs, NLP och
bilaga I till 67/548/EEG

Officiell webbplatstjanst, CAS-
registret

Officiell webbplats for American
Chemical Society



http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature/93/r93_671.htm
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature/93/r93_671.htm
http://www.chemexper.com/
https://iubmb.qmul.ac.uk/
http://www.colour-index.com/colour-index-generic-name
http://www.colour-index.com/colour-index-generic-name
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory
https://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory
http://www.cas.org/
http://www.chemistry.org/
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Molekyl- och strukturformel

Amnesiden-
tifieringspa-

rameter

Smiles

Molekylvikt
och Smiles

Flera
fysikalisk-
kemiska
egenskaper

Ytterligare
stod for
sarskilda
amnen

LEE]

http://www.cheminfo.org/flavor/malaria
/Utilities/SMILES generator  checker/i

ndex.html

http://www.acdlabs.com/download/che
msk.html

https://www.epa.gov/tsca-screening-
tools/epi-suitetm-estimation-program-
interface

Fragor och svar - ECHA

Sektorspecifikt stdéd for
amnesidentifiering - ECHA

Beskrivning av kdllan

Fri 8tkomst till Smiles-generator

Gratisprogrammet ACDChemsketch
(a@ven kommersiellt tillgangligt)

EPI (Estimation Programs Interface)
Suite™ ar en serie Windows®-
baserade skattningsmodeller for
fysikalisk-kemiska egenskaper och
for omvandling, spridning och
nedbrytning i miljén utvecklade av
EPA:s Office of Pollution Prevention
Toxics (avdelning fér féorebyggande
av fororeningar och giftiga amnen)
och Syracuse Research Corporation
(SRQ).

Stoéd for metoder for namngivning
och karakterisering av specifika
amnen ges pa Echas webbplats och
i fragor och svar.



http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
https://echa.europa.eu/support/qas
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
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Tillagg II - teknisk vagledning om de enskilda
amnesidentifieringsparametrarna

Informationen i detta tillagg ar avsedd fér de anvandare av vagledningsdokumentet som
inte kanner till de tekniska nomenklaturreglerna, hur olika registernummer anvands samt
hur molekylar och strukturell information, spektraldata osv. ska uttryckas.

Har ges en viss allman introduktion till omradet genom att huvudprinciperna
sammanfattas och anvéndarna hanvisas till de ursprungliga kéllorna for att fa fullstédndig
information.

Den har 6versikten ar en férenklad version, varken fullstandig eller uttémmande och inte
tillrackligt utforlig for yrkesanvandare. Den ska under inga omstandigheter betraktas som
likvardig med den officiella kallan.

1 Namn enligt IUPAC-nomenklaturen eller annan internationell nomenklatur

Vid registreringen ska IUPAC-namnet eller ett annat valdefinierat, internationellt
vedertaget namn pa dmnet anges.

Ett IUPAC-namn bygger pa den internationella kemiska standardnomenklaturen som
faststallts av den internationella organisationen IUPAC, Internationella kemiunionen (for
ldmplig hanvisning se tillagg I). IUPAC-nomenklaturen ger mdjlighet att namnge kemiska
amnen pd ett systematiskt satt, bdde organiska och oorganiska &mnen. I IUPAC-
nomenklaturen anvands prefix, suffix och infix for att beskriva typen av funktionella
grupper i amnet samt deras placering.

I exemplet penta-1,3-dien-1-ol ar:
prefixet penta-1,3-

infixet -dioch

suffixet -ol

en- ar namnets grund, rotnamnet.

Reglerna har utvecklats under flera ar och star under konstant utveckling fér att man ska
kunna hantera nya komponenter med olika typer av molekyler och eventuella
motstridigheter eller sammanblandningar som har upptackts. IUPAC-reglerna kan endast
anvandas for valdefinierade amnen.

En viss allman vagledning ges nedan under strukturen fér ett IUPAC-namn. Anvand den
vagledning som ges i kapitel 4 i detta vagledningsdokument fér ndrmare upplysningar.

1.1 Organiska @mnen

Steg 1 Faststéll antalet C-atomer i den langsta sammanhangande kolatomkedjan.
Detta antal bestammer prefixet, den forsta delen, av rothamnet:

Antal kolatomer
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3 prop-
4 but-
5 pent-
6 hex-
7 hept-
8 okt-
N
Steg 2 Faststall kedjans mattnadsgrad, kedjans mattnadsgrad bestammer suffixet,

den andra delen, av rotnamnet:

Mattnadsgrad Bindningar Suffix

Omattad Dubbel- -en
Trippel- -yn
Mattad - -an

Nar det galler flera dubbel- eller trippelbindningar anges antalet bindningar
med “mono”, “di”, "tri” osv. fére suffixet.

Penten med 2 dubbelbindningar: pentadien

Steg 3 Satt ihop prefix, suffix och tillagg med rotnamnet.

Observera: Triviala och halvsystematiska namn som ar godkanda av IUPAC
kan ocksd anvandas som rotnamn:

Bensen, toluen osv.

Steg 4 Anvind nedanstdende tabell:

« Faststall substituenter och/eller funktionella grupper: kol- eller icke-kolinneh&llande
grupper som ar bundna till kolatomkedjan som faststédlldes i punkt 1.

e Bestam rangordningen for substituenterna och/eller de funktionella grupperna.

e Lagg till suffixet for den forsta substituenten/funktionella gruppen och alla
efterféljande sddana i rangordning.

e Lagg till prefixen for de dvriga substituenterna och funktionella grupperna i alfabetisk
ordning.

Rangordning  Grupp Formel Suffix Prefix

1 Karboxylsyra | R-COOH -syra Karboxi
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Ester R-CO-0O-R -oat -
Amid R-CONH2 -amid Karbamoyl
Cyanid R-CN -nitril Cyano
Aldehyd R-CHO -al Oxo
Keton R-CO-R -on Oxo
Alkohol R-OH -ol Hydroxyl
Tiol R-SH -tiol Sulfanyl
Amin R-NH:2 -amin Amino

1.2 Oorganiska amnen

1.2.1 Namngivning av enkla oorganiska amnen

Namngivningen av oorganiska &mnen bygger pa en uppséttning regler (IUPAC:s Red
Book, se hanvisningen i 7.1), av vilka de mest grundldaggande visas nedan:

1 Enatomiga anjoner namnges med suffixet -id.
02 benamns oxid

2 Vid namngivning av enkla jonféreningar anges katjonen forst och darefter
anjonen. Foér katjoner med laddningar >1 skrivs laddningarna med romerska siffror i
parenteser direkt efter grunddamnets namn:

Cu?* benamns koppar(II)

3 Vid namngivning av hydrater anges forst jonféreningen foljt av ett
numeriskt prefix samt -hydrat. De numeriska prefixen ar mono-, di-, tri-, tetra-, penta-,
hexa-, hepta-, okta-, nona-, deka-:

CuSO04 * 5H20 benamns koppar(II) sulfatpentahydrat

Observera: For registreringsandamal betraktas hydrater, och i férekommande fall den
vattenfria formen, av ett sarskilt metallsalt som “identiska @mnen”.

4 Oorganiska molekylféreningar namnges med ett prefix (se hydrater) foére
varje grundamne. Det mer elektronegativa grundamnet placeras sist, med suffixet -id:

CO2 benamns koldioxid och CCls koltetraklorid

5 Syror namnges efter den anjon som bildas nar syran I6ses upp i vatten. Det
finns flera mdjligheter:

a Om syran nar den léses upp i vatten dissocieras till en anjon med namnet

", n

"x"-id, benamns syran hydro-"x"-syra:
hydroklorsyra (saltsyra) bildar en kloridanjon

b Om syran nar den léses upp i vatten dissocieras till en anjon med namnet

", n

"x"-at, bendmns syran “x"”-syra:
klorsyra dissocieras till kloratanjoner i vatten.

C Om syran nar den léses upp i vatten dissocieras till en anjon med namnet
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"x"-it, benamns syran "x"”-syrlighet:

klorsyrlighet dissocieras till kloritanjoner

1.2.2 Namngivning av mineralfaser

Sammansatta mineralfaser innehaller i allménhet tre eller flera grunddmnen i kombination.
De flesta av de grundamnen som férekommer kombineras med syre och fér att forenkla
identifieringen betraktar mineraloger vanligen de sammansatta foreningarna som
uppbyggda av oxider, varav en del har basiska och andra sura egenskaper. Nar det galler
silikater ar det exempelvis vanligt att I13ta dem representeras av antingen summan av ett
antal oxider eller som salter av kiselsyra eller aluminiumkiselsyror. Fdéljaktligen kan
kalciumortosilikat representeras av 2Ca0.SiO2, en kombination av separata oxider, eller
som CazSiO4, kalciumsaltet av ortokiselsyra H4SiO4. Detsamma galler for andra
sammansatta mineraloxider. De benamns med ett prefix fore varje oxid (t.ex. CasSiOs =
trikalciumsilikat = 3Ca0.Si02). I vissa industrisektorer har ytterligare férenklingar skett
for att férkorta de sammansatta formlerna. Nar det galler Portlandscementklinker,
forkortas 2Ca0.SiOz (kalciumortosilikat eller dikalciumsilikat) till C2S, dar C = CaO och S
= SiO2. Nar sammansatta mineralfaser ska namnges eller identifieras bér standardtexter
inom mineralogi eller fran industrin konsulteras.

1.3 Naturprodukter och besliktade komponenter

IUPAC har tagit fram flera regler for systematisk namngivning av naturprodukter. I korthet
innebar dessa att for &mnen som extraherats fran en naturlig kélla &r namnet, s 18ng det
ar mojligt, grundat pa familj, sldkte eller art fér den organism fran vilken &mnet
extraherats:

For ett hypotetiskt protein, Hypothecalia Examplare, grundas namnen pa
hypothecalia och/eller examplare, till exempel Horse Examplare

I mojligaste ma8n ska namnet avspegla den kénda eller sannolika foérdelningen av
naturprodukten. I tillampliga fall skulle klassen eller ordningen ocksa kunna anvandas som
grund fér namngivning av ett amne som forekommer i ett antal besldktade familjer.
Namnen pa naturprodukter med okand struktur ska inte innehdlla ndgra av de prefix,
suffix och/eller infix som anvands inom nomenklaturen for organiska amnen:

Kondensationsprodukt av Horse examplare, Valarine adderad till N-dnden

M3nga naturligt forekommande dmnen tillhér véldefinierade strukturklasser, dar varje
strukturklass kan karakteriseras av en uppsattning moderstrukturer som ar narbeslaktade,
dvs. var och en kan héarledas frdn en grundldggande struktur. De systematiska namnen
pad dessa naturligt féorekommande &mnen och deras derivat kan bygga p& namnet pa en
[amplig grundldggande moderstruktur:

Valkanda moderstrukturer ar alkaloider, steroider, terpenoider och vitaminer

En grundldaggande moderstruktur ska utgdra det grundskelett som &r gemensamt for de
flesta @mnena i denna klass. Naturligt forekommande amnen eller derivat namnges efter
moderstrukturen med tillagg av prefix, suffix som betecknar

e modifieringar i skelettstrukturen
e utbyte av skelettatomer
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e andringar i det hydreringstillstdnd som &r underforstdtt genom moderstrukturens
namn

e atomer eller grupper som substituerar vateatomerna i moderstrukturen

o konfigurationer som inte redan &r underférstddda genom namnet pa
moderstrukturen eller som &ndrats fran dem som ar underférstadda:

Tiaminklorid dr ocksd kidnt som vitamin B:

Om det behdvs utforligare information om systematisk namngivning av naturprodukter
och beslaktade amnen boér IUPAC konsulteras (se tillagg 1).

1.4 Amnen for vilka IUPAC-namn inte kan hirledas

Om det inte ar mdjligt att ta fram ett IUPAC-namn foér visa @mnen kan andra
internationellt vedertagna nomenklaturer som ar speciellt utformade for dessa
amnen anvandas, t.ex.

mineraler och malmer, mineralnamn

Oljederivat

fargindex, generiska namn3

oljetillsatser

INCI (International Nomenclature Cosmetic Ingredients), namngivning av skénhets-
och hudvardsprodukter*

SDA (Soap and Detergent Association), namngivning av ytaktiva @mnen®

e OSV.

2  Ovriga namn

Alla relevanta namn och/eller allmanna identitetsbeteckningar under vilka ett @mne
marknadsfors eller kommer att marknadsféras inom EU (t.ex. handelsnamn) bér
[@mpligen tas med i samband med registrering inom ramen fér Reach. Déribland
ingar handelsnamn, synonymer, férkortningar osv.

e http://www.colour-index.com, Colour Index International (internationellt fargindex,
fjarde onlineutgdvan)

e http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp, INCI, officiell webbplats foér
Personal Care Products Council

e http://www.cleaninginstitute.org/, officiell webbplats fér American Cleaning
Institute (ACI).

3 EG-nummer frén Einecs, Elincs eller NLP (EG-registret)

EG-numret, dvs. Einecs-, Elincs- eller NLP-numret, ar amnets officiella nummer i EU. EG-
numret kan erhdllas genom officiella publikationer fran Einecs, Elincs och NLP samt fran
Europeiska kemikaliemyndigheten.

EG-numret &r 7-siffrigt och av typen xix2xs-xaXsxs-X7. Den forsta siffran erhalls fran den
forteckning som amnet tillhor.

Forteckning Forsta siffran i

EG-numret

Einecs 2 eller 3


http://www.colour-index.com/
http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp
http://www.cleaninginstitute.org/
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Elincs 4

NLP 5

4 CAS-nummer, CAS-namn

CAS (The Chemical Abstracts Service), del av ACS (the American Chemical Society),
tilldelar ett CAS-namn och CAS-nummer till varje kemikalie som fors in i CAS-registrets
databas. Namn och nummer tilldelas i turordning till unika amnen som identifieras av CAS
forskningspersonal. Varje amne som registreras av Chemical Abstracts Service har ett
namn enligt CAS-nomenklaturen, som ACS antar enligt rekommendationer fran ACS
nomenklaturkommitté (se hanvisningar i tilldgg 1).

4.1 CAS-namn

CAS-namnet ar det namn som tilldelas av Chemical Abstract Service och skiljer sig fran
IUPAC-namnet. CAS-nomenklaturen bygger pa ett begrénsat regelsystem som inte alltid
ar tillrackligt for att harleda ett &mnes namn. For att erhdlla ratt CAS-namn
rekommenderas darfor i allmanhet att Chemical Abstract Service kontaktas.

I korthet galler foljande grundlaggande regler fér nomenklaturen:

e En "huvudsaklig” del av @mnet valjs ut som grundenhet eller moderenhet.

e Substituenterna raknas upp efter grundenheten/moderenheten, till vilken det
hénvisas som omvand ordning.

e Nar det forekommer manga substituenter rdknas de upp i alfabetisk ordning
(inklusive prefix):

o-Xylen-3-ol betecknas som bensen, 1,2-dimetyl, 3-hydroxi

4.2 CAS-nummer
CAS-nummer kan erhallas fran Chemical Abstract Service.

CAS-numret bestar av minst 5 siffror, uppdelat i tre delar, separerade av bindestreck.
Den andra delen bestdr alltid av 2 siffror, den tredje delen av 1 siffra:

Ni ...... N4 N3-N2N1-R
For kontroll av CAS-numret finns en “"kontrollsiffra”:
iN, +...4N, + 3N, +2N, +IN, D iN, _o+R
10 10 0 10

CAS-numret maste dverensstamma med kontrollsiffran.

5 Andra identitetskoder
Andra internationellt erkénda identitetskoder kan ocksa anges, t.ex.

Tullnummer
UN-nummer
fargindexnummer
fargdmnesnummer
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6 Molekylformel, strukturformel och Smiles

6.1 Molekylformel

I en molekylformel anges varje typ av grundamne genom sitt kemiska tecken och
antalet atomer for varje sadant grunddmne som aterfinns i en diskret molekyl av &mnet.

Molekylformeln ska anges enligt det (sedvanliga) Hill-systemet och dessutom enligt CAS-
systemet, i de fall detta skiljer sig fran formeln enligt Hill-systemet.

Vid tillampning av Hill-systemet utférs foljande steg:
1. Identifiera grundémnena och notera de kemiska tecknen.
2. Ordna grundémnena i ratt ordningsfoljd:
a. Kolinnehallande damnen:
Varje grundamne anges genom sitt kemiska tecken i féljande ordningsfoljd:
(1) Kol
(2) vate
(3) Ovriga kemiska tecken i alfabetisk ordning:
Pentan: C5H12
Penten: C5H10
Pentanol: C5H120
b. Icke-kolinnehdllande &mnen:
Varje grundamne anges i alfabetisk ordning:
Saltsyra: CLH

3. For varje grundédmne med ett atomantal >1 ska antalet atomer anges med en
nedsankt siffra efter det kemiska tecknet.

4. Lagg till uppgifter som inte tillhér huvudstrukturen i slutet av molekylformeln,
separerade med punkt eller komma:

Natriumbensoat betecknas som C7ZH602, natriumsalt
Kopparsulfatdihydrat betecknas som Cu04S.2H20

Om Hill-metoden inte kan tilldmpas pd ett &mne ska molekylformeln anges pd annat sétt,
till exempel som en empirisk formel, en enkel beskrivning av atomerna och det férhallande
mellan atomerna som &r tillgdngligt eller den formel som tillhandahdlls av Chemical
Abstract Service (se kapitel 4 i vagledningsdokumentet).

6.2 Strukturformel och beskrivning av kristallstrukturen

En strukturformel kravs for att det ska vara moéjligt att dskadliggéra molekylernas
placering i &mnesstrukturen och deras férhallande till varandra. Strukturformeln ska ange
atomernas, jonernas eller gruppernas placering och karaktdren hos de bindningar som
forenar dem. Daribland ing%r isomerism, dvs. cis/trans, kiralitet, enantiomerer osv.

Strukturformeln kan anges i olika format: som en molekylformel och/eller som ett
strukturdiagram.

- Strukturformel som en molekylformel
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1. Skriv ner alla grunddmnen gruppvis och i den ordning de upptrader:
n-pentan: CH3CH2CH2CH2CH3

2. Varje substituent skrivs inom parentes, direkt efter den atom till vilken den ar
bunden:

2-metylbutan: CH3CH(CH2)CH2CH3

3. Nar det galler dubbel- eller trippelbindningar ska de skrivas mellan de grupper av
grundamnen som berdérs:

pent-1-en: CH2=CHCH2CH2CH3

- Strukturformel som ett strukturdiagram

I ett strukturdiagram 3skadliggoérs grunddmnena och bindningarna mellan grundédmnena
i en tvadimensionell eller tredimensionell bild. Det finns flera metoder:

1.  Visa alla grundémnen som inte utgdrs av kol och visa alla vateatomer som &r
bundna till grundédmnen som inte utgdrs av kol.
OH
pentane pentan-1-ol pent-1-ene
2. Visa alla grundémnen med namnen angivna.
H H H H
Py S L]
C._/
T A F
C._/ _
H H H H H H/\C\/H H=C  H H H
H 7/ >c H
H / \o
Ho
pentane pentan-1-ol pent-1-ene

alla vateatomer som inte ar bundna till kolatomer.

Visa kol- och vateatomer som grupper (t.ex. CH3), alla icke-kol-grundamnen och

CH,

- “CH,

H3C

pentane

_CH,

H3C_CH2
CH3 CHZ_CHZ

CHZ_OH

pentan-1-ol

H,C——CH
CHZ_CHZ

CH3

pent-1-ene
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- Strukturformel som en molekylformel
1. Ange molekylformeln:
SiO:>

2. Ange en kristallstruktur fér &mnet

1 -
//: *\X/QX; //"
/ | B / |
| |

"0\;‘? /

| /
- C
)

3. Ange mineralogiskt och/eller kristallografiskt namn baserat p§ kristallsystem32 och
kristallklass:

a-kvarts [B-kvarts]/kristallsystem: trigonal - hexagonal, kristallklass: trigonal-
trapezohedral 3 2

6.3 Smiles-notation

Smiles &r en akronym fér Simplified Molecular Input Line Entry Specification.3® Det &r ett
system for kemiska beteckningar dar en molekylar struktur beskrivs av en linjar strang
med tecken. Med standardmaéssig Smiles &r namnet pa molekylen synonymt med dess
struktur. Indirekt visas en tvadimensionell av bild av molekylstrukturen. Eftersom en
tvadimensionell kemisk struktur kan ritas p& manga olika satt finns det flera korrekta
Smiles-notationer fér en molekyl. Utgdngspunkten for Smiles ar atergivningen av en
molekyls valensmodell. Darfér ar det inte lampligt att beskriva molekyler som inte kan
dterges med en valensmodell.

Smiles-notationer bestar av atomer betecknade med grunddmnestecken, bindningar,
parenteser, som anvands for att visa férgrening, och humrering, som anvands for
cykliska strukturer. En Smiles-notation aterger en molekylstruktur som en graf, med
valfria kirala indikationer. N&r en Smiles-notation endast aterger strukturen i form av
bindningar och atomer kallas den fér en allmén Smiles. Nar Smiles-notationen
specificerar isotoper och kiralitet kallas den for en isomerisk Smiles.

I korthet bygger Smiles-notationen pa flera grundregler:
1. Atomer aterges med motsvarande atomsymboler.
2. Alla atomer, forutom vate, specificeras separat:

a. Grundamnen som ing%r i den "organiska delmangden” B, C, N, O, P, S, F,
. o .

Cl, Br och I skrivs utan parenteser och utan bundna H, sa lange som antalet

H motsvarar det ldgsta normala valenstal som Overensstammer med

32 kubik/tetragonal/ortombisk/rombohedral (eller trigonal)/hexagonal/monoklinisk/trilinisk
33 Weininger (1988) SMILES, a chemical language and information system. 1. Introduction to
methodology and encodlng rules; J. Chem. Inf. Comput. Sci.; 1988; 28(1); 31-36.
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explicita bindningar.

Grundamnen i den  “Lagsta normala

"organiska valenstal”
delmangden”

B 3

C 4

N 3och5

0] 2

P 3 och 5

S 2,40ch6
F 1

Cl 1

Br 1

I 1

b. Grunddmnen i den "organiska delméngden” skrivs med parenteser s snart
som antalet H inte motsvarar det lagsta normala valenstalet:

Ammoniumkatjonen betecknas som NH4+

c. Grundémnen som inte tillhér “den organiska delmangden” skrivs inom
parentes och med alla bundna vateatomer visade.

3. Alifatiska atomer skrivs med stora bokstéver och aromatiska atomer med sma
bokstaver:
bensen betecknas som clcccccl och cyklohexan som
CiCCCcCC1
4, Vate tas endast med i féljande situationer:
a. Om vateatomen ar laddad, dvs. en proton, [H+].
b. Om vdateatomen &r bunden till andra vateatomer, dvs. molekylart
vate, [H][H].
C. Om vdteatomen ar bunden till fler an en atom, t.ex.
o6verbryggande vateatomer.
d. Vid specificering av vateisotoper, t.ex. deuterium ([2H]).
e. Om vateatomen &r bunden till en kiral atom.

5. De fyra grundbindningarna visas enligt féljande:
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Bindningstyp Smiles-notation
Enkel- - (behdver inte
visas)
Dubbel- =
Trippel- #
Aromatisk Sma bokstaver
6. Substituenter visas omgivna av parenteser och direkt efter de atomer till vilka de
ar bundna:
2-metylbutan betecknas som CC(C)CC
a. Substituenter visas alltid direkt efter de berérda atomerna. De kan

inte visas efter en dubbelbindnings- eller trippelbindningssymbol:
Pentansyra betecknas som CCCCC(=0)0O
b. Det ar tilldtet med substituenter inom substituenter:
2- (1-metyletyl)butan betecknas som CC(C(C)C)CC

7. For cykliska strukturer anvands siffrorna 1 till 9 fér att ange cykelns start- och
slutatom.
a. Samma siffra anvands for att ange varje rings start- och slutatom.

Start- och slutatomen maste vara anslutna till varandra.
b. Siffrorna skrivs direkt efter de atomer som anvands for att indikera
start- och slutpositionerna.

C. En start- eller slutatom kan vara forknippad med tva siffror i foljd.
(Terminate)
1 1
CH
(Starf) 2
/
! ! CHQ\ CH
CH—— CH
Benzene 1 ,3-Cyclopentadiene
clcocoood C1=CC=CC
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Examples for Naphthalene:
1 2 2
1 2 12 12
2 i i
cleccdeccee2od cl2ceccclecec? cZcceclcoeeo !
8. Obundna foéreningar betecknas som enskilda strukturer eller joner och 3tskiljs

med en punkt (.). Angrdnsande atomer som atskiljs med en punkt (.) &r inte
direkt bundna till varandra, t.ex. van der Waals bindning:

Aminopropenhydroklorid betecknas som C=CC(N).HCI

9. Isomera konfigurationer anges genom snedstrecken \ och /. Dessa symboler
anger den relativa riktningen mellan tva isomera bindningar. (cis ="/ \”, trans =
“/ /™). Smiles anvander sig av lokal kiralitet vilket innebar att kiraliteten maste
anges fullt ut:

cis-1,2-dibrometen betecknas som Br/C=C\Br
trans-1,2-dibrometen betecknas som Br/C=C/Br

10. Enantiomerer eller kiralitet anges med @-symbolen. @-symbolen visar att de
efterfoljande grannatomerna till den kirala atomen raknas upp i moturs ordning.
Om symbolen @@ anvdnds raknas atomerna upp medurs. Den kirala atomen och
@ visas inom parentes:

2-klor-2-hydroxipropansyra med
specificerad kiralitet betecknas som C[C@](CI)(0)C(=0)(0)

11. Uppgifter om isotoper anges genom att atomsymbolen foregds av ett nummer
som anger den relevanta fullstdndiga atommassan. En atommassa kan endast
anges inom parentes.

Kol-13 betecknas som [13C] och syre-18 som [180]

Det finns flera hjalpmedel (Smiles-generatorer) att tillgd for att bestdamma Smiles-
notationen (se tillagg 1).

7 Information om optisk aktivitet

Optisk aktivitet star for asymmetriska féreningars férmaga att vrida planpolariserat ljus i
olika riktning. S&dana @&mnen och deras spegelbilder kallas enantiomerer och har ett eller
flera kirala centrum. Aven om enantiomerer skiljer sig at nar det galler geometrisk
utformning har de identiska kemiska och fysikaliska egenskaper. Eftersom varje typ av
enantiomer har olika inverkan pa polariserat ljus kan den optiska aktiviteten anvéndas for
att identifiera vilka enantiomerer som férekommer i ett prov och ddrmed ocksd &mnets
renhetsgrad. Rotationens storlek ar en inneboende egenskap hos molekylen.

Enantiomerer roterar alltid 8t motsatta hall: de polariserar ljuset i samma utstréckning
men 3t motsatta hall. Enantiomerblandningens optiska aktivitet &r darfér ett matt pa
forhdllandet mellan de tva enantiomererna. En enantiomerblandning i férhdllandet 50:50
har en optisk aktivitet pa 0.
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Den erhdllna rotationen beror pa koncentrationen, provrérets langd, temperaturen och
. . o .
ljuskallans vaglangd.

Optisk aktivitet ar darfér den parameter som ar avgoérande for att identifiera ett
asymmetriskt &mne och det &r den enda parametern som skiljer &mnet fran dess
spegelbild. Darfér ska amnets optiska aktivitet anges i tillampliga fall.

Standarden for optisk aktivitet kallas specifik rotation. Den specifika rotationen definieras
som den observerade rotationen av ljus vid 5896 A, med en strécka pa 1 dm och vid en
provkoncentration p& 1 g/ml. Den specifika rotationen erhdlls genom att man dividerar
den observerade rotationen med multiplikationsprodukten av strackan (dm) och
koncentrationen (g/ml).

Optisk aktivitet kan matas med flera olika metoder. De vanligaste ar

e optisk rotation, dar man mater rotationen av planpolariserat ljus som passerar
genom ett prov,

e cirkular dikroism, dar man mater ett provs absorption av hdger- och
vansterpolariserat ljus.

Om amnet roterar ljuset till héger (medurs) sags det vara dextrorotatoriskt och betecknas
med ett plustecken. Om amnet roterar ljuset till vanster (moturs) sags det vara
levorotatoriskt och betecknas med ett minustecken.

8 Molekylvikt eller molekylviktsintervall

Molekylvikten ar vikten av en molekyl av ett amne uttryckt i atommassenheter (u) eller
som molmassa (g/mol). Molekylvikten kan berdaknas med hjalp av amnets molekylformel.
Molekylvikten &r summan av de ingdende atomernas atomvikter. Fér molekyler som vissa
proteiner eller odefinierade reaktionsblandningar, for vilka en enda definierad molekylvikt
inte kan bestammas, kan ett molekylviktsintervall anges.

Det finns flera metoder for att bestdamma d@mnens molekylvikt:

¢ Vid bestamning av molekylvikter fér gasformiga @mnen kan Avogadros lag anvandas.
Den sager att lika volymer av alla (ideala) gaser vid givet tryck och given temperatur
innehaller samma antal molekyler.

PV = nRT = NKT

n = antal mol
R
N = antal molekyler

k = Boltzmanns konstant = 1,38066 x 1023 J/K = 8,617385 x 10°° eV/K
k = R/NA

NA = Avogadros tal = 6,0221 x 1023 /mol

den allmé@nna gaskonstanten = 8,3145 J/mol K

e FOr vatskor och fasta amnen kan molekylvikten bestémmas genom att deras
inverkan pa smaltpunkt, kokpunkt, &ngtryck eller osmotiskt tryck foér nagot
I6sningsmedel uppmats.

e Masspektrometri, en mycket noggrann matmetod.

e Nar det galler molekyler fér komplexa @mnen med héga molekylvikter, t.ex.
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proteiner eller virus, kan molekylvikterna bestdmmas genom matning av exempelvis
sedimentationshastigheten i en ultracentrifug eller genom ljusspridning.

e Det finns flera verktyg med vars hjalp man berdknar molekylvikten med
utgangspunkt fran ett strukturdiagram eller en molekylformel for &mnet (se tillagg
1).

9 Ett amnes sammansattning

For varje &mne ska ett &mnes sammanséttning, innefattande huvudbestandsdelar,
tillsatser och féroreningar, rapporteras enligt de regler och kriterier som beskrivs i
kapitel 4 i vagledningsdokumentet.

Varje bestdndsdel, tillsats eller férorening maste identifieras pa ratt satt genom
angivande av

. namn (IUPAC-namn eller, om sadant saknas, annat internationellt kemiskt
namn),

o CAS-nummer (i tillampliga fall),

o EG-nummer (i tillampliga fall).

. Alla andra tillgéngliga identitetsbeteckningar

For varje bestandsdel, grupp av bestdndsdelar, tillsats eller férorening ska den typiska
koncentrationen i % i kommersiella partier om mdjligt anges (helst efter vikt eller volym).
Summan av de angivna vardena ska vara 100 %. De o6vre och nedre
koncentrationsgranserna, som intervallet for det kommersiella amnet, ska alltid anges.

10 Spektraldata

Det behdvs spektraldata for att bekrafta den struktur som anges for ett amne med en
bestandsdel eller for att bekréafta att en reaktionsblandning inte &r en beredning. Det
finns flera metoder for upptagning av spektra (spektrum frdn UV/Vis-spektroskopi,
infrardd spektroskopi, kdarnmagnetisk resonans eller masspektrometri). Alla metoder ar
inte lampliga for alla typer av @mnen. I det har vdgledningsdokumentet ges sa 1angt det
ar maojligt vagledning om vilka spektra som &r [ampliga for olika typer av amnen (ECB,
2004; ECB, 2005).

For flera av de valkdnda metoderna ska féljande uppgifter anges pa sjélva spektrumet
eller i bilagor:

Spektrum fr&n UV/Vis-spektroskopi

Amnets identitet.

Lésningsmedel och koncentration.

Intervall.

Position (och epsilonvarden) fér huvudtoppar.
Inverkan av syra.

Inverkan av alkali.

Spektrum frén IR-spektroskopi

e Amnets identitet.
e Medium.
e Intervall.
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e Resultat (ange de huvudtoppar som har betydelse for identifieringen, t.ex. for
tolkningen av fingeravtrycksomraden).

Spektrum fr8n kdrnmagnetisk resonans (NMR)

Amnets identitet.

Karna och frekvens.

Lésningsmedel.

I tilldmpliga fall, intern eller extern referens.

Resultat (ange de sighaler som har betydelse for identifiering av amnet och
signalerna som motsvarar lésningsmedlet och féroreningarna).

For 1H-NMR-spektra ska ett integrationsdiagram bifogas.

o Nar det géller svaga NMR-toppar bor intensiteten kas pa héjden och nar det géller
komplexa moénster bér de utvidgas.

Spektrum fr&n masspektroskopi

Amnets identitet.

Accelerationsspdnning.

Metod for introduktion av provet (direktinslapp, via GC osv.).

Joniseringsmetod (elektronjonisering, kemisk jonisering, faltdesorption osv.).
Molekyljon (M).

Fragment som har betydelser for identifieringen av @mnet.

M/z-varden eller utmarkning av de toppar som har betydelse for identifiering av
strukturen.

e Komplexa mdnster bor utvidgas.

Spektrum fr&n masspektroskopi med réntgendiffraktion (XRD)

o Amnets identitet.

e Spanning.

e Strom.

e Rdntgenkalla och eventuella bibliografiska referenser som goér det mdjligt att
identifiera den eller de kristallina faser som férekommer i amnet.

Minst féljande krav kravs om XRD-metoden anvands for identifiering och kvantifiering av
de kristallina eller amorfa faserna i amnet:

e Beskrivning av de forfiningsmetoder och interna standarder som anvadnds.

e Figur 6ver meritvdrde som aterspeglar passformen mellan det modellerade
diffraktionsmonstret/referensdiffraktionsmaonstret

e Uppmatt monster samt skalan for meritvardet (t.ex. 0-1 eller 0-100)

Det ar aven mdjligt att anvanda andra vetenskapligt vedertagna metoder om de
spektraldata som erhalls bekraftar identifieringen av amnet, t.ex. den inre strukturen.

Féljande allmanna krav maste uppfyllas for att spektra ska vara latta att forsta och/eller
tolka:

Beskriv provberedningen.

Notera signifikanta vaglangder eller andra data i tillampliga fall.

Lamna ytterligare uppgifter, t.ex. spektra for utgdngsmaterial.

Ange de I6sningsmedel som anvénts och/eller nédvandiga uppgifter enligt ovan for
vissa metoder.

Lamna in tydliga kopior (i stédllet for original) med skalorna ordentligt utmarkta.
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e Lamna uppgifter om vilka koncentrationer av amnet som har anvants.
o Sakerstall att den mest intensiva toppen som tillhér &mnet nar fullskaleniva.

11 Hogupplosande vitskekromatografi och gaskromatografi

Nar det &r 1ampligt beroende pa typen av &mne maste ett kromatogram lamnas in for att
bekrafta dess sammansattning. Till exempel ar det méjligt att bekrdfta féorekomsten av
fororeningar, tillsatser och bestdndsdelar i en reaktionsblandning med ett lampligt
kromatogram. De mest valkdanda metoderna fér separation och identifiering av
blandningar ar gaskromatografi (GC) och hégupplésande vatskekromatografi (HPLC).
Principen for de tva metoderna &r att det sker en véxelverkan mellan en mobilfas och en
stationar fas som leder till att bestandsdelarna i en blandning separeras.

Fér GC-/HPLC-kromatogrammen géller att féljande uppgifter ska anges pa sjalva
kromatogrammet eller i bilagor (ECB, 2004; ECB, 2005):

HPLC

Amnets identitet.

Kolonnegenskaper, t.ex. diameter, packning och langd.

Temperatur, aven temperaturintervall i forekommande fall.

Den roérliga fasens sammansattning, dven intervall i férekommande fall.
Amnets koncentrationsintervall.

Detekteringsmetod, t.ex. UV-VIS.

Resultat (ange de huvudtoppar som har betydelse for identifiering av amnet).

GC

Amnets identitet.

Kolonnegenskaper, t.ex. diameter, packning och langd.

Temperatur, dven temperaturintervall i férekommande fall.
Injektionstemperatur.

Bargas och bargastryck.

Amnets koncentrationsintervall.

Detekteringsmetod, t.ex. MS.

Identifiering av toppar.

Resultat (ange de huvudtoppar som har betydelse for identifiering av amnet).

12 Beskrivning av analysmetoderna

Det kravs i enlighet med bilaga VI till Reach att registranten beskriver
analysmetoderna och/eller [amnar in litteraturreferenserna till de metoder som
anvands for identifiering av dmnet och/eller i tillampliga fall, fér identifiering av
féroreningar och tillsatser. Denna information ska vara sa fyllig att det &r méjligt att
reproducera metoderna.
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Bilaga III - Amnesidentifiering och gemensamt
inlamnande av data

I huvuddelen av denna vagledning beskrivs de allmanna principer som potentiella
registranter behdéver félja nar de identifierar de specifika @mnen som ska registreras for
deras juridiska enhet. Denna bilaga innehdller praktisk vagledning fér potentiella
registranter om hur principerna for identifiering av @mnen ska tillampas vid kollektiv
definition av amnesidentiteten och dess omfattning infér den gemensamma registreringen,
med tillampning av Reach-principen “ett amne, en registrering” (OSOR). Mer information
om skyldigheterna vid gemensamt inldmnande och datadelning i allma@nhet finns i
Végledning om datadelning pa http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-
reach.

Det &r underférstdtt att samma principer fér &mnesidentifiering som ges i sjilva
végledningen géller, beroende pd @&mnestyp, for den enda &mnesidentiteten for gemensam
registrering.

I de forsta punkterna i artiklarna 11.1 och 19.1 i Reachférordningen féreskrivs att “flera
registranter lamnar gemensamt in uppgifter”. Dessa bestammelser kraver narmare
bestamt att “nar en eller flera tillverkare har for avsikt att i gemenskapen tillverka ett
amne och/eller nar en eller flera importérer har for avsikt att importera detta amne”, ska
informationen om amnets egenskaper och dess klassificering “férst lamnas in av en
registrant som agerar efter éverenskommelse med de Ovriga registranter som givit sitt
samtycke (nedan kallad ledande registrant)”.

Kommissionens genomférandeférordning (EU) 2016/9 om gemensamt inlamnande och
utnyttjande av data bekraftar och konsoliderar skyldigheten for flera registranter av
samma amnesidentitet att ldmna viss information gemensamt. Konkret krdver gemensamt
inlamnande av information att de berérda parterna enas om granser och
tillampningsomrade fér @mnesidentiteten. Detta kallas d@mnesidentitetsprofil eller SIP
(Substance Identity Profile). SIP férvantas ange de granser fér amnet som registranterna
har kommit 6verens om att tdcka med de gemensamt inlamnade uppgifterna. Detta galler
aven registranter som kan ha hoppat av fran viss information som lamnas in gemensamt.

Overenskommelsen om tillampningsomradet for den &mnesidentitet registreringen ticker
4r darmed en forutsdttning fér ett gemensamt inldmnande. Oppenhet om
tillampningsomradet fér denna &mnesidentitet och om de data den hanvisar till &r centralt
for genomférandet. Foljaktligen maste tillimpningsomradet fér &mnet eller SIP
rapporteras tydligt i den ledande registrantens underlag fér alla évriga registranters
rakning, samtidigt som alla registranter rapporterar sina uppgifter om sammansattning
individuellt.

I

Figur 2 nedan finns ett enkelt dskadliggérande exempel pa ett satt att faststalla &mnets
identitetsprofil foér kemikalier som tillverkas i eller importeras till EU av enskilda
registranter. Det visar identifiering av amnet som ska registreras, aggregering av de olika
sammansattningarna, framtagning av data och slutligen inlamning i IUCLID-format som
ett registreringsunderlag. Exemplet galler ett enkelt, valdefinierat amne med en
bestdndsdel. Fér mer komplexa dmnen kan processen med att definiera SIP inbegripa
dterupprepning av stegen 3 och 5 i figuren.

Under diskussionerna mellan potentiella registranter kan SIP-dokumentationen ha formen
av exempelvis ett Word-dokument eller Excel-ark dar relevant o6verenskommen
information registreras och gors tillganglig fér alla medlemmar och potentiella
medlemmar. Vissa branschorganisationer har gjort mallar tillgangliga fér SIP som har
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anvants av manga registranter (t.ex. Cefic-mallen3+). Andra har helt enkelt dokumenterat
relevant information i ett Word-dokument pa webbplatsen for det konsortium som har
inrattats for att arbeta med registreringen av det berérda amnet.

2. Beskriva identitet och tillampningsomradde for ett amne som motsvarar de data
som lamnas in for en registrering

De steg som kan gas igenom av flera registranter nar de definierar dmnets identitet
motsvarande de data som de ld&mnar in gemensamt dskadliggdrs schematiskt i exemplet
i

Figur 2 (stegen 1 till 4) for enkla, valdefinierade amnen.

Varje enskild potentiell registrant avgor sina skyldigheter for det han eller hon
tillverkar/importerar baserat pd definitionen av &mnet i artikel 3.1 och tillampar de
principerna fér amnesidentifiering i denna vaglednings huvuddel (stegen 1 och 2 i

Figur 2).

Varje potentiell registrant kan sedan kontrollera om &6vriga potentiella registranter har
kommit fram till samma “namn och o&vriga identifierare” (steg 3). Fran denna
utgdngspunkt kan de potentiella registranterna kollektivt tillampa principerna frdn denna
vdaglednings huvuddel fér att definiera granserna for den amnesidentitet som motsvarar
de data de har [amnat in gemensamt, dvs. amnesidentitetsprofilen (SIP) (steg 4).

SIP beskriver pa ett allmént satt &mnets tillampningsomrade utifrdn dess sammanséttning
(inklusive andra relevanta parametrar, sdsom morfologi, t.ex. fysisk form, form), dess
namn och andra identifierare for vilka de klassificerings- och farodata som har lamnat in
gemensamt kan vara relevanta. Fér att undvika att konkurrenter utesluts fran det
gemensamma inldmnandet bér definitionen i SIP inte bygga pa en dverdrivet konservativ
strategi.

SIP faststaller det inneboende sambandet mellan @mnesidentiteten och de farodata som
ska lamnas in gemensamt. Om den faststadlls tillrackligt tidigt kan den underlatta fasen
med framtagning/insamling av information nar registreringsskyldigheterna ska uppfylls
(beskrivs i vagledningen om informationskrav och kemikaliesdkerhetsbedémning, steg 5 i

Figur 2 nedan) genom att den sakerstaller att de data som tas fram eller samlas in tacker
in hela @amnesidentiteten.

For mer komplexa amnet anvands enligt beskrivningen i avsnitten 4.2.3 och 4.3 i
huvuddelen av vagledningen normalt fler parametrar och/eller deskriptorer foér
sammansattningsinformation (t.ex. en beskrivning av kallan/processen) av potentiella
registranter i stegen 1-3 och de parametrar man enas om kan sedan inkluderas i SIP (steg
4). I vissa fall kan det dven hénda att sambandet mellan gréansen for @mnesidentiteten
och farodata som lamnas i gemensamt inte blir helt klar férrdan en del av eller alla
tillgangliga farodata har samlats in. Det kan handa att dterupprepningar mellan stegen 3-
5 behdvs beroende pa hur komplex dmnesidentiteten ar och vilka data som samlas in i
steg 5, t.ex. Nar vissa sammansattningar innehdller bestandsdelar som utldser
klassificering och markning och/eller PBT-bedémning. SIP kan innehdlla mer &n en

34 Sip beskrevs ursprungligen i Cefic "Guidance for Lead Registrants” pa
http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-reach/Guidances-and-Tools1/. Exempel pa
SIP som utvecklats av registranter som anvénder denna mall finns t.ex. p@ ReachCentrums
webbplats http://www.reachcentrum.eu/consortium.html.
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sammansattningsprofil for att beskriva granserna for amnesidentiteten tillrackligt val.

SIP maste innehalla allman information som gér det méjligt att avgdra grianserna for den
amnesidentitet som motsvarar gemensamt inlamnade data:

e amnets namn,

e andra identifierare (t.ex. CAS-nummer, EG-nummer och strukturinformation och
beskrivning, beroende pa vad som &r relevant) som ticks av alla registranterna for
den ber6érda amnesidentiteten,

e uppgifter om sammansattningen:

o identiteterna fér bestdndsdelar som &r relevanta fér &mnesidentifieringen
och respektive koncentrationsintervall,

o generisk lista med identiteterna for stabiliseringsmedel som &r relevanta
for amnesidentifieringen (och respektive koncentrationsintervall),

o generisk lista med ytterligare parametrar som ar relevanta for amnestypen
(t.ex. kallprocessdeskriptorer for vissa UVCB-amnen).

Det ar viktigt att alla gemensamma registranter ar dverens om de parametrar som
definierar granserna for den amnesidentitet som tacks av det gemensamma inldmnandet
och att dessa parametrar dokumenteras tydligt i SIP. En SIP maste darfér dndras eller
utdka p@ begdran av nya potentiella registranter om registranterna samtycker till att en
del av eller alla gemensamt inlamnade data aven ar relevanta for det @mne som tillverkas
eller importeras av denna registrant.

SIP far inte leda till att konfidentiell affdrsinformation delas mellan registranter eller till att
o M . ' . . o M .s .
sadan information lamnas ut till tredje parter fran det gemensamma inlamnandet. Nar
potentiellt konfidentiell affarsinformation skulle behdva delas av de gemensamma
registranterna for en klar definition av SIP kan de 6évervaga att anvanda en férvaltare,

enligt beskrivningen i vagledningen om datadelning.

3. Praktisk vdgledning om att dokumentera dmnesidentitetsprofilen

De allmanna principerna fér @mnesidentifiering fér valdefinierade och UVCB-&mnen
beskrivs i vagledningens huvuddel. Nedan finns en del praktisk vagledning om hur dessa
principer tillimpas korrekt. I végledningens huvuddel tas det upp att undantag fran
allmanna principer &r mojliga. Sadana undantag kréver att registranterna kan visa det
inneboende sambandet mellan amnesidentiteten och farodata som Idmnas in gemensamt.

3.1 Valdefinierade amnen

For ett valdefinierat &mne maste principen om >=80 viktprocent fér ett &mne med en
bestandsdel och <80 %, >= 10 % for ett &mne med flera bestdndsdelar féljas néar
huvudbestandsdelen eller huvudbestandsdelarna och deras koncentrationsintervall och
fororeningar definieras. Detta galler varje enskild registrant och samtliga registranter
kollektivt nar SIP faststalls. Sarskilt de féroreningsprofiler som man kommer dverens om
for SIP behdver rapporteras. Om SIP inbegriper specifika féroreningar som skulle paverka
klassificering och méarkning och/eller PBT-bedémning maste de registranter som berérs av
dessa féroreningar dvervaga dem i datainsamlingsfasen (steg 5). Relevant information for
bilaga VII-XI kan lédmnas in gemensamt eller separat av dem i enlighet med artikel 11.3 i
Reach-férordningen (sa kallade avhoppsméjligheter). De koncentrationsvdrden som
rapporteras ska ta hadnsyn till koncentrationsintervallet for hela det gemensamma
inlamnandet.

Fo6r amnen som kraver ytterligare parametrar for en entydig identifiering vid registreringen
behdver varje registrant félja de principer som beskrivs i avsnitt 4.2.3 i vagledningens
huvuddel. Hansyn ska tas till om variation av dessa parametrar skulle utlésa en anpassning
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av klassificering eller farodata som lamnats in gemensamt. Motsvarande &vervdganden
kan behéva gors for att faststélla SIP i férhallande till det gemensamma inldmnandet. Det
kan t.ex. vara nédvandigt att i amnesidentitetsprofilen ta med de parametrar (t.ex. fysisk
form och/eller morfologiska egenskaper som porositet, partikelstorlek och partikelform)
som kan paverka egenskaper som &r relevanta for att avgora faroprofilen (t.ex. 18slighet,
reaktivitet och toxicitet vid inandning). Om detta ar fallet skulle de generiska intervallen
for dessa parametrar som tacks av SIP behdva redovisas Oppet (t.ex. intervall for
partikelstorlekar som galler alla registranter och en lista dver deras form(er) och deras
ytkemier). P8 sd satt sdkerstalls det att farodata som ldmnas in gemensamt &r heltdckande
for amnesidentitetsprofilen.

P& motsvarande sétt kan skillnader mellan den kristallina fasen for oorganiska kemikalier
utlésa olika 6vervaganden avseende faroprofilen som ar specifik for dessa faser (t.ex.
kvarts, kristabolit, amorf kisel). Med hansyn till den mdéjliga skillnaden i egenskaper mellan
de olika faserna maste potentiella registranter av dessa &mnen avgéra om de ska lamna
in en gemensam registrering som tdcker alla faser, inklusive farodata som ar specifika for
olika faser, eller lamna in olika gemensamma registreringar for olika faser (dvs. olika
amnesidentiteter). Oavsett vilket skulle de faser som tacks behdva listas i SIP och
relevanta data for bilaga VII-XI skulle behdva ta upp alla faser som tdacks av registreringen
for att sakerstalla att data tacker SIP fullstandigt.

Det bdr noteras att sammansattningar kan ha olika férorenings- och/eller faroprofiler och
att dessa skillnader inte nédvéandigtvis innebdr att sammansattningarna inte gar att
registrera i samma registrering.

3.2 UVCB-amnen

Fo6r UVCB-amnen kan identifieringen vara mer problematisk. Darfor ar det till stor hjalp
med dppen dokumentation fér att kunna enas om @mnesidentiteten fér den gemensamma
registreringen. Varje potentiell registrant skulle behéva 6évervédga raden i huvuddelen av
denna vdgledning individuellt och sedan tillampa samma principer kollektivt. Ldgg marke
till att aggregeringen av koncentrationsintervall i SIP kan leda till en profil med ett mycket
brett koncentrationsintervall, eventuellt till en punkt dar @mnet inte langre kan betraktas
som ett enda amne.

Enligt beskrivningen i huvuddelen ar grunden for identifiering av vissa UVCB-amnen deras
kdlla och den process som anvands for att tillverka dem i stéllet for identiteter och
koncentrationsintervall for deras bestdndsdelar. I dessa fall fungerar andra deskriptorer
som stéllféretradare for bestdndsdelarnas identiteter och deras respektive
koncentrationsintervall. Potentiella registranter kan beskriva tillverkningsprocessen utifran
kalla och process i den omfattning som kravs for att identifiera @mnet. Beskrivningen kan
innefatta ytterligare parametrar/kannetecknande egenskaper som registranterna beslutar
ar avgérande fér deras amnesidentitet (se t.ex.Tabell 5 i vagledningens huvuddel). Foér
den gemensamma registreringen delas deskriptorerna endast i den man det krévs for att
enas om tillampningsomradet fér UVCB-amnets identitet fér registreringen. Potentiella
registranter kan félja de principer som beskrivs i vdgledningens huvuddel bade individuellt
och sedan kollektivt. SIP ger darmed en generisk rapportering av parametrar for kallan
och processen s3 att den ticker in alla enskilda registranters sammansattningar. Detta
visas i Figur 3.

Fér &mnen som identifieras utifrdn kalla och process géller sdsom beskrivs i vdgledningens
huvuddel att betydande férandringar av kallan eller processen sannolikt leder till en annan
amnesidentitet som bor registreras separat. Undantag fran den principen skulle kréva att
registranterna kan visa att varje kombination av process och kalla ger sammansattningar
som kan behandlas i samma gemensamma registrering. Mindre variationer av kallmaterial
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och process och/eller processforhallanden kan innefattas i SIP. Registranterna bér enas
om att varje kombination av process/kadlla ger sammansattningar som ar lika i den
meningen att det &r meningsfullt att de omfattas av samma &mnesidentitet. De bér ocksa
se till att farodata &ar lampliga for hela det variationsomrdde som técks av SIP.
Registranterna maste narmare bestdmt kunna motivera att de farodata som ldmnas in
gemensamt ar relevanta for alla dessa sammansattningar eller i relevanta fall har
anpassats till den information som lamnas fér vissa sammansattningar enligt artikel 11.3
i Reach (avhopp).

For att visa relevansen av de data som lamnas fér varje kombination av process och kalla
behdver kombinationerna dokumenteras 6ppet i SIP, med angivande av inklusions- och
exklusionskriterier som tilldampas for framtida gemensamma registranter.

Fér andra typer av UVCB-amnen (se avsnitt 4.3.2 i huvuddelen) kan en kombination av
sammansattningsdeskriptorer och ytterligare deskriptorer anvandas av potentiella
registranter efter vad som &r relevant. For vissa oljekemikalier varierar t.ex.
sammanséattningen pad grund av att fordelningen av alkylkedjornas ldngd varierar, och
denna langdférdelning kan anvandas som en ytterligare deskriptor som anvands i
identifieringen. Den strategi SIEF valjer bor dokumenteras 6ppet i deras SIP.

3.3 Amnesidentitetsprofil

Alla registranter som lamnar in information gemensamt ansvarar for att enas om vilka
parametrar som behoévs for deras @mnesidentifiering och for att dokumentera dem 6ppet
i sin motsvarande SIP. Avvikelser eller undantag fr&n de normala principerna for
amnesidentitet som tillampas kollektivt behdver dokumenteras ©6ppet. Eftersom
inklusions- och exklusionskriterier dokumenteras i SIP behover SIEF se till att de kriterier
som anvands ar 6ppna och att relevanta data i bilaga VII-XI som samlas in och tas fram
bevisligen técker den eller de dverenskomna sammansattningsprofilerna.

Nar potentiella registranter individuellt tar med stabiliseringsmedel enligt artikel 3.1 i sin
identitetsprofil beh6ver deras identiteter och koncentrationsintervall 6verenskommas och
redovisas i SIP.

I datainsamlingsfasen behoéver relevansen av det eller de testmaterial som anvands for att
ta fram eller samla in data uppfylla informationskraven i bilaga VII-XI. Motiveringen till
slutsatsen att de sammansattningar som tacks av SIP ar representativa behdver
dokumenteras och inkluderas i den tekniska dokumentationen. Detta ar sarskilt relevant
for komplexa @mnesidentiteter som tacker breda sammansattningsprofiler.

Potentiella registranter kan under datainsamlingen avgdra om deras SIP ar alltfér bred och
inte passar foér gemensamt inldmnande av faroinformation som ar representativ for
dmnesidentiteten. I s3 fall kan de potentiella registranterna bestamma sig for att dela upp
SIEF-forumet till tva eller fler &mnen3%. Varje d&mne far dad sin egen SIP och sitt eget
gemensamma inldmnande av faroinformation som ska vara specifikt representativ for den
amnesidentiteten. Skalen till att viss faroinformation inte var representativ for vissa av
amnesidentitetens parametrar behdver dokumenteras 6ppet i SIP fér varje separat
registrering. I denna fas kan de olika potentiella registranterna dessutom avgdra att

35 Qvervaganden om Einecs roll ndr &mnesidentiteten faststalls enligt Reach finns i det CARACAL-
dokument som man enades om vid det fjarde motet fér behdriga myndigheter fér inférandet av
Reach och CLP (CARACAL): CA/74/2009 rev.2 "Substance identity and SIEF formation (the role of
EINECS)".
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sammanséttningsprofilerna behdver férfinas ytterligare utifrén bestdndsdelar och/eller
orenheter som utléser klassificering och markning, PBT-bedémning osv.

For potentiella registranter som har for avsikt att ansluta sig till andra potentiella
registranter som redan har enats om en SIP men &nnu inte har lamnat in registreringen
galler att de behéver dvervaga om deras @mnesidentitetsinformation ligger inom ramarna
for aktuell SIP. Om inte behéver de diskutera och komma Overens med potentiella
registranter om dessa antingen behdver utéka sitt tillampningsomrdde for profilen sa att
den nya medlemmens dmne kan ingd eller enas om att dennes @mne inte ligger inom
tilldAmpningsomradet.

En anpassning av SIP skulle krdvas om det amne som ska registreras av den potentiella
registranten har specifika parametrar for amnesidentiteten som kan innebara att den
faroinformation som lamnats in gemensamt inte ldngre blir representativ och att det darfor
krdvs en sarskild motivering (t.ex. en specifik orenhet, ett annat
sammanséattningsforhallande, en annan fas, en annan partikelstorlek osv.). Fér
oppenhetens skull ska denna parameter anges i SIP.

I enskilda fall kan potentiella och befintliga registranter enas om att de farodata som har
[dAmnats in gemensamt i grunden inte ar representativa for den potentiella registrantens
amne pa grund av avvikande parametrar féor &mnesidentiteten som inte ligger inom de
dverenskomna SIP-grdnserna. I sa fall ska den potentiella registranten ldmna in en separat
registrering, antingen tillsammans med andra registranter med en @mnesidentitet som
inbegriper denna parameter, eller individuellt om det inte skulle finnas nadgra andra
registranter av samma amnesidentitet.

4. Rapportera amnesidentitetsprofilen i registreringsunderlaget
Nar de potentiella registranterna har samlat in/tagit fram alla data som kravs enligt

bilaga VII-XI for deras amne (dvs. steg 5 i

Figur 2) dr datapaketet klart att rapportera i IUCLID-format i underlagen for inlamning
till Echa (dvs. steg 6 i

Figur 2). For rapportering av SIP i IUCLID-format ska namnet och andra identifierare,
sammanséttningsinformationen och andra parametrar rapporteras pa relevant sétt i
IUCLID-avsnitten 1.1 och 1.2.

Amnesidentitetsprofil Rapporterad i IUCLID

namn och andra identitetsbeteckningar avsnitt 1.1 i alla underlag
sammansattningsinformation och andra avsnitt 1.2 i den ledande registrantens
parametrar efter vad som ar relevant underlag

SIP-namnet och andra identitetsbeteckningar rapporteras i avsnitt 1.1 i alla underlag. Den
ledande registranten rapporterar sammansattningsinformationen fér SIP och andra
relevanta parametrar i avsnitt 1.2 av sitt underlag i form av en “"grénssammansattning for
dmnet”36. Den ledande registranten maste ocksa lamna in alla relevanta bilaga VII-XI-

36 Instruktioner om hur man anger "boundary composition of the substance” finns i manualen "Hur
man sammanstéller registrerings- och PPORD-underlag” pa http://echa.europa.eu/manuals.
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data i avsnitten 4-14 (om det inte finns ndgra motiverade avhoppsméjligheter for ett eller
flera informationskrav) for alla registranters rakning.

Alla registranter (inklusive den ledande) rapporterar i avsnitt 1.2 i sitt eget underlag den
specifika sammansattningsinformationen fér amnet som deras respektive juridiska enhet
tillverkar eller importerar. Detta innebar att den ledande registranten rapporterar bade
sammansattningsinformationen for SIP och sammansattningsinformationen fér sin egen
enhet i avsnitt 1.2 i sitt underlag medan alla dvriga registranter rapporterar sin egen
specifika sammansattningsinformation. Varje standardregistrering maste ocksa innefatta
relevant analytisk information i avsnitt 1.4 i IUCLID.

Varje registrant bor visa att sammansattningsinformationen for de amnen som han eller
hon tillverkar eller importerar tacks av SIP enligt rapporten i “granssammansattningen”
och i sin tur tacks av de bilaga VII-XI-data som lamnas i den ledande registrantens
underlag (i avsaknad av motiverade avhoppsmadéjligheter).

Tekniska instruktioner om hur sammansattning ska rapporteras i IUCLID-format finns i
IUCLID-manualerna (http://echa.europa.eu/manuals).

Figur 2 (nasta sida): En schematisk dversikt dver de steg potentiella registranter
behover ta fran det att de har faststéllt sina registreringsskyldigheter (1) till dess att de
definierar sin SIP for sin enda damnesidentitet (4) och slutligen lamnar in sina
registreringar och uppfyller sina formella skyldigheter att registrera sina amnen (8).
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Juridisk enhet (JE) 1 tillverkar "A” i
féljande renheter:

-80%A,5%B,5%C,10%D
-85%A,2,5%8,2,5%C,10% D
-95%A,5%D

-85%A, 15%B

-99,9% A, 0,01 % B/C/D

-85%A,25%8B,25%C,10%D

)

Juridisk enhet (JE) 2 tillverkar "A” i
foljande renheter:

-80%A,5%E5%F,10%G
-95%A,5%G

-85%A,15%G

v

Juridisk enhet (JE) 3 tillverkar "A” i
foljande renheter:

-80%A,5%B,15%C
-85%A,5%B,5%C,5%F

-85%A,15%C

v

Varje produktion uppfyller definitionen av amnet enligt artikel 3.1

Alla produktioner behover registreras

-

Anvand huvuddelen i vagledningen for amnesidentifiering for att faststalla identiteten for det amne som ska registreras

-

A >80 viktprocent i alla sammanséttningar

-

Kan definieras som ett valdefinierat monokomponentdamne med identiteten "A”

A\

Amnesnamn och andra identifierare
faststélls av JE 1: ”A”

Sammanséttningsinformation fér JE:
80-100% A
0-15%B
0-5%C
0-10% D

&

)

\ 4

Amnesnamn och andra identifierare
faststills av JE 2: "A”

Sammanséttningsinformation fér JE:
80-100% A
0-5%E
0-5%F
0-15% G

Amnesnamn och andra identifierare
faststélls av JE 3: ”A”

Sammanséttningsinformation fér JE:

80-100% A
0-5%B
0-15%C
0-5%F
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B Faststalla och uppfylla skyldigheter vid gemensamt
inlamnande

Alla JE som har identifierat sitt amne som "A” fyller i sin

sammansattningsinformation fér sin JE och enas om

sammanséattningsinformationen fér &mnesidentiteten for

rmation for JE1: rmation for JE 2: rmation for JE 3:
80-100 % A 80-100 % A 80-100 % A
0-15%B 0-5%E 0-5%B
0-5%C 0-5%F 0-15%C
0-10% D 0-15%G 0-5%F

gemensam registrering
ammansattningsinfo ammansattningsinfo ammansattningsinfo -

B Amnesidentitetsprofil
SIP
Ooverenskoms av alla registranter av den
dmnesidentitet som ska registreras

Namn och andra identifierare for "A”
Sammansattningsinformation fér amnet:
80-100 % A
0-15% B
0-15% C
0-10% D
0-5%E
0-5%F
0-15%G

)

B Datainsamlings-/dataframtagningsfasen beskrivs

i Vagledning om informationskrav och
kemikaliesdakerhetsbedémning

Mal: sammanstélla en grunduppsattning fys-kem-, tox-
och ekotox-data for amnesidentiteten sa att
faroprofilen for alla produktioner som omfattas av
amnesregistreringen gar att faststalla och lampliga
riskminimeringsatgarder kan foreslas

SIEF aterupprepar vid behov SIP-sammanséttningarna
for att fylla dataluckor, foresla tester, vilja
testmaterial, PBT-beddmning, klassificering och
markning osv ...

Rapportering i lUCLID-format

motiverade avhopp)

Datapaket (bilaga VII-XI-data som krévs) som tacker SIP &r fardigt for inlamning av den ledande registranten (LR) som agerar for alla registranters rakning (i franvaro av

= LR rapporterar sammansattningsinformationen fér amnet tillsamman med motsvarade bilaga VIFXI-data i sitt underlag

= Varje medregistrant rapporterar den sammansattningsinformation som ar specifik for hans/hennes juridiska enhet i sitt eget underlag

.

Underlagen ldmnas via Reach-IT vid formellt uppfyllande av registreringsskyldigheterna for alla produktioner i steg 1

Inlamning av underlag via Reach-IT

¥

Underlag for registrerade amnen som ingar i registreringsdatabasen

databasen

= All information finns pa Echas webbplats for informationsspridning

= SIP hanvisar nu till namn och andra identifierare och sammansattningsinformation for ett registrerat amne for vilket det finrs ett motsvarande bilaga VII-XI-datapaket i

= Alla produktioner i steg 1inom tillampningsomradet for SIP tacks av datapaketet med fyskem-, tox- och ekotox-data
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Figur 3: Askadliggorande schema for definition av en SIP (steg 4 i figur 2) for ett &mne av UVCB-typ som identifierats baserat pa
deskriptorer for kédlla och process fran enskilda juridiska enheters beskrivningar av killa och process.
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