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EESSONA

Kaesolevas dokumendis kirjeldatakse, kuidas ainet REACH- ja CLP-maaruse kohaselt nimetada
ja identifitseerida. Juhend kuulub juhendisarja, mille eesmark on aidata koigil sidusrihmadel
tdita REACH- ja CLP-maarusega kehtestatud kohustusi. Dokumendid sisaldavad Uksikasjalikke
juhendeid REACH- ja CLP-maaruse mitmesuguste oluliste menetluste ning teaduslike ja/voi
tehniliste meetodite kohta, mida tootjad voi ametiasutused peavad kasutama REACH- ja CLP-
maaruse nouete taitmiseks.

Juhendid koostati ja arutati labi REACH-rakendusprojektide raames Euroopa Komisjoni
teenistuste juhtimisel ning kaasatud olid kdik asjaomased sidusriihmad: liikkmesriigid, tootjad ja
vabalhendused. Juhendeid saab alla laadida Euroopa Kemikaaliameti veebilehelt
(http://echa.europa.eu/quidance-documents/quidance-on-reach). Taiendavad juhendid
avaldatakse veebilehel parast nende valmimist voi ajakohastamist.



http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach
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DOKUMENDI MUUDATUSED

Versioon ‘ Selgitus Aeg

Versioon 1 Esmavaljaanne Juuni 2007
Versioon 1.1 | Parandus November
2011
- Pealkirja ja peatlikkide pealkirjadesse lisati viide CLP-mdarusele (ainult
(16. detsembri 2008. aasta maarus (EU) nr 1272/2008). inglise
keeles)

- Lisati tekst, mis selgitab juhendi reguleerimisala. Kogu
dokumendist kustutati liigne tekst.

- Kogu teksti lisati asjakohased viited CLP-ma&arusele.

- Termin ,tehniline juhend" (TGD) asendati kogu tekstis terminiga
~Jjuhend®.

- Termin ,valmistis" asendati kogu dokumendis terminiga ,segu".
- Termin ,,punkt" asendati kogu dokumendis terminiga ,jaotis".

- Termin , eelregistreerimine® asendati kogu dokumendis terminiga
»(hiline) eelregistreerimine".

- Lisati lihendid AAS ja CLP; lihendid RIP ja TGD kustutati.

- Muudeti sulami, EU loetelu, IUCLIDi kirjeldusi. Lisati EU numbri,
loetelunumbri, segu ja teatatud aine maaratlused. Termini
»valmistis® maaratlus kustutati.

- Jaotis 3.2 toimetati, et tapsustada sisu.

- Jaotis 3.3 toimetati, et tapsustada CLP-kohustustega seotud sisu.
- Jaotises 4.2.2.1 muudeti koostisosade esitamise viisi, esitades
neid mitte protsendilise kontsentratsiooni, vaid tdhestikulises
jarjestuses, nii et suhtelist koostist ei saa tuletada loetelu

jarjestuse alusel.

- Jaotises 4.2.3.1 asendati termin , kristallivore" terminiga
JKristall®.

- Jaotis 4.3.1.2.3 toimetati, et tapsustada sisu.

- Jaotises 5 lisati viide andmete esitamise kasiraamatu osale 18
~Kuidas esitada REACH-registreerimisel aine olemust IUCLID 5-s".
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- Jaotis 5 vaadati labi, et tapsustada sisu.

- Jaotises 6 asendati termin ,eelregistreerimine™ terminiga , (hiline)
eelregistreerimine™.

- 1. liites uuendati mittetodtavaid linke.

- Kustutati 2. liite jaotis 4.3, sest selle sisu on asjakohasel
veebilehel.

Versioon 1.2 | Parandus

Faasiaine méaaratlus Ghtlustati maarusega (EU) nr 1354/2007 ja
maaruse (EU) nr 1907/2006 ELT L 36 (5.2.2009) Ik 84 avaldatud
parandusega muudetud mé&aruses (EU) nr 1907/2006 oleva
maaratlusega.

NB! Versioonide 1.1 ja 1.2 muudatused on konsolideeritud samasse
versiooni 1.2, mis tolgitakse muudesse keeltesse kui inglise keelde.

Versioon 1.3 | Parandus
Peatiikki 7.6 lisati kaks puuduvat struktuurivalemit.

Versioon 1.4 | Parandus

- Dokument kujundati imber nii, et see on kooskdlas ameti
kasutatava siimboolikaga.

- Kustutati peatikk 8, mis sisaldas IUCLIDi vananenud versioonil
pohinevaid tehnilisi juhendeid.

- Parandati jaotises 7.5 kristobaliidi ja kvartsi kirjeldust ning jaeti
valja viide direktiivile 2000/30/EU.

- Kustutati viited peatikile 8 ja andmete esitamise kdasiraamatutele
ning lisati viide uutele ECHA kasiraamatutele.

- Kustutati III lisa ja teave sisestati dokumendi muudatuste
tabelisse.

- Parandati mitteté6tavad veebilehe lingid ja toimetamisvead.
Versioon 2.0 | Osaline ajakohastamine piirdub jargmisega:

- Lisati uus III lisa koos aine identifitseerimisandmete profiili
kontseptsiooni kirjeldusega.

- Lisati uus tekst peatlikki 1, et tutvustada uut III lisa.

- Parandati triki- ja toimetamisvead.

Marts
2012

Veebruar
2014

Juuni 2016

Detsember
2016
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Versioon 2.1

Versioon 3.0

Parandati trikivead tekstis ja vead III lisa joonise 2 naidete
koostise teabes.

Uuendus:

- viidi kooskdlla komisjoni 24. martsi 2022. aasta maarusega (EL)
2022/477 tehtud muudatustega.

- Eemaldati viited (hilisele) eelregistreerimisele
- Parandati triki- ja toimetamisvead
- Lisati lingid ECHA tugilehetedele ning kisimustele ja vastustele

- Kustutati III lisa punkt 5 (Gleminek IUCLID 5-It IUCLID 6-le)

Mai 2017

Detsember
2023
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1. Uldist

REACH-mé&arusega (maarus (EU) nr 1907/2006) loodi kemikaalide registreerimise,
hindamise, autoriseerimise ja piiramise slisteem ning asutati maaruse rakendamiseks
Euroopa Kemikaaliamet (ECHA).!

CLP-mé&éarus (méaarus (EU) nr 1272/2008) on keemiliste ainete ja segude klassifitseerimise,
margistamise ja pakendamise uus Euroopa mdarus.? Maarusega kehtestati Euroopa Liidus
kemikaalide liigitamise ja mérgistamise uus siisteem, mis pdhineb URO (ldisel Ghtlustatud
siisteemil (URO GHS).

REACH-madarus kasitleb aineid. REACH-protsesside korraliku toimimise tagamiseks on
aarmiselt oluline identifitseerida ained 0Oigesti ja (heselt. Ainete identifitseerimise ja
nimetamise juhendi eesmark on toetada té6stust, liikkmesriike ja Euroopa Kemikaaliametit.

Kdesolev juhend tugineb ainete identifitseerimise kogemusele, mis on saadud varasema
tldise kemikaalidigusakti (direktiiv 67/548/EMU ja direktiiv 98/8/EMU) raames. Juhendi
sOnastus lahtub siiski aine identifitseerimisandmete esitamise praegusest tavast, nagu seda
satestavad REACH-maarus ja CLP-maarus. Samuti on arvesse voetud ka valjaspool Euroopa
Liitu kasutatavate kemikaaliprogrammide asjakohaseid lahenemisviise.

Juhendis on mitme ainetilbi kohta konkreetsed juhised.

Juhendi kasutuseesmark on selgitada, kuidas identifitseerida ja nimetada REACH- ja CLP-
maadrusega reguleeritavaid aineid.

1.1. Eesmargid

Juhendi eesmark on selgitada tootjatele ja importijatele, kuidas REACH- ja CLP-maaruse
kontekstis registreerida ja teatada aine identifitseerimisandmeid. Juhendi Uks olulisimaid
elemente on selgitus, kuidas ainet nimetada. Samuti antakse selles juhiseid selle kohta, kas
aineid vOib REACH-maaruse ja CLP-maaruse kontekstis kdsitada samadena ning kuidas saab
rakendada pohimotet ~Uks aine, Uks registreering", madratledes aine
identifitseerimisandmete profiili. Sama aine identifitseerimisandmete profiiliga hdlmatud
ainete samasuse identifitseerimine on oluline paringute esitamisel, andmete jagamisel,
andmete Uhisel esitamisel, klassifitseerimis- ja margistusandmiku teate esitamisel ning
klassifitseerimise ja margistuse Uhtlustamisel.

Soovitatav on, et aineid identifitseeriksid toOstusettevotete eksperdid. Tédstuse nendele
esindajatele, kellel on ainete identifitseerimisel vahe kogemusi, on juhendi lisas
identifitseerimise Uksikasjalikumad lisajuhendid.

Juhendis on ka veebilingid asjaomastele vahenditele, millega saab iseloomustada ja
kontrollida aine keemilisi identifitseerimisandmeid.

1 Euroopa Parlamendi ja ndukogu mé&éarus (EU) nr 1907/2006, 18. detsember 2006, mis késitleb
kemikaalide registreerimist, hindamist, autoriseerimist ja piiramist (REACH) ning millega asutatakse
Euroopa Kemikaaliamet, muudetakse direktiivi 1999/45/EU ja tunnistatakse kehtetuks ndukogu
maarus (EMU) nr 793/93 ja komisjoni maarus (EU) nr 1488/94 ning samuti ndukogu direktiiv
76/769/EMU ja komisjoni direktiivid 91/155/EMU, 93/67/EMU, 93/105/EU ja 2000/21/E0

2 Euroopa Parlamendi ja ndukogu mé&éarus (EU) nr 1272/2008, 16. detsember 2008, mis késitleb ainete
ja segude klassifitseerimist, margistamist ja pakendamist ning millega muudetakse direktiive
67/548/EMU ja 1999/45/EU ja tunnistatakse need kehtetuks ning muudetakse méaarust (EU)
nr 1907/2006
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Uksikasjalikud juhised, kuidas sisestada aine identifitseerimisandmeid IUCLIDi mitmesuguste
REACH- ja CLP-tegevuste korral, on ECHA kasiraamatutes aadressil
http://echa.europa.eu/manuals..

1.2. Reguleerimisala

REACH-maaruse artikli 1 kohaselt kasitleb maarus ainete vdi segude ja toodete koostises
esinevate ainete tootmist, importimist, turuleviimist ja kasutamist. Segusid ja tooteid kui
selliseid REACH-maarus ei reguleeri.

Kooskdlas REACH-ma&aruse artikliga 10 tuleb aine registreerimiseks dokumenteerida aine
identifitseerimisandmed vastavalt REACH-madruse VI lisa punkti 2 parameetritele (vt
Tabel 3). CLP-maaruse artikli 40 10ike 1 kohaselt teatamise eesmargil aine
identifitseerimisandmete esitamiseks tuleb I|dhtuda samadest parameetritest (mida
satestatakse REACH-madruse VI lisa punktides 2.1-2.3.4). Juhendis kasitletakse REACH- ja
CLP-maéaruse reguleerimisalasse kuuluvate ainete asjakohast identifitseerimist ning
selgitatakse, kuidas kasutada aine REACH-maaruse VI lisa punkti 2
identifitseerimisparameetreid. @ Aine identifitseerimisandmed peavad olema aine
tuvastamiseks piisavad. Aine identifitseerimise parameetreid vdib valja jatta, kui see ei ole
tehniliselt voimalik vOi kui ilmneb, et teaduslikult ei ole vaja noutud teavet esitada.
Véljajatmise pohjused tuleb selgelt esitada ja need peavad olema teaduslikult pohjendatud.

Aine identifitseerimine sOltub aine tllbist. Seetdttu kasitletakse mitmes peatiikis
konkreetseid ainetiitpe.

EU loetelud, mida kasutatakse direktiivi 67/548/EMU raames (EINECS-, ELINCS- ja NLP-
loetelu) on aine identifitseerimisel olulised vahendid. Nende REACH-rolli selgitatakse peatlikis
3.2.

REACH- ja CLP-maaruse (ning jarelikult ka kaesoleva juhendi) reguleerimisalasse kuuluvad
ained on tavaliselt aine tootmisel toimuvate keemiliste reaktsioonide saadused, mis vodivad
sisaldada mitut koostisosa. REACH- ja CLP-maaruse madratluse kohased ained on muu hulgas
ka keemiliselt saadud voi looduslikest materjalidest eraldatud ained, mis vdivad koosneda
samast elemendist vdi molekulist (nt puhtad metallid vdi teatud mineraalid) voi mitmest
koostisosast (nt eeterlikud dlid, sulfiidsete metallimaakide sulatamisel tekkiv metalli ja sulfiidi
sulam). Muude (henduse odigusaktidega reguleeritavad ained on paljudel juhtudel siiski
REACH-registreerimiskohustusest vabastatud (vt REACH-madruse artikkel 2). Samuti on
registreerimiskohustusest vabastatud REACH-maaruse 1V lisas loetletud ained ja ained, mis
vastavad REACH-ma&aruse V lisas satestatud teatud kriteeriumidele. NB! Kuigi aine voib olla
registreerimiskohustusest vabastatud, ei téhenda see tingimata, et aine on vabastatud muude
REACH-ma&aruse jaotiste v6i CLP-maaruse nduetest.

REACH-madaruse kohaselt ndutakse, et sama aine registreerijad lepiksid Uhiselt kokku, et
esitada Uhiselt teatud teavet aine kohta (pdhimdte , (ks aine, ks registreering™)3. P6himotte
rakendamiseks on vaja selgust, kuidas registreerija on maaratlenud oma aine
identifitseerimisandmete profiili ulatuse.

3 Uksikasjalik teave sama ainet kasitlevate andmete iihise esitamise kohta on esitatud andmete
Jjagamise juhendis.


http://echa.europa.eu/manuals
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1.3. Juhendi ulesehitus

Taustteave, nagu juhendi eesmargid ja ulatus, on esitatud peatiikis 1 ning kasutatud lihendid
ja moisted peatiikis 2. Aine REACH-ma&aruse alusel identifitseerimise raamistiku, nt aine
maaratluse ja ndutava teabe asjakohane teave on peatiikis 3.

Aine identifitseerimise ja nimetamise praktilised juhendid on peattikis 4.

- Peatlikis 4.1 kirjeldatakse, mis eristab tapselt maaratletud ja tapselt maaratlemata
aineid; kummaski pohirihmas on alarihmi, millel on oma konkreetsed aine
identifitseerimise juhendid. Esitatud on juhtskeem, et kasutaja saaks leida aine
identifitseerimisjuhendite asjakohase peatiki.

- Jargmistes peatlikkides esitatakse iga ainetlilibi kohta identifitseerimiseeskirjade ja
naidetega konkreetsed juhendid.

Peatlkis 5 selgitatakse, kuidas kontrollida, kas aineid saab kasitada samadena. Peatlikis 6
selgitatakse, kuidas esitada aine identifitseerimisandmeid paringumenetluses.

Peatlikis 7 esitatakse peatliki 4 praktiliste juhendite kohta Uksikasjalikud kasutusnaited.

I lisas on veebilingid asjakohastele vahenditele, millega saab aine identifitseerimisandmeid
iseloomustada ja kontrollida.

ITlisas on rohkem taustteavet aine konkreetsete identifitseerimisparameetrite, naiteks
nomenklatuurieeskirjade, EU ja CAS-numbrite, molekul- ja struktuurivalemi kirjutusviisi ning
analltiliste meetodite kohta.

III lisas on teave aine identifitseerimisandmete profiili kontseptsiooni, Uhise esitamise
kohustuste asjakohasuse ning selle maaratlemise ja esitamise kohta.
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2. Moisted ja liihendid

2.1. Lihendid

Juhendis kasutatud peamised Iihendid koos selgitustega: Tabel 1

Tabel 1. Liihendid

Lithend ‘ Tahendus

AAS aatomabsorptsioonspektroskoopia

AISE Rahvusvaheline Seebi-, Pesemisvahendite ja Majapidamistarvete
Tootjate Uhendus

CAS Chemical Abstracts Service

CLP maéarus (EU) nr 1272/2008, mis késitleb ainete ja seqgude
klassifitseerimist, margistamist ja pakendamist

EINECS Euroopa olemasolevate kaubanduslike ainete loetelu

EK Euroopa Komisjon

EL Euroopa Liit

ELINCS Euroopa uute keemiliste ainete loetelu

ENCS olemasolevad ja uued keemilised ained (Jaapan)

ESIS Euroopa keemiliste ainete infoslisteem

Gaasikromatograafia | gaasikromatograafia

GHS dldine Uhtlustatud stuisteem

HPLC kdrgsurve-vedelikkromatograafia

InChI IUPACi rahvusvaheline keemiline identifikaator

INCI rahvusvaheline kosmeetikavahendite koostisainete nomenklatuur
IR infrapuna-

ISO Rahvusvaheline Standardiorganisatsioon

IUBMB Rahvusvaheline Biokeemia ja Molekulaarbioloogia Liit
IUCLID rahvusvaheline unifitseeritud kemikaaliteabe andmebaas
IUPAC Rahvusvaheline Puhta Keemia ja Rakenduskeemia Liit
LR massispektroskoopia

massi-% massiprotsent

NLP endine polimeer

NMR tuumamagnetresonants
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ppm
REACH-ma&arus

SIEF
SIP
SMILES
TSCA
UV/VIS
uvCB

XRD
XRF

miljondik

kemikaalide registreerimine, hindamine, autoriseerimine ja
piiramine

aineteabe vahetuse foorum

Aine identifitseerimisandmete profiil

lihtsustatud molekulaarse sisendrea sisestamisslisteem
murgiste ainete piiramise seadus (USA)
ultraviolettkiirgus / nahtav valgus

tundmatu voi muutuva koostisega ained, komplekssed
reaktsioonisaadused voi bioloogilist paritolu materjalid

rontgendifraktsioon

rontgenfluorestsents
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2.2. Moisted

Juhendis kasutatud peamised mdisted koos selgitustega: Tabel 2

Maaratlused arvestavad REACH- ja CLP-maaruse madratlusi. Sel pdhjusel on mdni mdiste
maaratletud teisiti kui varem direktiivis 67/548/EMU.

Tabel 2. Maaratlused

Maaratlus Kirjeldus

Aine* Looduslik voi tootmismenetluse teel saadud keemiline element voi selle
Uhendid koos pusivuse sailitamiseks vajalike lisaainete ja
tootmismenetlusest johtuvate lisanditega, vélja arvatud lahustid, mida
on voimalik ainest eraldada, mojutamata aine pusivust voi muutmata
selle koostist.

EU loetelu Kuigi seda ei ole REACH-maéruses diguslikult mééaratletud, on EU loetelu
kolmest iseseisvast ja diguslikult kinnitatud Euroopa aineloetelust
koosnev loetelu, mis koostati Euroopa Liidu varasemate
kemikaalidigusaktide raamistikus: EINECS-, ELINCS- ja NLP-loetelu
(endised poliimeerid). EU loetelu kirjed koosnevad keemilisest
nimetusest ja numbrist (EU nimetus ja EU number), CAS-numbrist,
molekulvalemist (kui olemas) ja kirjeldusest (teatud ainetlitpide korral).

EU number Aine numbriline identifikaator EU loetelus.

IUCLID Rahvusvaheline unifitseeritud kemikaaliteabe andmebaas. IUCLID on
keemiliste ainete andmete jagamise andmebaasi- ja haldussisteem.

Keemiliselt Aine, mille keemiline struktuur jaab muutumatuks isegi juhul, kui aine on
modifitseerimata aine* | labi teinud keemilise protsessi voi tootlemise voi flilisikalise
mineraloogilise muundumise, nt lisandite eemaldamine.

Koostisaine Segu moodustamiseks tahtlikult lisatud aine.

Koostisosa Aine koostise mis tahes Uksikud aineosakesed, millel on ainulaadne
keemiline olemus.

Kromatograafiline jalg Aine koostise kirjeldus ainele iseloomuliku koostisosade jaotuse alusel
anallitilises kromatogrammis.
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Lisaaine

Lisand

Loetelunumber

Looduses esinevad
ained*

Mitme koostisosaga
aine

Monomeer*

Polimeer*

Pohikoostisosa

Segu*

Aine stabiliseerimiseks tahtlikult lisatud aine*.

Toodetud aines esinev tahtmatu koostisosa. See voib parineda
lahtematerjalist voi olla tekkinud tootmisprotsessis sekundaarsete voi
puudulike reaktsioonide tulemusel. Kuigi lisand sisaldub I8ppaines, ei ole
seda tahtlikult lisatud.

Ameti antud number. Number, mille annab REACH-IT automaatselt.
Kehtib kdigile saabuvatele nduetekohastele esitamistele (nt PPORD-
teated, paringud, registreerimised, klassifitseerimise ja margistuse
teated).

Looduslikud ained, mis on to6tlemata kujul voi mida on tdéddeldud Uksnes
kasitsi, mehaaniliselt v0i gravitatsiooniliste meetmetega, vees
lahustamise, flotatsiooni, veega ekstraheerimise, aurdestillatsiooni teel
vOi kuumutades ainult vee eraldamiseks, voi mida saadakse ohust
eraldamise teel mis tahes vahenditega.

Tavaliselt aine koostise jargi maaratletud aine, milles on mitu
pohikoostisosa kontsentratsioonis = 10 massi-% ja < 80 massi-%.

Aine, mis suudab konkreetses protsessis kasutatava
polimerisatsioonireaktsiooni tingimustes moodustada kovalentseid
sidemeid paljude samasuguste vdi erinevate molekulidega.

Aine, mille molekulides paiknevad jarjestikku hesugused voi erinevad
monomeerliksused. Sellised molekulid peavad olema erinevate
molekulmassidega, kusjuures erinevused molekulmassis peavad eelkdige
tulenema monomeerihikute arvust. Polimeer vastab jargmistele
tingimustele:

(a) molekulid, mis koosnevad vahemalt kolmest monomeerthikust, mis
on kovalentselt seotud vahemalt ihe monomeerihiku vdi muu
reagendiga, on aines massilt Glekaalus;

(b) (Uhesuguse molekulmassiga molekulid on aines massilt véhemuses.

Kaesolevas maaratluses tahendab monomeeriiksus monomeeri
reaktsioonijargset kuju poliimeeris.

Aine koostisosa, mis ei ole lisaaine ega lisand, mis moodustab ainest
olulise osa ning mida seetdttu kasutatakse aine nimetuses ja aine
Uksikasjalikul identifitseerimisel.

Kahest vOi enamast ainest koosnev segu voi lahus.

4 Muudes valdkondades v&ib lisaainel olla ka muid funktsioone, nt pH-regulaator vGi vérvaine.
REACH-maaruses ja selles juhendis on lisaaine siiski stabiliseeriv aine.
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Sulam* Makroskoopiliselt homogeenne metalliline materjal, mis koosneb kahest
vOi enamast keemilisest elemendist, mis on omavahel Ghendatud
selliselt, et neid ei saa mehhaaniliselt holpsasti eraldada.

Sulameid kasitatakse erisegudena.

Teatatud aine* Aine, mille kohta on esitatud teatamisdokumendid ja mille tohib
vastavalt direktiivile 67/548/EMU turule viia.

Toode* Ese, millele antakse tootmisel teatud kuju, pinnaviimistlus voi kujundus,
mis madrab tema funktsiooni suuremal maaral kui tema keemiline
koostis.

Tootmine* Ainete tootmine voi eraldamine nendele iseloomulikus olekus.

Vaheaine* Aine, mida toodetakse ja kasutatakse vOi tarbitakse keemilistes
protsessides eesmargiga muuta see aine mdoneks muuks aineks (edaspidi
,Slntees"):

(a) isoleerimata vaheaine - vaheaine, mida ei eemaldata siinteesi
jooksul tahtlikult (valja arvatud proovivotuks) seadmetest, milles
siintees toimub. Sellised seadmed hdlmavad reaktsioonianumat,
selle lisaseadmeid ja mis tahes seadmeid, mille kaudu aine
(ained) liigub (liiguvad) pideva voona vodi perioodiliselt, samuti
torustikku aine Uhest anumast teise Uleviimiseks jargmise
reaktsiooniastme jaoks; seadmed ei hdlma mahuteid ja teisi
anumaid, milles ainet (aineid) parast tootmist hoitakse;

(b) kohapeal kasutatav isoleeritud vaheaine - vaheaine, mis ei vasta
isoleerimata vaheaine kriteeriumidele ja mille puhul vaheaine
tootmine ja muu (teiste) aine (ainete) slinteesimine sellest
vaheainest toimub Uhes ja samas tegevuskohas, mida kaitab tks
vOi mitu juriidilist isikut;

(c) transporditav isoleeritud vaheaine - vaheaine, mis ei vasta
isoleerimata vaheaine kriteeriumidele ja mida transporditakse
tegevuskohtade vahel vdi tarnitakse teistesse
tegevuskohtadesse.

Uhe koostisosaga aine Tavaliselt aine koostise jargi maaratletud aine, milles esineb Uht
pohikoostisosa vahemalt 80 massi-%.

Maaratlused pohinevad REACH-maaruse artikli 3 maaratlustel.
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3. Aine identifitseerimise nduded REACH- ja CLP-
MAARUSES

REACH- ja CLP-mdaruses on aine maaratlus ning REACH-maaruses on loetletud aine
identifitseerimise parameetrid (VI lisa punktis 2), mida tuleb kasutada registreeritava aine
identifitseerimiseks.

Kaesolevas peatikis kirjeldatakse aine maaratlust REACH- ja CLP-maaruses (peatikk 3.1),
antakse (ldjuhised, kuidas kasutada varasema kemikaale reguleeriva digusraamistiku EU
loetelu (peatliikk 3.2) ja esitatakse rohkem taustteavet REACH-mddruses satestatud aine
identifitseerimise nduete kohta (peatiikk 3.3).

3.1. Aine maaratlus

Aine madaratlus REACH- (artikli 3 18ige 1) ja CLP-maaruses (artikli 2 16ige 7):

Aine on looduslik vdi tootmismenetluse teel saadud keemiline element voi selle ihendid
koos plsivuse sailitamiseks vajalike ja tootmismenetlusest johtuvate lisanditega, valja
arvatud lahustid, mida on vdimalik ainest eraldada, mdjutamata aine pisivust voi muutmata
selle koostist.

Aine maaratlus REACH- ja CLP-maaruses on tapselt sama kui ohtlike ainete direktiivi
7. muudatuses (direktiiv 92/32/EMU, millega muudetakse direktiivi 67/548/EMU). Mdlemal
juhul tdhendab aine rohkem kui Uksnes sama molekuliga keemilist Uhendit. Aine maaratlus
hdlmab ka mitmesuguseid koostisosi, naiteks lisandeid.

3.2. Numbrilised identifikaatorid

3.2.1. EU loetelu

EU loetelu koondab kolm eri loetelu, mis koostati varasema kemikaale reguleeriva
Oigusraamistikuga: Euroopa kaubanduslike keemiliste ainete loetelu (EINECS), Euroopa uute
keemiliste ainete loetelu (ELINCS) ja endiste polimeeride (NLP) loetelu.

1. jaanuarist 1971 kuni 18. septembrini 1981 Euroopa turul olnud ained on loetletud Euroopa
kaubanduslike ainete loetelus (EINECS)?, 6, 7.

5 EINECS pohineb ECOIN-p&hiloetelul (ECOIN — European COre INventory), millele to6stus voib
aineid taiendavalt teatada (vastavalt ainete EINECSile teatamise kriteeriumidele). ECOIN
moodustati Euroopa turul eeldatavalt olnud kemikaalide eri loetelusid liites (nt TSCA). EINECS
avaldati 15. juunil 1990 ja sisaldab tle 100 000 aine. Loetelu kasutamisel tuvastati mitmeid vigu
(trukivead, nt vale keemiline nimetus, valem voi CAS-number), mille tottu avaldati 1. martsil 2002
parandus.

6 ECB (2005) Manual of Decisions for implementation of the sixth and seventh amendments to
Directive 67/548/EEC (Directives 79/831/EEC and 92/32/EEC) Non-confidential version. EUR 20519
EN. Updated version of June 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, p. 21-33.
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Selles on ligikaudu 100 000 ainet, mis on maaratletud keemilise nimetuse (ja teatud
ainetlidpide korral kirjelduse), CAS-numbri ja 7-kohalise EINECS-numbri alusel. EINECS-
number algab alati 2 vdi 3-ga (2xXx-xxXx-x; 3xx-xxX-xX). Ainete lisamisel EINECS-loetellu on
kontrollitud nende lisamise pdhjendusi.

Parast 18. septembrit 1981 teatatud ja turule viidud ained on loetletud Euroopa uute
keemiliste ainete loetelus (ELINCS)®. See loetelu holmab kdéiki aineid, millest on teatatud
kuni 31. maini 2008 vastavalt direktiivile 67/548/EMU ja selle muudatustele. Neid aineid
nimetatakse ,uuteks aineteks", sest neid 18. septembri 1981 seisuga Uhenduses veel ei
turustatud. ELINCS-numbri andis ainele Euroopa Komisjon pdrast seda, kui liikkmesriikide
padevad asutused olid selle l1abi vaadanud. Erinevalt EINECSist ei sisalda ELINCS-kirjed CAS-
numbrit, vaid liikmesriigi padeva asutuse antud teatenumbrit, kaubanduslikku nimetust (kui
olemas), klassifikatsiooni ja klassifitseeritud ainete IUPAC-nimetust. ELINCS-numbrid on
samuti 7-kohalised ja algavad alati 4-ga (4xx-xxx-x).

EINECSile teatamisel tehti poliimeeridele erand ja neid reguleeriti direktiivis 67/548/EMU
esitatud erieeskirjadega®. Madiste ,polimeer® maéaratleti hiljem direktiivi 67/548/EMU
7. muudatuses (direktiiv 92/32/EMU). Selle mé&aratluse rakendamise tulemusena ei olnud
moni aine, mida EINECSi teatamiseeskirjade kohaselt kasitati poliimeerina, 7. muudatuse
kohaselt enam poliimeer. Kdikidest EINECSis loetlemata ainetest pidi teatama ja seega oleks
tulnud teatada ka nn endistest polimeeridest (NLP). Euroopa Liidu Noukogu selgitas siiski, et
endistest polimeeridest ei pea tagasiulatuvalt teatama. Komisjonil paluti koostada endiste
polimeeride loetelu (NLP-loetelu). Sellesse loetellu lisati ained, mida turustati Euroopa Liidus
ajavahemikus 18. septembrist 1981 (direktiivi 79/831/EMU kui direktiivi 67/548/EMU
6. muudatuse jdustumiskuupéev) kuni 31. oktoobrini 1993 (direktiivi 92/32/EMU kui direktiivi
67/548/EMU 7. muudatuse jdustumiskuupéev) ning mis téitsid EINECSi teatamiseeskirjade
kohaselt poliimeeridena kasitamise ndude, kuid mis 7. muudatuse kohaselt enam ei olnud
polimeerid. NLP-loetelu on mittetaielik loetelu. NLP-loetelus olevad aineid identifitseeritakse
keemilise nimetuse, CAS-numbri ja 7-kohalise NLP-numbri alusel. NLP-number algab alati 5-
ga (5xx-xxx-x).

Neid kolme aineloetelu — EINECS, ELINCS ja NLP-loetelu - nimetatakse kokku EU loeteluks.
KOigil selle loetelu ainetel on EU number, mille annab Euroopa Komisjon (liksikasjalik teave
EU numbri kohta on II lisas).

Nende ainete teavet saab Euroopa Kemikaaliameti veebilehelt
(http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory), mis peab ja avaldab ka
registreeritud ainete loetelu (http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/registered-
substances).

EU loetelu saab kasutada tootjate ja importijate jaoks vahendina, mille abil leida oma aine EU
number.

3.2.2. Loetelunumbrid

REACH-ITi sisteemi luues pidas ECHA kasulikuks anda ainele number automaatselt kdigi
saabuvate tehniliselt taielike registreerimisdokumentide korral (eelregistreerimised, PPORD-
teated, paringud, registreerimised, klassifitseerimise ja margistuse teated jne), millel puudus
EU number (vt loetelunumbrite andmise kriteeriumid allpool). See on tehniliselt hdlbustanud
registreerimisdokumentides kasitletavate ainete haldamist, edasist toédtlemist ja

8 ECB (2003) Notification of new chemical substances in accordance with Directive 67/548/EEC on
the classification, packaging and labelling of dangerous substances. No Longer Polymer List. EUR
20853 EN.

® Rasmussen K, Christ G and Davis JB (1998) Registration of polymers in accordance with Directive
67/548/EEC. Tox Env Chem Vol. 67, pp. 251-261.
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identifitseerimist. Need nn loetelunumbrid on samasugusel numbrilisel kujul kui EINECS-,
ELINCS- ja NLP-numbrid, kuid algavad teistmoodi.

Loetelunumbrite vorming on samalaadne EINECS-, ELINCS- ja NLP-kirjetega. Enamiku
loetelunumbrite ja nendega seotud aine identifitseerimise korral ei ole kontrollitud nende
oigsust, kehtivust ega seda, kas on jargitud kdesolevas juhendis kirjeldatavaid tavasid.

NB! On voimalik, et samale ainele antakse eri loetelunumbrid, kui aine kohta kasutatakse eri
identifikaatoreid (nt eri nimetusi). Seetdttu on vdimalik, et loetelunumber antakse EINECS-,
ELINCS- voOi NLP-loetelus olevale ainele. See vodib juhtuda, kui REACH-IT kaudu ECHA-le
esitatavas taotluses kasutatakse EU loetelus olevast nimetusest erinevat aine nimetust.

Loetelunumbrid vdivad alata naiteks numbritega 6, 7, 8 vOi 9 (6XX-XXX-X; 7XX-XXX-X; 8XX-
XXX-X; 9XX-XXX-X).

NB! Mdne EINECS-kirje korral on aine kirjeldus suhteliselt lai ja voib hdlmata mitme aine
identifitseerimisandmeid REACH-maaruse artikli 3 16ike 1 madratluse tdhenduses. Sellistel
juhtudel palutakse vdimalikul registreerijal kirjeldada ainet tapsemini (nt IUPAC-nimetuse ja
muude kattesaadavate identifikaatorite abil). Registreerija peab siiski markima, mis EINECS-
kirje alla aine kuulub. Sellisel juhul kaalub Euroopa Kemikaaliamet, kas kdnealusele ainele
saab anda loetelunumbri.

3.3. Aine identifitseerimise nouded REACH-maaruses ja CLP-
maaruses

Kui REACH-maaruse kohaselt on registreerida vaja, peab see hdlmama aine
identifitseerimisandmeid, nagu on sdtestatud VI lisa punktis 2. See teave peab olema
adekvaatne ja piisav, et saaks identifitseerida iga aine. Kui aine (he vO0i mitme
identifitseerimisparameetri kohta teabe esitamine ei ole tehniliselt véimalik vdi teaduslikust
seisukohast vajalik, peavad pohjused olema selgesti margitud, nagu satestatakse VI lisa 1.
markuses.

Samuti kui on vaja teatada CLP-maaruse jargi (CLP-maaruse artikkel 40), peab teade
sisaldama REACH-maaruse VI lisa punktides 2.1-2.3.4 satestatud aine
identifitseerimisandmeid. See teave peab olema iga aine identifitseerimiseks asjakohane ja
piisav. Kui aine Uhe v&i mitme identifitseerimisparameetri kohta teabe esitamine ei ole
tehniliselt vdimalik vOi teaduslikust seisukohast vajalik, peavad pdhjused olema selgesti
margitud, nagu satestatakse VI lisa 1. markuses.

REACH-maaruse VI lisas loetletud aine identifitseerimisparameetreid kirjeldab Tabel 3.
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Tabel 3. REACH-maaruse VI lisa punktis 2 loetletud aine identifitseerimisparameetrid

REACH-maaruse VI lisa punktis 2 loetletud aine

identifitseerimisparameetrid

2. AINE IDENTIFITSEERIMINE

Kéesolevas punktis iga aine kohta esitatud teave on piisav nimetatud aine
identifitseerimiseks. Kui teabe esitamine (he voi mitme allpool esitatud
punkti kohta ei ole tehniliselt voimalik voi teaduslikust seisukohast vajalik,
tuleb seda selgesbnaliselt pohjendada.

2.1 Aine nimetus ja mis tahes muu identifikaator iga aine kohta

2.1.1 Nimetus(ed) IUPAC-nomenklatuuris. Kui ei ole kdttesaadav, muu
rahvusvaheline keemiline nimetus (muud rahvusvahelised keemilised
nimetused)

2.1.2 Muud nimetused (triviaalnimetus, kaubanduslik nimetus, lihend)

2.1.3 EU number - st EINECS-, ELINCS- v&i NLP-loetelu number - v6i ameti

madadratud number (kui on kéttesaadav ja asjakohane)

2.1.4 CAS-nimetus ja CAS-number (kui on kdttesaadav)

2.1.5 Muu tunnuskood, néiteks tollinumber (kui on kéttesaadav)

2.2 Teave iga aine molekul- ja struktuurivalemi voi kristallstruktuuri
kohta

2.2.1 Molekulvalem ja struktuurivalem (sh SMILES-kood ja muu esitusviis, kui

on kéttesaadav) ning kristallstruktuuri(de) kirjeldus

2.2.2 Teave optilise aktiivsuse ja tiilpilise (stereo)isomeeride suhtarvu kohta
(kui on kéttesaadav ja asjakohane)

2.2.3 Molekulmass vbdi molekulmassivahemik

2.3. Iga aine koostis

2.3.1 Puhtusaste (%), kui see on kohaldatav
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2.3.2

2.3.3

2.3.4

2.3.5

2.3.6

2.3.7

2.5

Koostisainete ja lisandite nimetused

Tundmatu vb6i muutuva koostisega aine, kompleksse reaktsioonisaaduse
voi bioloogilist paritolu materjali (UVCB) korral:

— nende koostisainete nimetused, mille sisaldus on = 10%,
— nende teadaolevate koostisainete nimetused, mille sisaldus on < 10%,

— koostisainete korral, mis ei ole eraldi identifitseeritavad, koostisainete
riihmade kirjeldus nende keemilise olemuse alusel;

— padritolu véi allika ja tootmisprotsessi kirjeldus

Punktis 2.3.2 kirjeldatud koostisainete, eraldi identifitseerimatute
koostisainete riihmade ja lisandite tidpiline kontsentratsioon ja
kontsentratsioonivahemik

Lisaainete nimetused ning tilipiline kontsentratsioon ja
kontsentratsioonivahemik

Koik aine identifitseerimiseks vajalikud kvalitatiivsed analiilisiandmed,
néiteks ultraviolett-, infrapuna-, tuumamagnetresonants- voi massispektri
voi difraktsiooni andmed

Koik aine identifitseerimiseks vajalikud kvantitatiivsed anallilsiandmed,
nditeks kromatograafilise, titrimeetrilise voi elementanaliiiisi voi
difraktsiooni andmed

Aine identifitseerimiseks vajalike analiilisimeetodite vOi asjakohaste
bibliograafiliste viidete kirjeldus (sh aine koostisosade ja vajaduse korral
lisandite ja lisaainete identifitseerimine ja kvantifitseerimine). Kirjeldus
peab sisaldama jargitud katseprotokolle ja punktide 2.3.1-2.3.6 kohaselt
esitatud tulemuste asjakohast tblgendust. Teave peab olema piisav
meetodite korratavuseks.

Aine identifitseerimiseks asjakohane mis tahes muu kittesaadav
teave
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4. Aine identifitseerimise ja nimetamise juhised REACH-
maaruses ja CLP-maaruses

4.1. Sissejuhatus

Eri tlUpi ainete identifitseerimise ja nimetamise eeskirjad on erinevad. Praktilistel pdhjustel on
kaesolev juhend lles ehitatud nii, et iga tlupi aine korral suunatakse kasutaja otse selle juhiseid
sisaldavad peatiki juurde. Selleks selgitatakse kdigepealt ainete eri tlilpe ja hiljem antakse
vajaliku peatliki viide.

Aine identifitseerimine peab pdhinema vahemalt REACH-maaruse VI lisa punktis 2 nimetatud
aine identifitseerimisparameetritel (vt Tabel 3). Iga ainet tuleb seetdttu identifitseerida
asjakohaste identifitseerimisparameetrite kombinatsiooni alusel:

e IUPAC- ja/vdi muu nimetus ning identifikaatorid, nt CAS-number, EU number (VI lisa punkt
2.1);

e molekul- ja struktuurivalemi teave (VI lisa punkt 2.2);

e aine keemiline koostis (VI lisa punkt 2.3).

Ainet identifitseerib taiesti selle keemiline koostis, st aine keemiline olemus ja iga aines sisalduva
koostisosa sisaldus. Kuigi selline lihtne identifitseerimine vOib enamiku ainete puhul olla
voimalik, ei saa seda teatud ainete puhul rakendada vdi ei ole see REACH- ja CLP-ma&aruse
reguleerimisala kontekstis piisav. Neil juhtudel on vaja muud vO&i tdiendavat aine
identifitseerimisteavet.

Seega voib ained jagada kahte pdhiriihma:

1. ~lapselt maaratletud ained™: kindla kvalitatiivse ja kvantitatiivse koostisega ained, mida
saab REACH-maaruse VI lisa punkti 2 jargi ndutava identifitseerimisteabe alusel piisava
tapsusega identifitseerida.

2. »UVCB-ained": tundmatu v0i muutuva koostisega ained, komplekssed reaktsioonisaadused
vOi bioloogilist paritolu materjalid. Neid aineid ei saa eespool nimetatud parameetrite alusel
piisava tapsusega identifitseerida.

Tapselt maaratletud ainete koostise  varieeruvust ndidatakse pohikoostisosade
kontsentratsioonivahemikega. UVCB-ainete korral on varieeruvus suhteliselt suur ja/voi halvasti
prognoositav.

Voimalik on ka, et ainet ei saa selgesti maaratleda ei tapselt maaratletud ainena (mitme
koostisosaga reaktsioonisaadused, iga koostisosa kontsentratsioonivahemik on suur) ega UVCB-
ainena (vaga muutlikud ja raskesti prognoositava koostisega reaktsioonisaadused). Sellisel juhul
otsustab registreerija, kuidas on ainet identifitseerida kdige asjakohasem.

Tapselt maaratletud ainete identifitseerimise ja nimetamise eeskirjad olenevad sellest, kas ainel
on Uks vOi mitu pohikoostisosa. Juhendis kirjeldatakse UVCB-maaratluse alla kuuluvate eri tilpi
ainete mitmesuguseid identifitseerimise ja nimetamise eeskirju.

Mitmesuguste ainetliipide pohiidentifikaatorite loetelud:

Tabel 4 ja Tabel 5. Naited on rihmitatud nii, et naitlikustada aine identifitseerimise sarnasusi ja
erinevusi.

Tabel 4 ja Tabel 5 ei ole kodigi vdimalike ainetlilipide taielik loetelu. Ainete selline
identifitseerimis- ja nimetamiseeskirjade alusel rihmitamine ei ole ainete ametlik
liigitusslisteem, vaid praktiline viis, kuidas rakendada erieeskirju ja leida kdesolevast juhendist
vajalikud juhised.
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Tabel 4: Sarnaste tapselt madratletud ainete eri tiilipide ndidete pohiidentifikaatorite

riithmitamine

Tavalised
omadused

Keemilise
koostise jargi
tapselt
maaratletud
ained

[Peatlikk 4.2]

Ainetiiiipide naited

Uhe koostisosaga ained, nt
- benseen (95%)

- nikkel (99%)

[Peatiikk 4.2.1]

Mitme koostisosaga aine, nt
reaktsioonisaadused,
naiteks

2-, 3- ja 4-klorotolueeni (a
30%) reaktsioonimass
[Peatlikk 4.2.2]

Muu kui ainult keemilise
koostise jargi maaratletud
ained, nt

grafiit ja teemant
[Peatliikk 4.2.3]

Peamised identifikaatorid

Keemiline koostis: ks
pohikoostisosa

> 80%:

- pohikoostisosa keemiline olemus
(k__eemiline nimetus, CAS-number,
EU number jne)

- thupiline kontsentratsioon ning
kontsentratsioonipiirid

Keemiline koostis: pohikoostisosade
segu (reaktsioonimass), igaiht
vahemikus = 10...< 80%:

- iga pohikoostisosa keemiline
olemus

- iga koostisosa ja reaktsioonimassi
talpiline kontsentratsioon ning
kontsentratsioonipiirid

Uhe ja mitme koostisosaga ainete
keemiline koostis

NING

muud fldlsikalised voi iseloomulikud
parameetrid: nt kristallimorfoloogia,
(geoloogiline) mineraalne koostis
jne.
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Tabel 5. UVCB-ainete eri tiilipide ndidete pohiidentifikaatorite riihmitamine

Tavalised omadused

Ainetiiiipide naited

Peamised identifikaatorid

Allikas

Protsess

UVCB-ained
(tundmatu voi
muutuva koostisega
ained, komplekssed
reaktsioonisaadused
vOi bioloogilist
paritolu materjalid)
[Peatlikk 4.3]

Bioloogilised

Bioloogilistest materjalidest

- Taime voi looma liik

- Ekstraheerimine

Muud identifikaatorid

- Teadaolev voi Uldine koostis

materjalid eraldatud ained, nt ja sugukond - Fraktsioonimine, - Kromatograafilised ja muud
(B) looduslikud I6hnaained, - Taime/looma osa kontsentreerimine, jaljed
looduslikud 0dlid, looduslikud isoleerimine, puhastamine |- Standardiviited
varvid ja pigmendid jne - Varvaineindeks
g . .
Komplekssed bioloogilised Derivaatimine
malf_rpm_olekulld, s ~ - Standardne ensuimiindeks
ensulmid, valgud, DNA- voi L
RNA-fragmendid, hormoonid ) Geneetlllne_ e .
antibiootikumid , e
- Fliusikalised omadused
- Funktsioon/aktiivsus
- Struktuur
- Aminohappejarjestus
Kaaritussaadused - S66de - Kaaritamine - Saaduste liik: nt
antibiootikumid, - Kasutatav - Saaduste eraldamine antibiootikumid,
biopolimeerid, enstitimid, mikroorganism - Puhastusetapid biopolimeerid, proteiinid jne
destilleerimisjaagid (suhkru - Teadaolev koostis
kaaritamissaadused),
soforolipiidid jne.
Raskesti Raskesti prognoositava ja/voi |Lahtematerjalid Keemilise reaktsiooni - Teadaolev koostis

maaratletav
a,
kompleksse
vOi muutuva

muutuva koostisega
reaktsioonisegud

thlp, nt esterdamine,
alktdlimine,
hidrogeenimine

- Kromatograafilised ja muud
jaljed
- Standardiviited
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koostisega
keemilised
ja
mineraalsed
ained (UVC)

- Fraktsioonid voi destillaadid,
nt naftast saadud ained

- Savi, nt bentoniit

- Torvad

Kontsentraadid voi sulatised,
nt metalsed mineraalid voi
mitmesuguste sulamis- voi
metallurgiaprotsesside jaagid,
nt rabud

- Toornafta
- Kivislsi/turvas
- Mineraalgaasid
- Mineraalid

Maagid

- Fraktsioonimine,
destilleerimine
- Fraktsioonide

muundamine

- Flusikaline tootlemine
- Jaagid

- Sulatamine

- Termiline tootlemine

- Mitmesugused
metallurgiaprotsessid

- Piirvahemikud

- Ahelapikkuse vahemik

- Aromaatsete ja alifaatsete
koostisosade suhe

- Teadaolev koostis

- Standardindeks

- Teadaolev voi Uldine koostis
- Metallide kontsentratsioon

* Allajoonitud protsessides slinteesitakse uus molekul
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See peatlikk on jaotatud punktideks, kus on eri tllpi ainete identifitseerimise erijuhised.
Asjakohaste peatiikkide leidmise skeem: Joonis 1.

Skeem Joonis 1 pohineb Uldreeglitel. Registreerija otsustab, mis peatiikk on sobivaim, ja
margib aine identifitseerimisandmed seda tilpi aine eeskirjade ja kriteeriumide jargi.

PBhireegel on, et aineid identifitseeritakse voimalikult palju keemilise koostise ja koostisosade
olemuse alusel. Ainult siis, kui see ei ole tehniliselt teostatav, tuleb kasutada muid
identifikaatoreid, nagu margiti mitmesuguste UVCB-ainete kohta.

Kui registreerija ei kasuta juhendis esitatud aine identifitseerimise eeskirju ja
kriteeriume, tuleb seda pohjendada. Aine identifitseerimine peab olema selge,
jalgitav ja jarjepidev.
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Joonis 1: Juhendi vajaliku peatiiki ja lisa leidmine mitmesuguste ainetiiiipide korral

\ 4

Uhe koostisosaga
ained
(Ptk 4.2.1)

Kas (ks koostisaine
>80 %?

Mitme koostisosaga
ained
(Ptk 4.2.2)

as aine on maaratletav
ainult keemilise koostise
jargi?

Keemilise koostisega ja
teiste pohiliste

»{ identifikaatoritega

maaratletud ained
(Ptk 4.2.3)

Kas on maaratletav
keemilise koostise
+ flUsikaliste parameetrite

jargi

Kas keemiline koostis on
taielikult maaratletud?

\ 4

UVCB-ained
(Ptk 4.3.1)

12

Spetsiifilised UVCB-
ained
(Ptk 4.3.2)

v

[ __________ il
| |
| Sisinikahela pikkuse |
| variatsioonidega ained !
| (Ptk43.2.1) |
|

L |

Naftast voi :
naftalaadsest allikast |
| saadud ained (Ptk |
| 4.3.2.2.) I

I

|
' |
| Enstidmid |
: (Ptk 4.3.2.3) |

|
|

pasSIUNNS Pasijiuya) 9]L19owWeledsIWLIDaS)YIIUSpP! SuUly
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Vajaduse korral peab kirjeldama aine identifitseerimiseks ja, kui asjakohane, siis ka lisandite
ja lisaainete identifitseerimiseks kasutatud analliltilisi meetodeid ja/v0i esitama nende kohta
kirjandusviited (REACH-maaruse VI lisa punktid 2.3.5, 2.3.6 ja 2.3.7). Teave peab olema
piisav meetodite korratavuseks. Analilsimeetodite kohta tuleb esitada ka tlupilised
tulemused.

4.2. Tapselt maaratletud koostisega ained

Tapselt maaratletud keemilise koostisega aineid nimetatakse pdhikoostisosa(de) jargi. Teatud
ainetlidpide korral ei piisa iseloomustamiseks ainult keemilisest koostisest. Sellistel juhtudel
tuleb aine identifitseerimisele lisada modned taiendavad fllsikalised parameetrid, mis on
seotud keemiliste struktuuridega.

Tavaliselt on eesmark identifitseerida aine kdik koostisosad nii, et nende koostisosade summa
on 100%, kusjuures iga koostisosa vajab taielikku keemilist kirjeldust, sh struktuurivalemi
teavet. Keemilise koostise jargi maaratletud ainete korral eristatakse jargmisi koostisosi:

e POhikoostisosa: aine koostisosa, mis ei ole lisaaine ega lisand, mis moodustab ainest
olulise osa ning mida seetdttu kasutatakse aine nimetuses ja aine Uksikasjalikul
identifitseerimisel.

e Lisand: toodetud aines esinev soovimatu koostisosa. See vOib péarineda naiteks
lahtematerjalidest vOi tekkida tootmisprotsessi sekundaarsetel voi puudulikel
reaktsioonidel. Kuigi lisand esineb I0ppaines, ei ole seda tahtlikult lisatud.

¢ Lisaaine: aine stabiliseerimiseks tahtlikult lisatud aine.

Koiki koostisosi (v.a lisaained), mis ei ole ihe vbi mitme koostisosaga aine pdhikoostisosa
(pohikoostisosad), kasitatakse lisanditena. Kuigi modnes sektoris nimetatakse neid nt
jalgedeks ja mikrokogusteks, kasutatakse kdesolevas juhendis Uksnes nimetust ,lisandid".

Eri koostisosadel on erinevad identifitseerimisnouded:

e POhikoostisosad aitavad ainet nimetada ja need peavad olema tapselt maaratletud.

¢ Lisandid ei m&juta aine nimetust, kuid iga lisand tuleb tapselt identifitseerida.

e Lisaained aitavad maadrata aine koostist (aga mitte ainet nimetada) ja need tuleb alati
tapselt identifitseerida.

e PoOhikoostisosade, lisandite ja lisaainete tédpsed identifitseerimisandmed peavad
koosnema IUPAC-nimetusest, keemilisest nimetusest, struktuurivalemist, EU numbrist
ja CAS-numbrist, kui need on olemas.

Uhe v8i mitme koostisosaga ainete eristamisel kasutatakse jargmisi pdhimdtteid:

e Uhe koostisosaga aine on aine, kus ihe koostisosa kontsentratsioon on vdhemalt 80
massi-% ja see sisaldab kuni 20 massi-% lisandeid.

Uhe koostisosaga ainet nimetatakse ainsa pdhikoostisosa jargi.

e Mitme koostisosaga aine on aine, kus mitme koostisosa kontsentratsioon on tavaliselt
vahemikus = 10...< 80 massi-%.

Mitme koostisosaga ainet nimetatakse vdhemalt kahe pdhikoostisosa reaktsioonimassiks.

Need pohimdtted on esitatud juhistena. Juhiste eiramine on lubatud, kui esitatakse
usaldusvaarne pohjendus.
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Tavaliselt tuleb kirjeldada lisandeid, mille kontsentratsioon on >1%. Alati tuleb olenemata
kontsentratsioonist kirjeldada ka lisandeid, mis on olulised klassifitseerimisel ja PBT-
omaduste hindamisel®. Tavaliselt peab koostise teave olema esitatud nii, et koigi
koostisosade kontsentratsiooni summa on 100%.

REACH- ja CLP-maaruse ning kdesoleva juhendi tdhenduses on lisaained ained, mida on vaja
aine stabiilsuse sailitamiseks. Seega on lisaained aine olulised koostisosad ja need esitatakse
koostise teabes. Samas nimetatakse mujal kui REACH-maaruse ja kaesoleva juhendi
maaratluses lisaaineks ka tahtlikult lisatud muude funktsioonidega aineid, nt pH-regulaatoreid
ja varvaineid. Need tahtlikult lisatud ained ei ole aine kui sellise osad ning seetottu neid
koostise teabes arvesse ei vdeta.

Segud, nagu need on maaratletud REACH- ja CLP-maaruses, on tahtlikult segatud ained ja
seetdttu neid ei kdsitata mitme koostisosaga ainetena.

Uhe koostisosaga ainete erijuhised on peatiikis 4.2.1 ja mitme koostisosaga ainete erijuhised
peatlkis 4.2.2. Lisateavet vajavate ainete (nt teatud mineraalid) juhised on peatiikis 4.2.3.

4.2.1. Uhe koostisosaga ained

Uhe koostisosaga aine on aine, mida maératletakse kvantitatiivse koostise alusel ja kus (iht
pohikoostisosa on vahemalt 80 massi-%.

Nimetamispohimote

Uhe koostisosaga ainet nimetatakse pdhikoostisosa jargi. P8himdtteliselt peab nimetus olema
esitatud inglise keeles kooskdlas IUPAC-nomenklatuuri eeskirjadega (vt I lisa). Peale selle
vOib esitada ka muid rahvusvaheliselt heakskiidetud nimetusi.

Identifikaatorid

Uhe koostisosaga ainet identifitseeritakse pdhikoostisosa keemilise nimetuse ja k&igi muude
kattesaadavate identifikaatorite (sh molekul- ja struktuurivalemi voi kristallstruktuuri) alusel.
Identifitseeritakse koik (he koostisosaga aine lisandid ja/v0i lisaained. Tuleb esitada
pohikoostisosade, lisandite ja/v0i lisaainete tldpiline kontsentratsioon (tlupilised
kontsentratsioonid) ja kontsentratsioonivahemik(ud). Kogu see teave peab olema
pohjendatud anallditiliste andmetega.

Pohikoostisosa Sisaldus Lisand Sisaldus | Aine

(%) (%) identifitseerimisandmed
m-ksuleen 91 o-ksuleen 5 m-ksileen
o-kstlleen 87 m-kslleen 10 o-ksiileen

Tavaliselt on pohikoostisosa > 80% ja seda tuleb kdikide eespool nimetatud parameetrite abil
taielikult kirjeldada. PShikoostisosa ja lisandite tllpiliste kontsentratsioonide summa peaks
olema 100%. Lisandeid kontsentratsioonis > 1% tuleb kirjeldada nimetuse ja identifikaatorite

10 |isateave PBT-omaduste hindamise ning asjakohaste kriteeriumide kohta on teabele esitatavate
nouete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatlikis R11 ,,PBT-omaduste hindamine®.
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abil. Klassifitseerimiseks ja/vdi PBT-omaduste hindamiseks!! asjakohaseid lisandeid tuleb
nende kontsentratsioonist olenemata alati kirjeldada samade identifikaatoritega.

Et kohaldada 80% reeglit nduetekohaselt, ei tohi tahtlikult lisatud aineid (nt pH-
regulaatoreid ega vérvaineid) koostise teabes arvesse votta.

80% reeglit kasutatakse uutest ainetest teatamise korral (direktiiv 67/548/EMU) ja seda
kohaldatakse REACH-maaruses. Lahknevus sellest 80% reeglist peab siiski olema
pohjendatud. PGhjendatud eiramine on naditeks jargmine:

e kui pOhikoostisosa on < 80%, kuid aine kohta saab néidata, et sellel on samasugused
fuusikalis-keemilised omadused ning ohuprofiil kui muudel Ghe koostisosaga ainetel,
millel on samasugune olemus ja mis vastavad 80% reeglile;

e pohikoostisosa ja lisandite kontsentratsioonivahemikud kattuvad 80% kriteeriumiga
ning pohikoostisosa on ainult ménikord < 80%.

Aine Pohikoostis | Sisalduse | Tiilipiline | Sisalduse | Lisand Sisalduse | Tiiiipiline | Sisalduse Aine
osa ulempiir sisaldus alampiir ulempiir sisaldus alampiir identifitseeri
(%) (%) (%) (%) (%) (%) misandmed
1 o-kstileen 90 85 65 m- 35 15 10 o-kstileen
kstle
en
2 o-kslleen 90 85 65 p- 5 4 1 o-kslleen
m-kslileen 35 15 10 ksiile
en
PShikoostisosa ja lisandite kontsentratsioonivahemike alusel vdib 1. ja 2. ainet pidada kahest pdhikoostisosast (o0- ja m-kstileenist)
koosnevaks mitme koostisosaga aineks voi (he koostisosaga aineks. Sellisel juhul tuleb mdlemat ainet kasitada Uhe koostisosaga
ainena eelkdige seetdttu, et o-kslileeni on tavaliselt > 80%.

Analiiiitiline teave

Uhest koostisosast koosneva aine koostisosade ja lisandite identsuse kinnitamiseks tuleb
esitada piisavad kvalitatiivsed andmed. Aine identifitseerimisandmete kinnitamiseks vdivad
sobida mitmed spektroskoopiameetodid, naiteks UV- ja nahtava valguse
absorptsioonspektroskoopia, infrapunaspektroskoopia,
tuumamagnetresonantsspektroskoopia ja massispektroskoopia. Anorgaaniliste ainete vai
orgaaniliste ja/vdi metallorgaaniliste ainete korral, mida saab avastada/moota
kristallstruktuuri abil, on enamikul juhtudel eelistatav kasutada rontgendifraktsiooni.

Aine koostise kinnitamiseks tuleb esitada kvantitatiivsed meetodid, nt gaasikromatograafia
vOi korgefektiivne vedelikkromatograafia koos avastamismeetodiga. Anorgaaniliste ainete
korral vOib rohkem sobida rontgendifraktsioon, rontgenfluorestsents,
aatomabsorptsioonspektroskoopia, induktiivsidestatud plasma optiline
emissioonspektroskoopia voi induktiivsidestatud plasma massispektromeetria. Vajaduse
korral tuleb kasutada ka muid valideeritud koostisosade eraldamismeetodeid.

Analilsimeetodite kirjeldus peab sisaldama jargitud katseprotokolle ja esitatud tulemuste
tolgendust.

Analiiisimeetodeid arendatakse ja tohustatakse pidevalt. Seetbttu vastutab registreerija
asjakohaste analldtiliste andmete esitamise eest.

11 |isateave PBT-omaduste hindamise ning asjakohaste kriteeriumide kohta on teabele esitatavate
nouete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatlikis R11 ,PBT-omaduste hindamine®.
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4.2.2. Mitme koostisosaga ained

Mitme koostisosaga aine on kvantitatiivse koostise jargi mdaratletud aine, milles on mitu
pohikoostisosa kontsentratsioonis = 10..< 80 massi-%. Mitme koostisosaga aine tekib
tootmisprotsessi tulemusenat2.

REACH-maarus nduab aine registreerimist toodetaval kujul. Kui toodetakse mitme
koostisosaga ainet, tuleb see registreeridal3 4. Iga juhtumi puhul otsustatakse eraldi, mis
maaral tdhendavad aine tootmise etapid tootmist. Ei ole vaja katsetada ainet kui sellist, kui
aine ohuprofiili saab piisava tédpsusega kirjeldada Uksikkoostisosade teabe alusel.

Nimetamispohimote

Mitme koostisosaga ainet nimetatakse aine kui sellise pohikoostisosade reaktsioonimassi
jargi, st mitte aine tootmiseks vajalike lahteainete jargi. Uldine vorming on jédrgmine. Uldine
vorming on ,[pdhikoostisosade nimetuste] reaktsioonimass". On soovitatav, et koostisosade
loetelu oleks esitatud tahestiku jarjekorras ja eraldatud sidesdnaga ,ja". Nimetuses tuleb
loetleda ainult tudpiliselt Gle = 10% sisalduvad pdhikoostisosad. P6himotteliselt peavad
nimetused olema esitatud inglise keeles kooskdlas IUPAC-nomenklatuuri eeskirjadega. Peale
selle voib esitada ka muid rahvusvaheliselt heakskiidetud nimetusi.

Identifikaatorid

Mitme koostisosaga ainet identifitseeritakse aine keemilise nimetuse ja kOigi muude
kattesaadavate tunnuste ning koostisosade keemilise identiteedi (sh molekuli- ja
struktuurivalemi voi kristallstruktuuri(de)) jargi. Identifitseerida tuleb ko&ik mitme
koostisosaga aine lisandid ja/vOi lisaained. Tuleb esitada koostisosade, lisandite ja/voi
lisaainete thlupiline kontsentratsioon (tGapilised kontsentratsioonid) ja
kontsentratsioonivahemik(ud). Kogu see teave peab olema pdhjendatud anallitiliste
andmetega.

Pohikoostisosad Sisaldus Lisand Sisaldus (%) | Aine

(%) identifitseerimisandmed
m-kstileen 50 p-ksileen 5 m-kstleeni ja o-ksileeni
o-ksuleen 45 reaktsioonimass

Mitme koostisosaga ainete korral on aine identifitseerimiseks vaja teada keemilist koostist ja
vahemalt Ght pohikoostisosa. Aine keemiline koostis on tlipiliste vaartuste ja vahemikena
prognoositav. Loetletakse koik pohikoostisosad koos koigi asjakohaste parameetritega.
Pohikoostisosade (= 10%) ja lisandite (< 10%) tlipilise kontsentratsiooni summa peaks
olema 100%.

Et identifitseerida mitme koostisosaga ainet nduetekohaselt, ei tohi tahtlikult lisatud aineid
(nt pH-regulaatoreid ega varvaineid) koostise teabes arvesse votta.

12 Segu ja mitut koostisosa sisaldava aine erinevus on selles, et segu on saadud kahe voi enama aine
segamisel ilma keemilise reaktsioonita. Mitme koostisosaga aine tekib keemilise reaktsiooni
tulemusena.

Paljud ained on REACH-registreerimise kohustusest vabastatud (nt IV lisas loetletud ained).

See lahenemisviis ei kehti paljude konkreetse ainete, nditeks mineraalide korral (lUksikasjalik teave: vt
peatikk 7.5).
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Lisandeid kontsentratsioonis > 1% tuleb kirjeldada nimetuse ja kdigi olemasolevate
identifikaatorite alusel. Klassifitseerimiseks ja/v0i PBT-omaduste hindamiseks asjakohaseid
lisandeid tuleb nende kontsentratsioonist olenemata alati kirjeldada samade
identifikaatoritega.

Pohikoostisosa | Sisalduse Tulpiline | Sisalduse | Lisand Sisalduse | Tiilipiline | Sisalduse | Aine
iilempiir (%) |sisaldus |alampiir iilempiir |sisaldus |alampiir identifitseerimisa
(%) (%) (%) (%) (%) ndmed
aniliin 90 75 65 fenantreen |5 4 1 Aniliini ja naftaleeni
naftaleen 35 20 10 reaktsioonimass

Selle juhendi eeskirjade jargi on see aine mitme koostisosaga aine. Kuigi Uhe koostisosa
kontsentratsioonivahemik vdib olla > 80%, on see lksnes llempiir ja tlupiline sisaldus on <
80%.

Kui mitme koostisosaga aine peamine koostisosa on = 80% vdi < 10% (massi-%), tuleb seda
lahknevust pohjendada. P6hjendatud lahknevuse véimalik naide:

e koostisosa on ainult aeg-ajalt = 80% voi < 10%.

Naiteks kui aine sisaldab kaht koostisosa — Uht 85% ja teist 10% - ning ulejaanud 5% on
lisandid. Molemad koostisosad aitavad kaasa ja on olulised aine soovitud tehnilise mdju
saavutamisel. Sellisel juhul vOib ainet kirjeldada kahe koostisosaga ainena, kuigi Uht
koostisosa on > 80%.

Analiiiitiline teave

Mitut koostisosa sisaldava aine koostisosade ja lisandite identifitseerimise kinnitamiseks tuleb
esitada piisavad kvalitatiivsed andmed. Aine identifitseerimisandmete kinnitamiseks vdivad
sobida mitmed spektroskoopiameetodid, naiteks uv- ja nahtava valguse
absorptsioonspektroskoopia, infrapunaspektroskoopia,
tuumamagnetresonantsspektroskoopia ja massispektroskoopia. Anorgaaniliste ainete vai
orgaaniliste ja/vdi metallorgaaniliste ainete korral, mida saab avastada/md&odta
kristallstruktuuri abil, on enamikul juhtudel eelistatav kasutada réntgendifraktsiooni.

Aine koostise kinnitamiseks tuleb esitada kvantitatiivsed meetodid, nt gaasikromatograafia
vOi korgefektiivne vedelikkromatograafia koos avastamismeetodiga. Anorgaaniliste ainete
korral vOib rohkem sobida rontgendifraktsioon, rontgenfluorestsents,
aatomabsorptsioonspektroskoopia, induktiivsidestatud plasma optiline
emissioonspektroskoopia voi induktiivsidestatud plasma massispektromeetria. Vajaduse
korral tuleb kasutada ka muid valideeritud koostisosade eraldamismeetodeid.

Analilsimeetodite kirjeldus peab sisaldama jargitud katseprotokolle ja esitatud tulemuste
tolgendust.

Analiiisimeetodeid arendatakse ja tOhustatakse pidevalt. Seetdttu vastutab registreerija
asjakohaste analldtiliste andmete esitamise eest.

Mitme koostisosaga aine iiksikkoostisosade registreerimine

Uldiselt tuleb mitme koostisosaga aine registreerimisel ainet identifitseerida mitme
koostisosaga ainete lahenemisviisi abil. Vajaduse korral saab seda eirata ja registreerida ka
Uksikkoostisosi, kui see on pohjendatud. Tavalisest (ksikkoostisosade alusel aine
identifitseerimisest (ja samalaadsest registreerimisest, kui see on asjakohane) voib korvale
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kalduda jargmistel juhtudel:

e noutav teave ei vahene;

o (ksikkoostisosade registreerimise pdhjendamiseks on piisavalt olemasolevaid andmeid,
st selle lahenemisviisiga ei kaasne rohkem loomkatseid selgroogsetega kui tavalise
lahenemisviisiga;

o (ksikkoostisosade registreerimine on tohusam lahendus (st valditakse samadest
koostisosadest koosnevate ainete mitmekordset registreerimist);

o esitatakse konkreetsete reaktsioonimasside koostise andmed.

Sellist pakutavat paindlikkust ei tohi ndutava teabe véltimiseks kuritarvitada: naiteks mitme
koostisosaga aine ,(C+D)" korral, mida toodetakse 1200 tonni aastas ja mille koostises on
50% ainet C ja 50% ainet D, tdhendaks selline Idahenemisviis jargmise teabe kahekordset
registreerimist.

Aine C

e Kogus: 600 t/a
e Koguse > 1000 t/a korral ndutav teave (X lisa)

Aine D

e Kogus: 600 t/a
e Koguse > 1000 t/a korral ndoutav teave (X lisa)

Seda lahenemisviisi tuleb kasutada koos REACH-ndudega liita sama juriidilise isiku sama aine
kogused. Vdimalik on esitada ndutav teave nii:

o liita kOik Uksikkoostisosade kogused (vastavalt nende sisaldusele aines);
¢ viidata suurimale kogusele, mis sisaldab seda koostisosa.

Noutava teabe tingimused tuleb maarata suurima tulemuse alusel. Koguse teatamisel tuleb
lahtuda iga Uksikkoostisosa summaarsest kogusest. Kaks jargmist lihtsustatud naidet
selgitavad, kuidas seda léhenemisviisi kasutada praktikas.

Néide 1
Mitme koostisosaga aine ,C+D+E" on saadud sama juriidilise isiku teostatud protsessiga,
milles tekivad jargmised ained:

e 1. aine: 50% C ja 25% D ja 25% E, 1100 t/a.
e 2. aine: 50% C ja 50% D, 500 t/a.

Samuti on sellisel juhul I&htepunktiks reaktsioonisaadus: need kaks ainet tuleb registreerida
mitme koostisosaga ainetena. Kui registreeritakse liksikkoostisosi®, tuleb teha jargmist.

Ainest D teatamine tahendab sellisel juhul jargmist:
e Kogus: (25% x 1100) + (50% x 500) = 525 t/a.

Teabevajaduse maaramisel lahtutakse kdige rangemast noudest. Sellisel juhul: >1000 t/a,
sest mitme koostisosaga aine ,C+D+E” summaarne kogus on Ule 1000 t/a.

Markus: naite ained C ja E tuleb asjakohaselt registreerida.

15 Naidete eesmark on Uksnes illustreerida ndutava teabe leidmist ning kogustest teatamist. Naited ei
kasitle lahenemisviisi pohjendatust.
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Néide 2

Mitme koostisosaga aine ,G+H+I" on saadud sama juriidilise isiku teostatud protsessiga,
milles tekivad jargmised ained:

e 3. aine: 65% G ja 15% H ja 20% I, 90 t/a.
e 4, aine: 60% G ja 40% H, 90 t/a.

Ainest G teatamine:
e Kogus: (65% x 90) + (60% x 90) = 112,5 t/a.

Teabevajaduse maaramisel lahtutakse kdige rangemast ndudest. Sellisel juhul: > 100 t/a,
sest koostisosa G uldkogus on lle 100 t/a.

Markus: naite ained H ja I tuleb asjakohaselt registreerida.

Peale noutava teabe leidmise tuleb kaaluda ka vdimalike uute uuringute arvu (loomkatsed
selgroogsetega). Enne strateegia valimist peavad vdimalikud registreerijad kaaluma, kas
uuringud (loomkatsed selgroogsetega) on piisavad ning kas kavandatud paindlikkus
tahendaks vahem voi rohkem uusi katseid (selgroogsetega). Kasutada tuleb strateegiat, mille
abil valditakse uusi katseid (selgroogsetega).

Kahtluse korral tuleb aine identifitseerimisandmed registreerida alati selle toodetud kujul.

4.2.3. Maaratletud keemilise koostisega ained ja muud peamised
identifikaatorid

Teatud aineid (nt anorgaanilisi mineraale), mida saab identifitseerida nende keemilise
koostise jargi, tuleb taiendavalt tdpsustada lisaidentifikaatorite abil, mis identifitseerib neid
Uheselt. Need ained vdivad olla kas Uihe vdi mitme koostisosaga ained, kuid peale aine eespool
kirjeldatud identifitseerimisparameetrite tuleb aine identifitseerimisandmete (heseks
registreerimiseks kasutada ka teisi pohiidentifikaatoreid.

Moned mittemetallilised ainulaadse struktuuriga mineraalid (looduslikud voi tehislikud)
vajavad aine Uheseks identifitseerimiseks ka morfoloogia ja mineraalse koostise
kirjeldamist: naiteks kaoliin (CAS 1332-58-7) koosneb kaoliniidist,
kaaliumalumiiniumsilikaadist, paevakivist ja kvartsist.

~Nanovormides" sisalduva aine REACH-maaruse kohaste konkreetsete kohustuste tditmise
juhend on esitatud nanovormide lisas registreerimisjuhendile ja ainete identifitseerimise
juhendile’s., Dokumendis selgitatakse nanovormide identifitseerimise ja iseloomustamise
erikisimusi.

Nimetamispohimote
PShimotteliselt tuleb jargida sama nimetamise tava kui (ihe koostisosaga ainete (vt peatikk

4.2.1) voi mitme koostisosaga ainete (vt peatiikk 4.2.2) korral.

Anorgaaniliste mineraalide korral saab koostisosade kohta kasutada mineraloogilisi nimetusi:
naiteks apatiit on mitme koostisosaga aine, mis koosneb fosfaatmineraalidest, mida tavaliselt
nimetatakse hidrokstilapatiidiks, fluorapatiidiks ja kloorapatiidiks, sest nende kristallis

6Nanovormide lisa registreerimisjuhendile ja ainete identifitseerimise juhendile:
https://echa.europa.eu/guidance-documents/quidance-on-reach
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sisaldub suures kontsentratsioonis OH -, F - ja Cl-ioone. Kolme tavalisima liigi segu valem
on Cas(PO4)3(OH,F,Cl). Teine naide on aragoniit, mis on kaltsiumkarbonaadi eriline
kristallvorm.

Identifikaatorid

PShimotteliselt tuleb jargida sama identifitseerimise ja nimetamise tava kui (ihe (vt peatlikk
4.2.1) voi mitme koostisosaga ainete (vt peatiikk 4.2.2) korral. Muud lisatavad spetsiifilised
peamised identifitseerimisparameetrid olenevad ainest. Muud pdhiidentifikaatorid vdivad olla
elementkoostis ja spektraalandmed, rontgendifraktsioonanalliisiga maaratud
kristallstruktuur, infrapunaabsorptsiooni piigid, pundumisindeks, katioonivahetusvdime v0i
muud fluisikalised ja keemilised omadused.

Mineraalide korral on oluline mineraloogilise koostise ja kristallstruktuuri maaramiseks
Uhendada elemendilise koostise tulemused ja spektraalandmed. Seejarel kinnitatakse seda
iseloomulike fllsikalis-keemiliste omadustega, nagu kristallstruktuur (mis maarati
rontgendifraktsiooni abil), kuju, kdvadus, punduvus, tihedus ja/vdi eripindala.

Teatud mineraalide korral voib esitada muid pdhiidentifikaatoreid, sest mineraalidel vdivad
olla iseloomulikud fluidsikalis-keemilised omadused, mille nimetamisel on identifitseerimine
taielik: naiteks talgi vaga vaike kdvadus, bentoniidi punduvus, diatomiidi vorm, baritdi vaga
suur tihedus ja eripindala (Iammastiku adsorptsiooniga).

Analiiiitiline teave

Pohikriteerium on, et aine struktuuri kinnitamiseks tuleb esitada kogu vajalik teave. Esitama
peab sama anallltilise teabe kui Ghe (vt peatiikk 4.2.1) v0i mitme koostisosaga ainete (vt
peatikk 4.2.2) korral.

4.3. UVCB-ained

Tundmatu voi muutuva koostisega aineid, kompleksseid reaktsioonisaadusi voi bioloogilist
paritolu materjalet?, 18, 19 ehk UVCB-aineid ei saa nende keemilise koostise tottu piisava
tapsusega identifitseerida jargmistel pohjustel:

¢ koostisosade arv on suhteliselt suur ja/voi
e koostis on suures osas tundmatu ja/voi
o koostise varieeruvus on suhteliselt suur voi halvasti ennustatav.

Nendel pohjusel vajavad UVCB-ained identifitseerimiseks ka muud liiki teavet peale selle, mis
on teada nende keemilise koostise kohta.

Tabel 5 on kirjeldatud, et eri tllpi UVCB-ainete pohiidentifikaatorid on seotud aine paritolu
ja kasutatud protsessiga, vOi siis kuuluvad need muude , peamiste identifikaatorite™ riihma
(nt ,kromatograafilised v6i muud jaljed“). Tabel 5 esitatud identifikaatorite arv ja talp
illustreerib tudpide varieeruvust ja on Uksnes naitlik. Kui naiteks kompleksse
reaktsioonisaaduse vOi bioloogilise paritoluga aine keemiline koostis on teada, tuleb aine
identifitseerida vastavalt kas (he koostisosaga aine v0i mitme koostisosaga ainena. Aine

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, |k 403-416.

18 US EPA (2005-B). Toxic Substances Control Act Inventory Registration for Combinations of two or
more substances: complex reaction products.

19 US EPA (2005-D). Toxic Substances Control Act Inventory Registration for Chemical Substances of
Unknown or Variable Composition, Complex Reaction Products and Biological Materials: UVCB
Substances.
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UVCB-ainena maaratlemise tulemusel tekib allika vOi protsessi mis tahes oluliste muudatuste
tottu tdenaoliselt teistsugune aine, mis tuleb omakorda registreerida. Kui reaktsioonisegu on
maaratletud mitme koostisosaga ainena, vdidakse ainet saada eri allikast ja/voi eri
protsessidest, kui 10pliku aine koostis jaab vajalikesse piiridesse. Siis ei ole ainet uuesti
registreerida vaja.

UVCB-ainete Ulldjuhised on peatlikis 4.3.1. Peatlikis 4.3.2 on konkreetsed juhiseid muutuva
slsinikahela pikkusega ainete ning naftast voi naftalaadsetest allikatest ja enstimidest
saadud ainete kui teatavat liiki UVCB-ainete kohta.

4.3.1. UVCB-ainete lildjuhised

Selles juhendi peatiikis esitatakse lldjuhised, kuidas kasutada UVCB-ainete identifitseerimisel
teatavaid peamisi identifikaatoreid lisaks REACH-maaruse VI lisa (punktis 2) nimetatud aine
identifitseerimisparameetritele.

Keemilise koostise teave

UVCB-aineid kas ei ole vdimalik koostisosade IUPAC-nimetuse alusel Uheselt kindlaks
maarata, sest kdiki koostisosi ei saa identifitseerida, voi siis vOidakse neid kirjeldada Uldiselt,
sest tdpne kirjeldus ei ole tdpse koostise varieeruvuse tottu vdimalik. Koostisosi ja lisandeid
ei eristata ning seetdttu ei ole nimetused , pdhikoostisosad" ja ,lisandid" UVCB-ainete korral
asjakohased.

Tuleb siiski esitada koostisosade keemiline koostis ja identifitseerimisandmed, kui need on
teada. Koostise kirjelduse vdib sageli esitada tldisel viisil, nt ,lineaarsed C8-C16-rasvhapped"
vOi ,alkoholetoksiilaadid C10-C14-alkoholidega ja 4-10 etokslilaadiliksusega™. Samuti voib
esitada keemilise koostise teavet tuntud vordlusproovide voi standardite alusel. Sageli saab
samuti kasutada indekseid ja olemasolevaid koode. Muu Uldine koostise teave vdib sisaldada
nn sormejalgi ehk naiteks kromatograafilisi vOi spektraalkujutisi, mis naitavad piikide
iseloomulikku jaotumismustrit.

UVCB-aine korral tuleb ingliskeelse IUPAC-nimetuse, tilpilise kontsentratsioonide ja
kontsentratsioonivahemikega markida koik koostisosad, mis esinevad kontsentratsioonis
> 10% , ja kdik muud teadaolevad koostisosad, mille kontsentratsioon on < 10%.

Lisaks peate vdimaluse korral esitama iga koostisosa kohta numbrilise identifikaatori (CAS-
number ja/voi EU vOi loetelunumber).

Koostisosi, mida ei saa uUksikult identifitseerida, kirjeldatakse keemilise olemuse jargi
rihmadena. Sellisel juhul peab iga riihma kohta tapsustama vahemalt keemilise nimetuse,
tllpilise kontsentratsiooni ja kontsentratsioonivahemiku. Lisaks peate vOimaluse korral
esitama molekul- ja struktuurivalemi teabe.

Klassifitseerimiseks ja/voi PBT-omaduste hindamiseks asjakohaseid koostisosi?® tuleb alati
kirjeldada samade identifikaatoritega, olenemata nende kontsentratsioonist.

Tundmatuid koostisosi, mis ei mojuta klassifitseerimist, tuleb nii palju kui vdimalik
identifitseerida nende keemiliste omaduste Uldise kirjelduse alusel. Lisaained tuleb taielikult
kirjeldada nii, nagu siin juhendis selgitati tapselt maaratletud ainete kohta.

20 Lisateave PBT-omaduste hindamise ning asjakohaste kriteeriumide kohta on teabele esitatavate
nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatlikis R11: ,PBT-omaduste hindamine™.
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Peamised identifitseerimisparameetrid — nimetus, allikas ja protsess

Ainulksi keemilisest koostisest aine identifitseerimiseks ei piisa; ainet peab tavaliselt
identifitseerima nimetuse, péaritolu voi allika ning tootmisprotsessi kirjelduse jargi. Peamised
identifikaatorid vdivad olla ka muud aine omadused - nii olulised Uldised identifikaatorid (nt
keemistemperatuur) kui ka konkreetsete aineriihmade iseloomulikud identifikaatorid (nt
enstlmide kataltutiline aktiivsus).

1. Nimetamispohimote

Tavaliselt koosneb UVCB-aine nimetus Uldisel kujul nimetatud allikast ja protsessist: esiteks
allikas ja seejdrel protsess(id).

¢ Aine, mida saadakse bioloogilistest allikatest, identifitseeritakse liiginimetuse jargi.

¢ Aine, mida saadakse mittebioloogilistest allikatest, identifitseeritakse Idhteainete jargi.

e Protsessid identifitseeritakse keemilise reaktsiooni tilbi jargi, kui see hdlmab uute
molekulide slinteesi, vOi rafineerimisetapi tllbi alusel, n&iteks ekstraheeriming,
fraktsioonimine ja kontsentreerimine, voi siis jaagina.

Naited

EU number ' EU nimetus

296-358-2 Lavendel, Lavandula hybrida, ekstrakt, atsetiulitud
307-507-9 Lavendel, Lavandula latifolia, ekstrakt, sulfureeritud,

pallaadiumisool

EU loetelus on kasutatud reaktsioonisaaduste korral mitut vormingut, néiteks jargmisi:

e EINECS: peamine lahteaine, muu(de) Idhteaine(te) reaktsioonisaadus(ed)
e ELINCS: lahteaine(te) reaktsioonisaadus(ed)

Naited

EU number EU nimetus

232-341-8 Lammastikushape, 4-metill-1,3-benseendiamiinhidrokloriidiga
reaktsiooni saadused

263-151-3 Kookosrasvhapped, dietilileentriamiiniga reaktsiooni saadused

400-160-5 Talldlirasvhapete, dietanoolamiini ja boorhappe
reaktsioonisaadused

428-190-4 Jargmiste ainete reaktsioonisaadus: 2,4-diamino-6-[2-(2-
metldl-1H-imidasool-1-Gdl)ettdl]-1,3,5-triasiin ja tstGanuurhape
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Siin juhendis esitatakse reaktsioonisaadus(t)e nimetus uldiselt kujul ,[Idhteainete nimetused]
reaktsioonisaadus". POhimotteliselt peavad nimetused olema esitatud inglise keeles koosk®dlas
IUPAC-nomenklatuuri eeskirjadega. Peale selle voib esitada ka muid rahvusvaheliselt
heakskiidetud nimetusi. Soovitatav on asendada nimetuses sdna ,reaktsioon™ Uldisel kujul
kirjeldatud konkreetset tlilipi reaktsiooniga, nt esterdamine vdi soola moodustumine jms (vt
nelja konkreetse UVCB-ainete alamklassi juhised allpool).

2. Allikas

Allikad jagunevad kahte rihma.

2.1. Bioloogilise péritoluga allikad

Bioloogilise paritoluga aineid tuleb maaratleda perekonna, liigi ja sugukonna jargi, nt Pinus
cembra, Pinaceae - Pinus (perekond), cembra (liik), Pinaceae (sugukond) -, ning vajaduse
korral tliive vOi geneetilise tllbi jargi. Vajaduse korral tuleb nimetada ka aine eraldamiseks
kasutatud kude vdi organismiosa, nt luulidi, kbhunaare voi vars, seemned voi juured.

Naited

EU number ' EU nimetus

283-294-5 Saccharomyces cerevisiae, ekstrakt
EU kirjeldus

Ekstraktiivained ja nende fllsikaliselt modifitseeritud derivaadid,
nagu tinktuurid, tahked valmistised, absoluteeritud valmistised,
eeterlikud 06lid, dlivaigud, terpeenid, terpeenivabad fraktsioonid,
destillaadid, jéagid jne, mis on saadud organismist Saccharomyces
cerevisiae, Saccharomycelaceae.

296-350-9 Arnica mexicana, ekstrakt
EU kirjeldus

Ekstraktiivained ja nende flltsikaliselt modifitseeritud derivaadid
nagu tinktuurid, tahked valmistised, absoluteeritud valmistised,
eeterlikud dlid, dlivaigud, terpeenid, terpeenivabad fraktsioonid,
destillaadid, jéagid jne, mis on saadud organismist Arnica
mexicana, Compositae.

2.2. Keemilised voi mineraalsed allikad

Keemiliste reaktsioonide saaduste korral tuleb lahteaineid kirjeldada ingliskeelse IUPAC-
nimetusega. Mineraalseid allikaid tuleb kirjeldada lldnimetustega, nt fosfaatmaagid, boksiit,
kaoliniit, mineraalgaas, kivisUsi, turvas.

3. Protsess

Protsesse identifitseeritakse keemilise reaktsiooni tldbi alusel, kui see holmab uute
molekulide siinteesi, voi rafineerimisetapi tlilbi alusel, nt ekstraheerimine, fraktsioonimine ja
kontsentreerimine, vdi siis jaagina.
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Mone aine, nt keemiliste derivaatide korral tuleb protsessi kirjeldada rafineerimise ja slinteesi
kombinatsioonina.

3.1 Siintees

Lahtematerjalide vahel toimub teatav keemiline voi biokeemiline reaktsioon, mille tulemusel
tekib aine. Naiteks Grignardi reaktsioon, sulfoonimine, ensiimaatiline I6hustamine proteaasi
vOi lipaasi abil jne. Paljud derivaatimisreaktsioonid kuuluvad samuti sellesse liiki.

Uute siinteesitud ainete korral, mille keemilist koostist ei ole voimalik esitada, on lahteained
peamine tunnus koos reaktsiooni spetsifikatsiooniga, st keemilise reaktsiooni liigiga.
Keemilise reaktsiooni liik viitab aines eeldatavasti esinevatele molekulidele. Loplikke keemilisi
reaktsioone on mitut liiki: hddrollls, esterdamine, alktllimine, kloorimine jne. See annab
Uksnes (ldist teavet vdimalike toodetavate ainete kohta ja seetdttu on sageli aine taielikuks
iseloomustamiseks ja identifitseerimiseks vaja esitada ka kromatograafiline jalg.

Nadited

EU number EU nimetus

294-801-4 Linaseemnedli, epoksiiditud, tetraetileenpentamiiniga reaktsiooni saadused

401-530-9 (2-htidroksli-4-(3-propenoksti)bensofenooni ja trietoksusilaani) ning
(ranioksiidi ja metalltrimetokstsilaani hiidroltlsi saaduste) reaktsiooni
saadus

3.2 Rafineerimine

Loodusliku vO0i mineraalse paritoluga ainete tddtlemiseks saab kasutada mitmesuguseid
rafineerimisprotsesse, milles koostisosade keemiline olemus sailib, aga kontsentratsioon
muutub. Rafineerimine on naiteks taimsete kudede kilmtdétlemine ja seejarel alkoholiga
ekstraheerimine.

Rafineerimist saab madratleda tapsemalt, naiteks et kasutatakse ekstraheerimist. Aine
identifitseerimine oleneb protsessi tilbist:

o Flilsikaliste meetoditega, nt rafineerimise vdi fraktsioonimisega saadud ainete
korral tuleb kirjeldada fraktsiooni piirsisaldust ja parameetreid (nt molekulisuurus,
ahelapikkus, keemistemperatuur, lenduvusvahemik).

o Kontsentreerimisega saadud ainete, nt metallurgiaprotsesside saaduste,
tsentrifuugitud sademete, filtreerimisjadkide korral tuleb kontsentreerimisetappi
kirjeldada koos saadud aine Uldkoostisega, vorreldes seda lahteainega.

Naited

EU number  EU nimetus

408-250-6 Volframorgaanilise Gihendi kontsentraat (volframheksakloriidi ning 2-
metdllpropaan-2-ooli, noniilfelooni ja pentaan-2,4-diooni reaktsiooni
saadused)

o Teatud reaktsioonijadkide, nt rabude, tdrvade ja kdrgkeevate destillaatide korral
tuleb protsessi kirjeldada koos I6ppaine lldkoostisega.
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Naited

EU number  EU nimetus

283-659-9 Tina, sulatamisjaagid
EU kirjeldus

Aine, mis saadakse esmastest voi teisestest allikatest, sealhulgas
taaskasutatud t6dstuslikest vaheainetest saadud tina ja selle sulamite
kasutamisest ja tootmisest. Koosneb peamiselt tinalihenditest ning voib
sisaldada muude mitteraudmetallide jadke ja nende Ghendeid.

293-693-6 Sojajahu, proteiini eraldusjaak Jaagid
EU kirjeldus

Peamiselt sahhariididest koosnev kdrvalsaadus, mis on saadud
rasvatustatud sojaubadest etanooliga ekstraheerimise teel.

o Ekstraktide korral tuleb nimetada ekstraheerimismeetod, ekstraheerimislahusti ja
muud olulised tingimused, nt temperatuur vdi temperatuurivahemik.

o Kombineeritud toétlemise korral tuleb peale allika andmete kirjeldada (uldiselt) ka
protsessi iga etappi. Kombineeritud téotlemist kasutatakse sageli keemilisel
derivaatimisel.

Naited:

o Taim koigepealt ekstraheeritakse, seejarel destilleeritakse ekstrakt ja
taimeekstrakti destilleeritud fraktsiooni kasutatakse keemilisel derivaatimisel.
Saadud ainet vdidakse puhastada. Puhastatud toote keemiline koostis vdib 16puks
olla tapselt maaratletud ning ainet ei ole vaja pidada UVCB-aineks. Kui toodet
pidada siiski UVCB-aineks, v0ib kombineeritud tootlemise saaduse kirjeldus olla
~taimeekstrakti destilleeritud fraktsiooni puhastatud keemiline derivaat®.

o Kui ekstrakti edasine tootlemine holmab ainult flilsikalist derivaatimist, muutub
koostis, kuid ei toimu uute molekulide tahtlikku siinteesi. Koostis siiski muutub ja
seega tekib eri aine, nt taimeekstrakti destillaat voi sade.

o Naftatoodete tootmisel kasutatakse sageli nii keemilist derivatsiooni kui ka
fraktsioonimist: nditeks nafta destilleerimisele jargneva krakkimise tulemusel
tekib Idhteaine fraktsioon ja tekivad uued molekulid. Seega tuleb sellisel juhul
identifitseerida modlemat tllpi protsessid voOi kirjeldada destillaati krakkimise
lahteainena. Eelkdige kehtib see selliste naftaderivaatide korral, mis saadakse

sageli mitme kombineeritud protsessi tulemusel. Naftasaaduste
identifitseerimiseks saab kasutada siiski eraldi spetsiaalset slisteemi (vt peatlikk
4.3.2.2).

Kui ekstrakti keemiline derivaat ei sisalda samu koostisosi kui lahteekstrakt, tuleb seda
kdsitada eri ainena. Selle reegli tulemusel voib nimetuse ja kirjelduse alusel identifitseerimine
erineda varasemast EINECS-nimetusest ja -kirjeldusest. EINECS-loetelu koostamise ajal
registreeriti eri protsesside ja lahustitega saadud ekstraktid ning ka flilsikalised vOoi
keemilised derivaadid sageli samas kirjes. REACH-maaruse kohaselt tuleb need ained siiski
registreerida eraldi ainetena.
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4. Aine identifitseerimise muud parameetrid

Peale keemilise nimetuse ning allika ja protsessi kirjelduse peab UVCB-aine identifitseerimine
hdlmama mis tahes muud asjakohast teavet, mida ndutakse REACH-ma&aruse VI lisa punktis
2.

Teatud liiki UVCB-ainete korral voivad olla asjakohased teatud muud
identifitseerimisparameetrid. Téiendavad muud identifikaatorid vdivad olla naiteks jargmised:

keemilise koostise uldine kirjeldus;

kromatograafiline voi muud ttdpi jalg;

viitematerjal (nt ISO);

fuusikalis-keemilised parameetrid (nt keemistemperatuur);
varvainete registri number;

o AISE-number.

Allpool on spetsiaalsed juhised, kuidas teatud tulpi allikate ja protsesside korral kasutada
UVCB-ainete identifitseerimiseks nimetust, allikat ja protsessi teavet. Jargmistes punktides
kirjeldatakse bioloogiliste v0i keemiliste/mineraalsete allikate ja protsesside (slintees voi
rafineerimine) kombinatsiooni jargi UVCB-ainete nelja allttipi.

o O O O O

UVCB-ainete 1. alltiiiip: bioloogiline allikas ja siintees

Bioloogilist paritolu aineid saab muuta (bio)keemiliste protsessidega, et toota lahteaines
puudunud koostisosi, nt taimeekstraktide keemilisi derivaate v0i ekstraktide
enstimtootlemissaadusi. Valke saab naiteks oligopeptiidide saamiseks hudrolillsida
proteaasiga ja puidutselluloosi saab karbokstulmetailtselluloosi (CMC) saamiseks
karboksudlida.

Sellesse UVCB-aine alltlitpi voivad kuuluda ka kaarimissaadused: naditeks on melassipara
suhkru selline kaarimissaadus, mis sisaldab suhkruga vorreldes rohkem eri koostisosi. Kui
kdarimissaadusi seejarel puhastada, vdivad ained muutuda keemilise koostise jargi taiesti
identifitseeritavaks ja neid ei pea enam kdsitama UVCB-ainetena.

Ensildmid on eriline ainerlihm, mida on vdimalik saada bioloogilise allika ekstraheerimise ja
sellele jargneva rafineerimise teel. Kuigi allikat ja protsessi voib Uksikasjalikult kirjeldada, ei
anna see konkreetset teavet ensliimi kohta. Nende ainete korral tuleb kasutada spetsiaalselt
klassifitseerimise, nimetamise ja identifitseerimise slisteemi (vt peatikk 4.3.2.3).

Aine identifitseerimiseks tuleb markida protsessi |I0ppetapp ja/v0i muu protsessietapp, mis on
aine olemuse suhtes asjakohane.

Keemilise protsessi kirjeldus peab olema protsessi tlidbi Uldkirjeldus (esterdamine, aluseline
hudrollUs, alktdlimine, kloorimine, asendamine jne) koos asjakohaste protsessitingimustega.

Biokeemilise protsessi kirjeldus voib olla katalldtilise reaktsiooni tldkirjeldus koos reaktsiooni
katalUusiva enstiimi nimetusega.

Kaaritamisel voi liikide (koe-) kultuuridest saadavate ainete korral tuleb nimetada kaaritavad
liigid, kaarimistlilp ja kaaritamise Uldised tingimused (etapiline voi pidev kaarimine,
aeroobne, anaeroobne voi anoksiline kaarimine, temperatuur, pH jne). Samuti tuleb nimetada
protsessi mis tahes lisaetapid, mida kasutatakse kdaritamissaaduste eraldamiseks, nt
tsentrifuugimine, sadestamine, ekstraheerimine. Kui neid aineid rafineeritakse, vO0ib see
tekitada fraktsiooni, kontsentraati voi jaaki. Selliseid téddeldud aineid identifitseeritakse
nende protsesside lisakirjelduse abil.
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UVCB-ainete 2. alltiilip: keemiline v0i mineraalne allikas ja siintees

Sellised UVCB-ained, mis saadakse keemilistest vOi mineraalsetest allikatest ja mis saadakse
protsessiga, milles slinteesitakse uusi molekule, on reaktsioonisaadused. Keemilised
reaktsioonisaadused on naiteks esterdamise, alkilllimise voOi kloorimise saadused.
Biokeemilised reaktsioonid, kus kasutatakse eraldatud ensiime, on erititpi keemilised
reaktsioonid. Taielikke mikroorganisme kasutatavate keeruliste biokeemiliste
sunteesiprotsesside korral on parem saadud ainet kasitada pigem kaarimissaadusena ning
identifitseerida see kaarimisprotsessi ja kaaritamisliikide, mitte |dhteainete jargi (vt UVCB-
aine 4. alltaup).

Iga reaktsioonisaadust ei saa automaatselt kasitada UVCB-ainena. Kui reaktsioonisaadust
saab piisava tapsusega maaratleda keemilise koostise jargi (arvestades teatud varieeruvust),
tuleb eelistada aine identifitseerimist mitme koostisosaga ainena (vt peatlikk 4.2.2). Alles
siis, kui reaktsioonisaaduse koostis ei ole piisavalt tapselt teada voi kui see on halvasti
ennustatav, tuleb ainet identifitseerida UVCB-ainena (reaktsioonisaadusena).
Reaktsioonisaaduse identifitseerimine podhineb reaktsiooni lahteainetel ja (bio)keemilisel
reaktsiooniprotsessil, milles aine tekib.

Naited

EU number | EINECS-nimetus CAS-number

294-006-2 Nonaandihape, 2-amino-2-metiil-1-propanooliga 91672-02-5
reaktsiooni saadused

294-148-5 Formaldehild, diettileenglikooli ja fenooliga reaktsiooni 91673-32-4
saadused

Reaktsioonisaaduste peamine identifikaator on tootmisprotsessi kirjeldus. Aine
identifitseerimiseks tuleb nimetada I[0plik vOi kdige olulisem protsessietapp. Keemilise
protsessi kirjeldus peab olema protsessi tuubi Uldkirjeldus (nt esterdamine, aluseline
hddrollids, alkddlimine, kloorimine, asendamine) ja nimetada tuleb asjakohased
protsessitingimused. Biokeemilist protsessi tuleb kirjeldada reaktsiooni tlibi ja reaktsiooni
katallGlsiva enstimi jargi.

UVCB-ainete 3. alltiiiip: bioloogiline allikas ja rafineerimine

Bioloogilist paritolu ja sellise rafineerimisprotsessi kaigus saadud UVCB-ained, milles tahtlikult
uusi molekule ei tekitata, voOivad olla naiteks ekstraktid, ekstraktifraktsioonid,
ekstraktikontsentraadid, puhastatud ekstrakt vdi bioloogilist paritolu aine té6tlemisjaagid.

Kui ekstrakti seejarel toddeldakse, ei ole aine enam sama aine kui ekstrakt, vaid muud allttlpi
UVCB-aine, nt fraktsioon vOi ekstraktijddk. Neid aineid kirjeldatakse (edasise) t&étlemise
lisaparameetritega. Kui ekstrakti muudetakse keemiliste vdi biokeemiliste reaktsioonidega,
milles tekivad uued molekulid (derivaadid), identifitseeritakse aine UVCB-aine 2. alltldbi
juhiste vOi peatliki 4.2 jargi tapselt maaratletud ainena.

Sellise edasi toodeldud ekstraktide eritlemise tottu voib olla, et uus nimetus ja kirjeldus erineb
EINECS-loetelu omast. EINECS-loetelu koostamisel sellist eristust ei tehtud ning eri lahustite
ja protsessi lisaetappidega saadud igat tlipi ekstraktid oleksid kuulunud samasse kirjesse.

Selle UVCB-aine alltiilbi esimene peamine identifikaator on aine paritoluorganismi sugukond,
perekond ja liik. Vajaduse korral tuleb nimetada ka aine eraldamiseks kasutatud kude v0oi
organismiosa, nt luuldi, kdhunaare vodi vars, seemned voi juured. Mikrobioloogilist paritolu
ainete korral tuleb maaratleda liigi tivi ja geneetiline tiup.
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Kui UVCB-aine saadakse eri liigist, kasitatakse seda erineva ainena, isegi kui keemiline koostis
voib olla sarnane.

Naited

EU number | EINECS-nimetus

290-977-1 KampetsSe veripuu (Haematoxylon campechianum) okstdeeritud ekstrakt
EU kirjeldus
Aine on identifitseeritud varvaineindeksis: C.I. 75290 (oksldeeritud).

282-014-9 Kohunaarmeekstrakt, valgud eemaldatud

Teine peamine identifikaator on aine to6tlemisprotsess, nt ekstraheerimine, fraktsioonimine,
puhastamine voi kontsentreerimine, vOi jadgi koostist mdjutav protsess. Ekstraktide
rafineerimisel mitmesugustes protsessides, naiteks eri lahusteid voi puhastamisetappe
kasutades, saadakse seega erinevad ained.

Mida rohkem etappe rafineerimisel kasutatakse, seda kergem on ainet maaratleda keemilise
koostise jérgi. See ei téahenda, et teist liiki allikas vdi teistsugused muudatused protsessi
kaigus annaksid tulemuseks automaatselt teistsuguse aine.

Bioloogilist paritolu ainete peamine identifitseerimisparameeter on asjakohaste protsesside
kirjeldus. Ekstraktide korral tuleb aine identifitseerimiseks kirjeldada ekstraheerimisprotsessi
piisavalt tapselt; vdahemalt tuleb kirjeldada kasutatavat lahustit.

Kui aine tootmiseks kasutatakse edasisi protsessietappe, nagu fraktsioonimine voi
kontsentreerimine, tuleb kirjeldada asjakohaseid etappe, nt ekstraheerimise ja
fraktsioonimise kombineerimist, ning samuti piirvahemikke.

UVCB-ainete 4. alltiiiip: keemiline v6i mineraalne allikas ja rafineerimine

Mittebioloogilist paritolu ained, st mineraalid, maagid, kivislisi, maagaas ja toornafta, nendest
saadud ained voi muu keemiatddstuse tooraine, mis on saadud ilma tahtlike keemiliste
reaktsioonideta tootlemise tulemusel, voivad olla (puhastatud) fraktsioonid, kontsentraadid
vOi nende protsesside jaagid.

Kivislitt ja toornaftat kasutatakse destilleerimis- v0i gaasistamisprotsessides, et toota
mitmesuguseid aineid (naftasaadused, gaaskitused jpm) ning samuti jaake (nt torv ja rabu).
Vaga sageli toddeldakse destilleeritud voi muul viisil fraktsioonitud toodet kohe edasi,
kasutades selleks ka keemilisi reaktsioone. Sellistel juhtudel tuleb aine identifitseerimisel
jargida UVCB-aine 2. alltlitibi juhiseid, sest protsess on olulisem kui allikas.

Naftasaaduste korral kasutatakse identifitseerimise erististeemi (vt peatikk 4.3.2.2), mis
hdlmab muu hulgas fraktsioone ja keemiliste reaktsioonide saadusi.

Muud 4. alltliipi UVCB-ained voivad hdolmata maake, maagikontsentraate ja rabusid, mis
sisaldavad mitmesuguses koguses metalle, mida saab eraldada metallurgiaprotsessidega.

Mineraale, naiteks bentoniiti voi kaltsiumkarbonaati, saab téddelda nt happega lahustamise
ja/voi keemilise sadestamise teel vOi ioonivahetuskolonnides. Kui kogu keemiline koostis on
teada, tuleb mineraale identifitseerida peatiki 4.2 asjakohases osas olevate juhiste jargi. Kui
mineraale tdddeldakse (ksnes mehaaniliste meetoditega (jahvatamine, sOelumine,
tsentrifuugimine, flotatsioon jne), kasitatakse neid samade ainetena kui kaevandatud kujul
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mineraalid. Tootmisprotsessi abil toodetud mineraale saab identifitseerimise2! eesmargil
kasitada samana kui nende looduslik analoog, kui nende koostis on sarnane ja toksilisusprofiil
tapselt sama.

Peamine mittebioloogilist paritolu ainete identifitseerimisparameeter on asjakohaste
protsessietappide kirjeldamine.

Fraktsioonide korral tuleb fraktsioonimisprotsessi kirjeldada eraldatud fraktsiooni
parameetrite ja piirvahemiku abil, kirjeldades vajaduse korral eelnenud protsessietappe.

Kontsentratsioonietapi kohta tuleb nimetada protsessi tiip (aurustamine, sadestamine jt)
ning peamiste koostisosade alg- ja |0ppkontsentratsiooni suhe ning samuti eelnenud
protsessietappide teave.

Mittebioloogilist paritolu jadkide peamine identifitseerimisparameeter on jaaki tekitava
protsessi kirjeldus. Protsess vdib olla mis tahes fiilisikaline reaktsioon, milles tekivad jaagid,
nt puhastamine, fraktsioonimine voi kontsentreerimine.

Analiiiitiline teave

UVCB-ainete hulka kuuluvad vdga erinevad ained, mis erinevad naiteks allika ja
tootmisprotsessi poolest. Sellest tulenevalt tuleb esitada sobivad analiitisimeetodid, mis
annavad teavet UVCB-aine koostise kohta ja mis soltuvad konkreetsest juhtumist. Lisaks
arendatakse ja tOhustatakse pidevalt teadmisi, kuidas selliseid meetodeid kasutada. Seetottu
on registreerija kohustus esitada asjakohased analiiisiandmed, et anda parimat vdimalikku
teavet aine identifitseerimiseks.

UVCB-ainete iseloomustamiseks saab kasutada mitmeid kvalitatiivseid meetodeid, naiteks
UV/Vis, infrapuna- ja massispektromeetria, tuumamagnetresonants, réntgendifraktsioon.

Aine koostise iseloomustamiseks tuleb esitada kvantitativsed andmed, naiteks
kromatogrammid voi difraktsiooniandmed, mida saab kasutada kromatograafilise jaljena.

Analllsimeetodite kirjeldus peab sisaldama jargitud katseprotokolle ja esitatud tulemuste
tolgendust.

4.3.2. UVCB-ainete eritiitibid

Siin jaotises esitatakse juhised UVCB-ainete jargmiste eritilpide kohta: muutuva
slsinikahela pikkusega ained (4.3.2.1), naftast voi naftalaadsetest allikatest saadud ained
(4.3.2.2) ja enstitmid (4.3.2.3).

4.3.2.1 Muutuva siisinikahela pikkusega ained

Selles UVCB-ainete rihmas on muutuva pikkusega pika suUsinikahelaga alkidlriihma
sisaldavaid aineid, nt parafiine ja olefiine. Neid aineid saadakse kas looduslikest rasvadest ja
Olidest vOi toodetakse neid siinteetiliselt. Looduslikud rasvad on kas taimsed vo0i loomsed.
Taimset paritolu pika slsinikahelaga ainetel on ahelas sisinikuaatomeid tavaliselt paarisarv,
kuid loomset paritolu pika sisinikahelaga ainetel on see (monikord) ka paaritu. Slnteetiliselt
toodetud pika sUlsinikahelaga ainetel vdib sisinikuaatomite arv ahelas olla nii paaris kui ka
paaritu.

21 Sama lahenemisviis looduses esinevate ja keemiliselt toodetud mineraalide identifitseerimisel ei
tahenda tingimata, et juriidilised nduded (nt registreerimiserandid) oleksid samad.
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Identifikaatorid ja nimetamispohimote

Rihma kuuluvad ained, mille tksikkoostisosadel on Uhised struktuuriomadused: vahemalt
Uks pika ahelaga alklilrihm, sageli koos funktsionaalriihmaga. Koostisosad erinevad
Uksteisest alklllahelarihma véhemalt Ghe jargmise omaduse poolest:

O O O O

susinikahela pikkus (slsinikuaatomite arv)
klllastatus

struktuur (lineaarne voi hargnev)
funktsionaalrihma asukoht

Koostisosade keemilist olemust vdib kirjeldada piisava tapsusega ja siistemaatiliselt
nimetades, kasutades jargmist kolme deskriptorit:

(@]

alkiiiildeskriptor, mis kirjeldab susinikuaatomite arvu alktltlrGhma/alkatlrthmi
sisaldavas susinikahelas;

funktsionaalsuse deskriptor, mis identifitseerib aine funktsionaalriihma
(amiinid, ammoonium, karboksutulhape jt);

soola deskriptor, mis kirjeldab mis tahes soola katioone/anioone, nt naatriumi-
(Na*), karbonaadi- (COs?°), kloriidiioon (CI-).

Alkluldeskriptor

o

Tavaliselt viitab alkltldeskriptor Cx-y kiillastunud alkGilrihma/-rihmi sisaldavale
hargnemata ahelale pikkusega x-y, nt Cs-12tdhendab ahelapikkusi Cs, Co, Ci0, C11
ja Cia.

Tuleb markida, kas alkllldeskriptor viitab ainult paaris- vOi paaritu arvuga
susinikuaatomitega alktllahelale, nt Cg-12 (paarisarvuline).

Tuleb markida, kas alkttldeskriptor viitab (ka) hargnevale alktllahelale, nt Cs-12
(hargnev) V6I C8—12 (lineaarne ja hargnev).

Tuleb markida, kas alktuldeskriptor viitab (ka) kdllastumata alkidtlahelale, nt
C12-22 (C18 kiillastumata).

Alklullahela pikkuste kitsas jaotumisvahemik ei hdlma laiemat ja vastupidi, nt Cio-
14 ei sisaldu vahemikus Cs-1s.

Alkuulldeskriptor voib viidata ka alkiltlahelate allikale, nagu kookosodli voi
tahkerasv. Susinikahela pikkuste jaotumisvahemik peab siiski vastama allika
vahemikule.

Selle siisteemiga tuleb kirjeldada muutuva slisinikahela pikkusega aineid. See ei sobi tapselt
maaratletud ainete jaoks, sest neid saab identifitseerida kindla keemilise struktuuri jargi.

Alktuldeskriptori, funktsionaalsuse deskriptori ja soola deskriptori teave on seda tipi
UVCB-aine nimetamise aluseks. Samuti voib aine tapsemaks identifitseerimiseks lisada
allika ja protsessi teabe.

Naited

Deskriptorid

Alkiilldeskriptor

Funktsionaalsuse
deskriptor

Soola deskriptor

alkatlahela pikkused
Cio-18

rasvhapped
(karboksitlhape)

kaadmiumsoolad

' Nimetus

rasvhapete (Cio-18) kaadmiumsoolad
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Alkiilildeskriptor

Funktsionaalsuse
deskriptor

Soola deskriptor

Alkiiildeskriptor

di(Cio-
1g)alkluldimetatlrihm
ammoonium

kloriid

trimetlidltahkerasvalkil

di-Cio-18-alktll-dimetiidlammooniumkloriid

trimetllltahkerasvalktilammooniumkloriid

Funktsionaalsuse ammoonium
deskriptor kloriid
Soola deskriptor
4.3.2.2 Naftast voi naftalaadsetest allikatest saadud ained

Naftast saadud ained (naftasaadused) voi naftalaadsetest allikatest saadud ained (nt kivistsi)
on vaga keeruka ja muutliku vdi osaliselt tundmatu koostisega ained. Kaesolevas peatlikis
kasutatakse naftasaadusi naitena, kuidas identifitseerida seda eritliipi UVCB-ainet. Sama
lahenemisviisi saab rakendada ka naftalaadsetest allikatest saadud ainete, naiteks kivisoe
korral.

Nafta rafineerimise lahteained vdivad olla toornafta vdi mis tahes (he vdi mitme protsessi
tulemusel saadud mis tahes rafineerimisvoog. LOppsaaduste koostis oleneb tootmiseks
kasutatavast toornaftast (sest toornafta koostis oleneb paritolust) ja sellele jargnevast
rafineerimisprotsessist. Sel pohjusel varieerub naftasaaduste koostis loomulikult ja
protsessist sGltumatult 17,

1. Nimetamispohimoéte

Naftasaaduste identifitseerimiseks  on soovitatav  anda nimetus kehtestatud
nomenklatuurisiisteemi?? jargi. Nimetus koosneb tavaliselt rafineerimisprotsessist, naftavoo
allikast ja Uldkoostisest voi -omadustest. Kui aine sisaldab > 5 massi-% 4-6 kondenseerunud
tuumaga aromaatseid susivesinikke, tuleb see teave lisada kirjeldusele. EINECS-numbriga
naftasaaduste korral kasutatakse EU loetelus olevat nimetust.

2. Identifikaatorid

Naftasaaduste identifitseerimiseks kasutavad nimetused ja maaratlused hdlmavad tavaliselt
naftavoo allikat, rafineerimisprotsessi, Uldkoostist, sisinikuaatomite arvu,
keemistemperatuurivahemikku voi muid asjakohaseid flilisikalisi omadusi, ning valdavat
slisivesinike tllpi®2.

Esitada tuleb REACH-maaruse VI lisa punkti 2 identifitseerimisparameetrid. Naftasaaduste
tootmisel juhindutakse toote soovitud tehnilistest omadustest, mitte ettenahtud koostisest.
Sel pdhjusel on naftasaaduste voimalikult tapselt identifitseerimisel koostisest asjakohasem
kasutada selliseid tunnuseid ja omadusi nagu nimetus, sisinikahela pikkuse vahemik,
keemispunkt, viskoossus, piirvaartused ja muud fitsikalised omadused.

Kuigi keemiline koostis ei ole UVCB-ainete peamine identifikaator, tuleb esitada koik
koostisosad kontsentratsioonis = 10% ja teadaolevad koostisosad kontsentratsioonis < 10%
ning koostist tuleb kirjeldada Uldiselt, nt molekulmassivahemik, alifaatsete voi aromaatsete

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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Uhendite sisaldus, hiidrogeenimisaste ja muu oluline teave. Samade parameetritega tuleks
kirjeldada ka koostisosade riihmi, mida ei ole vdimalik individuaalselt identifitseerida. Uhtlasi
tuleb nimetuse ja tlupilise kontsentratsiooni abil identifitseerida ka kdik muud vaiksema
kontsentratsiooniga koostisosad, mis mdjutavad ohuklassifikatsiooni.

4.3.2.3 Ensiiiimid

Ensliime saadakse kdige sagedamini mikroorganismide, kuid monikord ka taimse voi loomse
paritoluga ainete kaaritamise teel. Kaaritamise vOi ekstraheerimise ning sellele jargneva
puhastamisprotsessiga saadav vedel ensilmkontsentraat sisaldab peale vee ka aktiivset
enstilmvalku ja muid kaadrimisjaake sisaldavaid koostisosi, nagu valgud, peptiidid,
aminohapped, susivesinikud, lipiidid ja anorgaanilised soolad.

Enstimvalku koos muude koostisosadega, mida saadakse kaaritamise voi ekstraheerimise
teel, vélja arvatud vesi, mille saab eraldada ensiiimvalgu stabiilsust mdjutamata voi koostist
muutmata, tuleb kasitada kui identifitseeritavat ainet.

EnsilUmaine sisaldab taupiliselt 10-80 massi-% enstiumvalku. Muude koostisosade
protsentuaalne sisaldus varieerub ja need sdltuvad tootmisel kasutatud organismist,
kadrimiskeskkonnast ja kaarimisprotsessi parameetritest ning samuti edasisest
puhastamisest, kuid koostis on tavaliselt jargmises vahemikus:

Aktiivne enstlimproteiin 10-80%

Muud proteiinid + peptiidid ja aminohapped | 5-55%

sahhariidid 3-40%
lipiidid 0-5%
Anorgaanilised soolad 1-45%
Kokku 100%

Varieeruvuse ja osaliselt tundmatu koostise tottu tuleb ensliimainet kasitada UVCB-ainena.
Enstlmproteiini tuleb kasitada UVCB-aine koostisosana. Korgpuhastatud ensiime saab
identifitseerida tapselt maaratletud koostisega ainetena (lihe koostisosaga ained vdi mitme
koostisosaga ained) ja neid tuleb sellisena ka identifitseerida.

EINECS-loetelus on ensulimide peamine identifikaator nende katalldtiline aktiivsus.
Enstiimid on loetellu kantud tdpsustamata Uldkirjetena voi erikirjetena, milles nimetatakse
lahteorganism vodi substraat.

Naited

EU number | EINECS-nimetus | CAS-number

278-547-1 Proteaas, Bacillus’e suhtes 76774-43-1
neutraalne

278-588-5 Proteaas, Aspergillus’e 77000-13-6

suhtes neutraalne

254-453-6 Elastaas (sea kdhunaare) 39445-21-1
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262-402-4 Mannanaas 60748-69-8

Euroopa Komisjoni tellitud enstimide uuringus soovitati identifitseerida ensilime
Rahvusvahelise Biokeemia ja Molekulaarbioloogia Liidu (IUBMB) ensiimide rahvusvahelise
nomenklatuuri kohaselt.2?> Seda ldhenemisviisi kasutatakse ka kdesolevas juhendis ja see
vOimaldab enstiiime identifitseerida sistemaatilisemalt, Uksikasjalikumalt ja terviklikumalt
kui EINECS.

1. Nimetamispohimote
Enslitime nimetatakse IUBMB nomenklatuuri pdhimotete jargi.

IUBMB klassifitseerimisslisteem annab igale enstimi tldbile ja katalGutilisele funktsioonile
ainulaadse 4-arvulise koodi (nt a-amtlaasile 3.2.1.1)%%. Koodi iga arv voib tahendada
muutuva aminohapete jarjestuse ja paritoluga ensiiime, kuid enstiimide funktsioonid on
identsed. Aine identifitseerimiseks tuleb kasutada IUBMB nomenklatuuri nimetust ja koodi.
IUBMB nomenklatuur liigitab ensdiiimid kuude pdhirihma:

. Oksidoreduktaasid
. Transferaasid

. Hudrolaasid

. Luaasid

. Isomeraasid

. Ligaasid

o O O O O O

aulh WN -

Jargmine ndide selgitab IUBMB nomenklatuuri jargivat kirjet.

EC 3.4.22.33
Heakskiidetud nimetus: puuviljabromeliin
Reaktsioon: valkude hidrollils suure spetsiifilisusega peptiidsidemete suhtes.

Bz—Phe—VaI—Arg‘I' NHMec on hea slinteetiline substraat, kuid puudub mdju ainele Z-Arg-Arg-
NHMec (vrd tivibromeliin).

Muu(d) nimetus(ed): mahlabromeliin; ananaas; bromelaas; bromeliin; ekstranaas;
mahlabromeliin; pinaas; ananassienstiim; traumanaas; puuviljabromeliin FA2.

Markused: saadud harilikust ananassist (Ananas comosus). Inhibeerub kana tslstatiiniga
vahe. Teist vaikestele molekulisubstraatidele samasuguse toimega tslisteiinendopeptidaasi,
pinguiniini (endine EC 3.4.99.18), saadakse sarnasest taimest Bromelia pinguin, kuid
pinguiniin erineb puuviljabromeliinist, sest seda inhibeerib kana tsistatiin [4].2> Kuulub
peptidaasi rithma C125 (papaiinirihm). Varem EC 3.4.22.5 ja lisatud kirjesse EC 3.4.22.4,
CAS-number: 9001-00-7

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 Seda nimetatakse sageli ka enstiimikomisjoni numbriks (EC-number) ja IUBMB-numbriks. Selguse
huvides on IUBMB 4-arvulist koodi soovitatav nimetada IUBMB-numbriks.

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.
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Lingid muudele andmebaasidele:

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

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]

Ensiliiimide IUBMB siisteemi kohase klassifitseerimise naited
(http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html)

Proteaaside nummerduspohimotted:

3. Hudrolaasid

3.4 Mojub peptiidsidemetele (peptidaasid), koos alamklassidega:

3.4.1 a-amino-akdiul-peptiidi hiidrolaasid (praegu EC 3.4.11)

3.4.2 Peptidtdl-amino-happe hlidrolaasid (praegu EC 3.4.17)

3.4.3 Dipeptiidi hiidrolaasid (praegu EC 3.4.13)

3.4.4 Peptidillpeptiidi hiidrolaasid (praegu on Umber klassifitseeritud klassi EC
3.4 piires)

3.4.11 Aminopeptidaasid

3.4.12 Peptiditlamino-happe hiidrolaasid voi akillamino-happe hiidrolaasid

(praegu on Umber klassifitseeritud klassi EC 3.4 piires)

3.4.13 Dipeptidaasid

3.4.14 Dipeptidlll-peptidaasid ja tripeptidlil-peptidaasid
3.4.15 Peptidlil-dipeptidaasid

3.4.16 Seriinitlidpi karbokstpeptidaasid

3.4.17 Metallokarboksiipeptidaasid

3.4.18 Tsusteiinitilpi karbokslpeptidaasid



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.chem.qmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html
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3.4.19 Oomegapeptidaasid
3.4.21 seriini endopeptidaasid
Uksikensiiiimid:
3.4.21.1 kiimotrapsiin
3.4.21.2 kimotripsiin C
3.4.21.3 metridiin
3.4.21.4 tripsiin
3.4.21.5 trombiin
3.4.21.6 htdbimistegur Xa
3.4.21.7 plasmiin
3.4.21.8 praegu kuulub EC 3.4.21.34 ja EC 3.4.21.35 alla
3.4.21.9 enteropeptidaas
3.4.21.10 akrosiin
3.4.21.11 praegu kuulub EC 3.4.21.36 ja EC 3.4.21.37 alla
3.4.21.12 12 a-ludtiline endopeptidaas
3.4.21.105
3.4.99 Tundmatu katallltilise mehhanismiga endopeptidaasid

EINECS-loetelu ndited koos IUBMB-numbriga

EU number L5 CAS-number IUBMB-number
nimetus

278-547-1 Proteaas, 76774-43-1 3.4.24.28
Bacillus’e suhtes
neutraalne

232-752-2 Subtilisiin 1.01.9014 3.4.21.62

232-734-4 Tsellulaas 9012-54-8 3.2.1.4
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2. Identifikaatorid

Enstlmaineid identifitseeritakse IUBMB nomenklatuuri jargi nimetatava ensidimvalgu
sisalduse ja muude kaarimisel tekkivate koostisosade alusel. Peale ensliimvalgu ei ole
tavaliselt Ghtegi konkreetset koostisosa kontsentratsioonis lle 1%. Kui nende konkreetsete
koostisosade olemus ei ole teada, saab neid rihmitada (st valgud, peptiidid, aminohapped,
sahhariidid, lipiidid ja anorgaanilised soolad). Uksikkoostisosad tuleb siiski nimetada, kui
nende identifitseerimisandmed on teada vdi kui nende kontsentratsioon on vahemalt 10% v0i
kui need on Kklassifitseerimise ja margistuse voi PBT-omaduste hindamise seisukohast
asjakohased.?’

Ensiilimvalgud
Kontsentraadis sisalduvaid enstiiimvalke tuleb identifitseerida jargmise teabega:

IUBMB-number

IUBMB kirje nimetused (slisteemne nimetus, enstiimi nimetus, stinonidimid);
IUBMB esitatud kommentaarid

reageerimine ja reaktsioonitilp;

EU number ja nimetus, kui see on asjakohane;

CAS-number ja nimetus, kui on olemas.

o O O O O O

Tuleb tapsustada enstimi tekitatav reaktsioon. Reaktsiooni madarab IUBMB.

a-amulaas: polisahhariid, mis sisaldab a-(1-4)-sidemega glikoositihikut + H20 =
maltooligosahhariidid; 1,4-a-d-gltikosiidsideme endohldrolils polisahhariidides, mis
sisaldavad vahemalt kolme 1,4-a-sidemega d-gliikoosi thikut.

Vastavalt enstimi klassile tuleb maéarata reaktsiooni tiilip. See vdib olla okslideerimine,
redutseerimine, eemaldamine, lisamine vO0i reaktsiooni nimetus.

a-amulaas: O-glikosullsideme hidroliids (endohtdrolads).

Muud koostisosad kui ensiiiimvalgud

Identifitseerida tuleb kdik suurema kontsentratsiooniga kui = 10 massi-% sisalduvad
koostisosad vOi koostisosad, mis on klassifitseerimise ja margistuse voi PBT-omaduste
hindamise?® seisukohast asjakohased. Alla 10% koostisosade identifitseerimisandmed vdib
esitada keemilise rihmana. Tuleb esitada nende tllpiline kontsentratsioon (tllpilised
kontsentratsioonid) voi kontsentratsioonivahemikud, st:

o (gliko)proteiinid
o peptiidid ja aminohapped
o sahhariidid

27 Lisateave PBT-omaduste hindamise ning asjakohaste kriteeriumide kohta on teabele esitatavate
nouete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatlikis R11 ,,PBT-omaduste hindamine®.

28 | jsateave PBT-omaduste hindamise ja asjakohaste kontsentratsioonipiirnormide kohta on REACH-
rakendusprojekti (RIP) 3.2 kemikaaliohutuse hindamise tehnilise juhendi osas, mis kasitleb PBT-
omaduste hindamist.
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o lipiidid
o anorgaanilised ained (nt naatriumkloriid voi muud anorgaanilised soolad)
Kui ensilmikontsentraadi muid koostisosi ei saa piisava tdpsusega identifitseerida, tuleb

nimetada tootmiseks kasutatud organism (perekond ja tlvi vOi geneetiline tlGlp, kui
asjakohane), nagu muude bioloogilist paritolu UVCB-ainete korral.

Voimaluse korral saab lisada ka muid parameetreid, nt funktsionaalparameetreid (st pH voi
optimaalsed temperatuurid ja temperatuurivahemikud), kineetikaparameetrid (st spetsiifiline
aktiivsus vOi muutmissuhe), ligandid, substraadid ning tooted ja kaasm®&jurid.
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5. AINETE SAMASUSE KONTROLLIMISE kriteeriumid

Kontrollides, kas eri tootjate/importijate aineid voib pidada samaks, tuleb jargida teatud
eeskirju. Neid EINECS-loetelu koostamisel kasutatud eeskirju tuleb kasitada aine
identifitseerimise ja nimetamise ning seega konkreetse aine vdimalike kaasregistreerijate
leidmise Uhise alusena® & 16: 29,30 Ajneid, mida ei peeta samaks, voib siiski eksperthinnangu
alusel kasitada struktuuri poolest sarnastena. Nende ainete korral voib andmete jagamine
olla siiski vdimalik, kui seda teaduslikult pdhjendada. Samas ei ole see kadesoleva juhendi
teema ja seda on pigem kasitletud andmete jagamise juhendis.

o Uhe koostisosaga ainete korral tuleb kasutada > 80% reeglit ja mitme koostisosaga
ainete maaratlust.

Ainete tehnilisi, puhtaid ega analldtilisi vorme ei eristata. See tédhendab, et samaks peetaval
ainel vdib olla erinev puhtusaste voi lisandiprofiil, olenevalt aine sellisest vormist. Samas
peaksid tapselt maaratletud aineid sisaldama samu pdhikoostisosi ja ainsad lubatud lisandid
on tekkinud tootmisprotsessi kdigus (lksikasjalik teave: vt peatiikk 4.2) ning ainsad lubatud
lisaained on need, mida on vaja aine stabiliseerimiseks.

o Uhendite hiidraatunud ja veevabu vorme késitatakse registreerimisel sama ainena.

Naited

Nimetus ja valem CAS-number ' EU number Eeskiri
Vasksulfaat (Cu - 7758-98-7 231-847-6

H204S)

Vaavelhape, 7758-99-8 Aine on hc”>|maFud
vask(II)sool (1:1), vee.vaba vormi
pentahtdraat registreeringuga
(CuSOa4- 5H20) (EU nr) 231-847-6)

Hudraatunud ja veevabadel vormidel on eri keemilised nimetused ja CAS-numbrid.

e Happeid ja aluseid ning nende sooli kdsitatakse eri ainetena.

Naited

EU number | Nimetus | Eeskiri

201-186-8 Perdaadikhape C2H40s3 See aine ei ole sama kui
naiteks selle naatriumsool
(EINECS 220-624-9)

220-624-9 Naatriumglikolaat See aine ei ole sama kui
C2H403. Na nditeks sellele vastav hape

2% 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 Manual of Decisions, Criteria for reporting substances for EINECS, ECB veebileht; Geiss et al. 1992,
Vollmer et al. 1998, Rasmussen et al. 1999.
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(EINECS 201-186-8)

202-426-4 2-kloroaniliin See aine ei ole sama kui
CsHeCIN naiteks 2-
kloroaniliinvesinikbromiid
(1 : 1) (CeHeCIN- HBr)

o Uksiksooli (nt naatrium- vi kaaliumsooli) késitatakse eri ainetena.

Naited

EU number | Nimetus ' Eeskiri

208-534-8 Naatriumbensoaat See aine ei ole sama kui
CsHs02 . Na naiteks selle kaaliumsool

(EINECS 209-481-3)

209-481-3 Kaaliumbensoaat See aine ei ole sama kui
C7Hs02-. K naiteks selle naatriumsool
(EINECS 208-534-8)

¢ Hargnevaid ja lineaarseid alkltlahelaid kasitatakse eri ainetena.

Naited

EU number | Nimetus ' Eeskiri

295-083-5 Fosforhappe dipentillester, See aine ei ole sama kui
hargnev ja lineaarne hargneva ahelaga fosforhappe

dipentiulester ega lineaarse
ahelaga fosforhappe
dipentlulester Uksikainetena

e Hargnevaid rihmi tuleb sellisena ka nimetada. Alktulrihmi sisaldavad lisateabeta ained
hdlmavad ainult hargnemata lineaarseid ahelaid, kui ei ole margitud teisiti.

Naited

EU number | Nimetus | Eeskiri

306-791-1 Rasvhapped, C12-16 Ainult aineid, millel on lineaarne
! ja hargnemata alkiilrihm,

. peetakse samadeks aineteks
279-420-3 Alkoholid, C12-14

288-454-8 Amiinid, C12-18-
alkddlmetadl
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A\Y

e Alklulrihmi sisaldavaid aineid, kus kasutatakse selliseid lisatermineid nagu ,iso", ,neo",
,hargnev" jne, ei kdsitata sama ainena, kui ei ole margitud teisiti.

Naited

EU number | Nimetus  Eeskiri

266-944-2 Glltseriidid, Ci2-18 See aine ei ole sama kui Ci2-
Selle aine SDA ainenimetus | 18-iso-ahelaga
on C12-C18- aine, mille killastunud
trialkitilglutseriid ja selle alktitlahel hargneb mis
SDA-viitenumber: 16-001- | tahes positsioonis
00

e Kui ei ole margitud teisiti, kasitatakse hapete, alkoholide jt alkldlahelaid ainult
klllastunutena. Kui ahel on killastumata, tuleb seda markida ja vastav aine on eri aine.

Naited

EU number | Nimetus ' Eeskiri

200-313-4 Steariinhape, puhas See aine ei ole sama kui
C18H3602 puhas oleiinhape, C18H3402

(EINECS 204-007-1)

¢ Kiraalkeskmega ained

Uhe stereokeskmega aine vdib esineda vasak- v3i paremkiraalse enantiomeerina. Kui ei ole
margitud teisiti, eeldatakse, et aine on kummagi kiraalvormi 1:1 (ratseemiline) segu.

Naited

EU number | Nimetus | Eeskiri

201-154-3 2-kloropropaan-1-ool Uksikenantiomeere (R)-2-
kloropropaan-1-ool ja
(S)-2-kloropropaan-1-oo0l ei
kasitata selle kirjega
samavaadrsetena

Ratsemaate kasitatakse mitme koostisosaga ainetena. Kui aine on Uhe enantiomeeri suhtes
rikastatud, tuleb kohaldada Uhe- v0i mitme koostisosaga ainete eeskirju, st soltuvalt
isomeeride kontsentratsioonivahemikust on aine iht vdi mitut koostisosa sisaldav aine.

Mitme stereokeskmega ained vdivad esineda 2" vormis (kus n on stereokeskmete arv). Nendel
eri vormidel vdivad olla Uksteisest erinevad fllisikalis-keemilised, toksikoloogilised ja/vOoi
Okotoksikoloogilised omadused. Neid tuleb kasitada eri ainetena.

e Anorgaanilised katallsaatorid
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Anorgaanilisi katallsaatoreid kasitatakse segudena. Identifitseerimiseks tuleb katallisaatoris
sisalduvaid metalle vOi metallilihendeid kasitada eri ainetena (ilma kasutusala kirjeldamata).

| Nimetus Eeskiri

Koobaltoksiid- Peab identifitseerima eraldi
alumiiniumoksiidkataliisaator | jdrgmiste ainetena:

- koobalt(II)oksiid

- koobalt(III)oksiid

- alumiiniumoksiid

- alumiiniumkoobaltoksiid

e Sama IUBMB-numbriga ensiim-kontsentraate voib kdsitada sama ainena, kuigi neid
toodetakse eri tootmisorganismidega, kui nende ohuomadused ei erine oluliselt ja
tagavad sama klassifikatsiooni.

Mitme koostisosaga ained

Direktiiviga 67/548/EMU reguleeriti ainete turuleviimist. Aine tootmisviis ei olnud oluline.
Seetdttu kanti EINECS-loetellu turuleviidud mitme koostisosaga ained juhul, kui sinna olid
kantud koik Uksikkoostisosad, nt oli difluorobenseenide isomeerisegu hdlmatud jargmiste
EINECS-kirjetega: 1,2-difluorobenseen (206-680-7), 1,3-difluorobenseen (206-746-5) ja
1,4-difluorobenseen (208-742-9), kuigi isomeerisegu ise EINECS-loetelust puudus.

Seevastu ndutakse REACH-maaruses toodetava aine registreerimist. Iga juhtumi korral
otsustatakse eraldi, mis maaral hdlmab tootmise mé&aratlus aine tootmise eri etappe (nt eri
puhastus- vOi destilleerimisetappe). Kui toodetakse mitme koostisosaga ainet, tuleb see
registreerida (v.a kui see on hélmatud selle lksikkoostisosade registreeringutega, vt peattikk
4.2.2.4) - naiteks kui toodetakse difluorobenseenide isomeerisegu, tuleb diflurobenseen
registreerida isomeeriseguna. Mitme koostisosaga ainete korral ei ole siiski vaja katsetada
ainet kui sellist, kui aine ohuprofiili saab piisavalt tapselt kirjeldada selle Uksikkoostisosade
teabe alusel. Kui (Uksikisomeere 1,2-diflurobenseeni, 1,3-diflurobenseeni ja 1,4-
diflurobenseeni toodetakse eraldi ning segatakse kokku hiljem, tuleb Uksikisomeerid
registreerida ja isomeerisegu kasitatakse seguna.

Pohikoostisosadest A, B ja C koosnevat mitme koostisosaga ainet ei kasitata samana kui
pohikoostisosadest A ja B koosnevat mitme koostisosaga ainet voi ainete A, B, C ja D
reaktsioonimassi.

e Mitme koostisosaga ainet ei kasitata samana kui ainet, mis sisaldab tGiksnes mdnd selle
Uksikkoostisosa.
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Naited

EU number | Nimetus | Eeskiri

207-205-6 2,5-difluorotolueen Kumbki aine ei ole sama kui
difluorotolueeni

207-211-9 2,4-difluorotolueen isomeerisegu, sest kumbki

aine on koigist vOimalikest
isomeeridest Uksnes Uks.

e Mitme koostisosaga aine registreerimine ei holma Uksikkoostisosi.

Naited

EU number | Nimetus | Eeskiri

208-747-6 1,2-dibromoetiileen Aine on cis- ja trans-

isomeeride segu. Uksikained
(12)-1,2-dibromoeteen ja
(1E)-1,2-dibromoeteen ei
ole kaetud isomeerisegu
registreerimisega.

UVCB-ained

e Koostisosade kitsa jaotusega UVCB-ainet ei kasitata samana kui koostisosade laiema
jaotusega UVCB-ainet ning vastupidi.

Naited

EU number | Nimetus ' Eeskiri

288-450-6 Amiinid, C12-18-alkal, Ained ,amiinid, C12-14-
atsetaadid alktidl, atsetaadid" voi

,amiinid C12-20-alktdal,
atsetaadid" voi ,amiinid,
dodeklidl- (C12-alkadl),
atsetaadid™ voi
paarisarvuliste alktillahelaga
ained ei ole samad kui see
aine.

e Ainet, mida kirjeldatakse taksonoomilise liigi v0i perekonna jargi, ei kdsitata samana
kui ainet, mis on eraldatud muust liigist voi perekonnast.
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Naited

EU number

296-286-1

232-401-3

' Nimetus

Glltseriidid, paevalilledli di-

Linaseemnedli, epoksiiditud

Eeskiri

Seda ainet ei kasitata sama ainena mis
soja diglutseriidid (EINECS: 271-386-8)
ega tahkerasva diglitseriidid (EINECS:

271-388-9)

Seda ainet ei kadsitata okslideeritud
linaseemneodlina (EINECS: 272-038-8)
maleaaditud linaseemnedlina (EINECS:
268-897-3) ega epoksiiditud
riitsinusdlina (EINECS-loetelus puudub).

e Puhastatud ekstrakti voi kontsentraati kasitatakse muu ainena kui ekstrakti.

Naited

EU number

232-299-0

' Nimetus

Rapsidli

Ekstraktiivained ning nende
flusikaliselt modifitseeritud
derivaadid. Koosneb
peamiselt rasvhapete
eruukhappe, linoolhappe ja
oleiinhappe glltseriididest.
(Brassica napus, Cruciferae)

Eeskiri

Aine ,(Z)-dokos-13-eenhape
(eruukhape)" on aine ,rapsioli*
koostisosa. Eruukhape ei ole sama kui
rapsioli, sest see on eraldatud rapsidlist
puhta ainena; eruukhappel on oma
EINECS-kirje (204-011-3).
Palmitiinhappe, oleiinhappe,
linoolhappe, eruukhappe ja
eikonseenhappe eraldatud segu ei ole
sama kui rapsioli, sest kogu dlis on ka
muid koostisosi.
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6. Aine identifitseerimisandmed paringus

Ainete identifitseerimise ja nimetamise juhised on esitatud selle juhendi peatikis 4. Kdesolev
juhend kirjeldab pohimotteid, kuidas selgitada, kas ained on REACH- ja CLP-maaruse
kontekstis samad. Seda on allpool ainete uurimise korral tdpsemalt kirjeldatud.

Artikli 4 kohaselt voib iga tootja vOi importija, vastutades endiselt taielikult oma REACH-
kohustuste tditmise eest, nimetada enda esindajaks kolmanda isiku koigi III jaotise kohastes
menetlustes, mis hdlmavad arutelusid teiste tootjate voi importijatega.

Koikide ainete korral peab vdimalik registreerija esitama enne registreerimist ECHA-le
paringu, et saada teada, kas sama aine kohta on juba esitatud registreerimistaotlus (REACH-
maaruse artikkel 26). Paring peab sisaldama jargmist:

e vOimaliku registreerija isikuandmed, nagu on satestatud REACH-ma&aruse VI lisa punktis
1, v.a kasutuskohad;

e aine identifitseerimisandmed, nagu on satestatud REACH-maaruse VI lisa punktis 2;

e mis ndutava teabe tottu peab vdimalik registreerija tegema selgroogsete loomadega
uusi uuringuid;

¢ mis ndutava teabe tottu peab vdimalik registreerija tegema muid uusi uuringuid.

Voimalik registreerija peab esitama aine identifitseerimisandmed ja nimetuse kdesoleva
juhendi 4. peatikis kirjeldatud eeskirjade jargi.

ECHA teeb kindlaks, kas sama aine on varem registreeritud. Seda tehakse ka selle
juhenddokumendi peatlikis 4 satestatud eeskirjade alusel. Tulemusest teatatakse vdimalikule
registreerijale ning samuti kdigile varasematele registreerijaile ja muudele voimalikele
registreerijaile.

Paringu esitamise menetluse lisateave on andmete jagamise juhendis aadressil ja ECHA
veebilehel:

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

Jargmistel lehekiilgedel olevad naited selgitavad, kuidas kasutaja saab kasutada juhendi
eeskirju. Naited ei selgita ihtki REACH-kohustuste pretsedenti.

Naited:

o Dietlllperoksidikarbonaat on sellise (ihe koostisosaga aine naide, mis sisaldab lahustit,
mis toimib ka stabilisaatorina (vt peatikk 7.1).

e Solimidiin on Uhe voi mitme koostisosaga aine naide (vt peatikk 7.2).

o Tootmisreaktsioonis tekkiv isomeerisegu on mitme koostisosaga aine naide (vt peatikk
7.3). Varem oli see aine hdlmatud Uksikisomeeride EINECS-kirjetega.

e Lohnaine AH on sellise aine ndide, mida toodetakse eri variantides, mida saab kirjeldada
viie koostisosa reaktsioonimassina ja nende kontsentratsioonivahemike jargi (vt
peatlikk 7.4). Naites eiratakse pdhjendatult 80% ja 10% ldvendeid.

e Mittemetalsed mineraalid, sh montmorilloniit, on naide tapselt maaratletud aine kohta,
mida tuleb fllsikaliste omaduste alusel tdiendavalt kirjeldada (vt peatikk 7.5).

e Eeterlik lavendlidli on taimedest saadud UVCB-aine ndide (vt peatikk 7.6).

¢ Kriisanteemidli ja sellest eraldatud isomeerid on edasi toddeldud bioloogilist paritolu
UVCB-aine naide (vt peatiikk 7.7).

¢ Aine ,fenool, isopropdltlitud, fosfaat" on muutuva koostisega ja taielikult madratlematu
koostisega UVCB-aine naide (vt peatlikk 7.8).

o Kvaternaarsed ammooniumithendid on slsinikahela varieeruva pikkusega ainete naide
(vt peatiukk 7.9).

¢ Naftasaaduste, bensiini sequvoo ja gaasidlide kaks naidet on peatiikis 7.10.

e Ensiiliimide lakaasi ja amiilaasi identifitseerimise kaks ndidet on peatlikis 7.11.

7.1. Dietiiiilperoksiidikarbonaat

Dietlillperoksiidikarbonaati (EU nr 238-707-3, CAS-nr 14666-78-5, CsH1006) toodetakse
18% lahusena isododekaanist (EU nr 250-816-8, CAS-nr 31807-55-3). Isododekaan toimib
ka plahvatusohtlikkuse stabilisaatorina. Suurim vdimalik kontsentratsioon, mis tagab aine
ohutu kaitlemise, on 27% lahus.

Kuidas peab seda ainet registreerimiseks identifitseerima ja nimetama?

REACH-maéaruses oleva aine maaratluse jargi tuleb valja jatta lahustid, mida vOidakse
eraldada aine pUlsivust mdjutamata vOi koostist muutmata. Nagu eespool 6eldud, toimib
isododekaan ka stabilisaatorina ja seda ei saa taielikult eraldada aine plahvatusohtlikkuse
tottu, seega tuleb kasitada isododekaani peale lahusti ka lisaainena. Ainet ennast tuleb
sellegipoolest kasitada (he koostisosaga ainena. Sel poOhjusel tuleb aine registreerida
lahusena, millel on isododekaani vahim kontsentratsioon, mis tagab aine ohutu kaitlemise:

dietlllperokstidikarbonaat (lGlemine piirkontsentratsioon: 27%). Isodekaan tuleb
registreerida lisaainena ja nimetada selle stabiliseeriv funktsioon.

7.2. SOLIMIDIIN

Toodetav metanoolilahus sisaldab solimidiini (EU nr 214-947-4; CAS-nr 1222-57-7,
Ci14H12N202S) ja imidasooli (EU nr 206-019-2; CAS-nr 288-32-4, CsH4N2). Kui lahusti
metanool on eraldatud ja optimeeritakse tootmisprotsessi, on solimidiini puhtusvahemik 74-
86% ja imidasoolil 4-12%.

Kuidas peab seda ainet registreerimiseks identifitseerima ja nimetama?

REACH-madaruses oleva aine maaratluse jargi tuleb valja jatta lahustid, mida voOidakse
eraldada aine pulsivust mdjutamata voi koostist muutmata. Kaesoleval juhul saab metanooli
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kergesti eraldada; registreerida tuleb lahustivaba aine.

Uldiselt kasitatakse ainet ihe koostisosaga ainena, kui (ihe pdhikoostisosa kontsentratsioon
on = 80%, ja mitme koostisosaga ainena, kui mitme pohikoostisosa kontsentratsioon on =
10%...< 80%. Kaesolev nadide on piirjuhtum, sest koostisosade kontsentratsioon ei vasta
nendele tingimustele. Sel pdhjusel saab ainet kasitada (ihe koostisosaga ainena (solimidiin)
vOi mitme koostisosaga ainena (solimidiini ja imidasooli reaktsioonimass).

Sellisel piirjuhul saab otsustada pohikoostisosade tiilipilise kontsentratsiooni jargi, kuidas on
ainet kdige parem kirjeldada:

(1) Kui solimidiini ttdpiline kontsentratsioon on 77% ja imidasoolil 11%, on soovitatav
kasitada ainet solimidiini ja imidasooli reaktsioonimassina;

(2) Kui solimidiini tadpiline kontsentratsioon on 85% ja imidasoolil 5%, on soovitatav kasitada
ainet Uhe koostisosaga aine solimidiinina.

7.3. Isomeerisegu

Aine on kahe isomeeri segu (reaktsioonimass), mis on tekkinud tootmisel reaktsiooni kaigus.
Uksikisomeerid olid teatatud EINECS-loetellu. Direktiiviga 67/548/EMU reguleeriti ainete
turuleviimist. Et aine tootmismeetod ei olnud oluline, kanti EINECS-loetellu segu isomeerid
erialdi kirjetena. REACH-maaruses aga ndutakse toodetavate ainete registreerimist. Iga
juhtumi korral otsustatakse eraldi, mis maaral tdhendavad aine tootmisetapid tootmist. Kui
isomeerisegu registreeritakse mitme koostisosaga ainena (juhendi peatiki 4.2.2 jargi), ei ole
vaja katsetada ainet kui sellist, kui aine ohuprofiili saab piisava tapsusega kirjeldada
Uksikkoostisosade teabe alusel.
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1. Nimetus ja muud identifikaatorid

IUPAC-nimetus voi muu 2,2'-[[(4-metlil-1H-bensotriasool-1-
rahvusvaheline (aine) keemiline aul)metddl]imino]bisetanooli ja

nimetus

Muud (aine) nimetused

EU number (aine)
EU nimetus
EU kirjeldus

CAS-number (aine)
CAS-nimetus

EU number (koostisosa A)
EU nimetus

EU kirjeldus

EU number (koostisosa B)
EU nimetus

EU kirjeldus
CAS-number (koostisosa A)

CAS-nimetus

CAS-number (koostisosa B)
CAS-nimetus

Muu tunnuskood
Viide

2,2'-[[(5-metlil-1H-bensotriasool-1-
aul)metddl]imino]bisetanooli
reaktsioonimass

2,2'-[[(metlil-1H-bensotriasool-1-
Gul)mettdl]imino]bisetanool

Aine ,etanool, 2,2'-[[(metll-1H-bensotriasool-1-
aul)metddl]imino]bis-* ja vee reaktsioonimass
Aine ,etanool, 2,2'-[[(metlll-1H-bensotriasool-1-
Gul)metddl]imino]bis-" (9CI) isomeeriiihend

Ainel ei ole EU numbrit, sest isomeeride segu ei ole esitatud
EINECS-loetelus. Ainet hdlmasid siiski koostisosade EINECS-
kirjed (279-502-9 ja 279-501-3).

Puudub
Puudub

279-502-9
2,2'-[[(4-metlill-1H-bensotriasool-1-
Gal)metddl]imino]bisetanool

/

279-501-3
2,2'-[[(5-metlll-1H-bensotriasool-1-
Gul)metddl]imino]bisetanool

/

80584-89-0

Etanool, 2,2'-[[(4-metlil-1H-bensotriasool-1-
Gal)metddl]imino]bis-

80584-88-9
Etanool, 2,2'-[[(5-metlll-1H-bensotriasool-1-

Gtl)metddl]imino]bis-

ENCS-nr 5-5917
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2. Koostise teave — pohikoostisosad

Pohikoostisosad

IUPAC-nimetus CAS- EU number pMolekulvalem Tiiipiline Kontsentratsioonivahemik
number Hilli tod kontsentratsioon (massi-%)
1D == ((WESEL))
A | Etanool, 2,2'-[[(4- 80584- | 279-502-9 | C12H18N402 |60 50-70
metddl-1H- 89-0

bensotriasool-1-
udl)metadl]imino]bis-

B | Etanool, 2,2'-[[(5- 80584- | 279-501-3 C12H18N402 40 30-50
metudl-1H- 88-9
bensotriasool-1-

tdl)metdadl]imino]bis-

Pohikoostisosad

Muud nimetused

2,2'-[[(4-metlll-1H-bensotriasool-1-Gil)metudl]imino]bisetanool

B 2,2'-[[(5-metull-1H-bensotriasool-1-Gil)metudl]Jimino]bisetanool

Pohikoostisosad

' EU nimetus EU kirjeldus

A 2,2'-[[(4-metlll-1H-bensotriasool-1- /
Gal)metddl]imino]bisetanool

B 2,2'-[[(5-metiiil-1H-bensotriasool-1- /
atl)metdtdl]imino]bisetanool

Pohikoostisosad

' CAS-nimetus CAS-number

A Etanool, 2,2'-[[(4-metlil-1H-bensotriasool-1- 80584-89-0
adlymetddl]imino]bis-

B Etanool, 2,2'-[[(5-metlil-1H-bensotriasool-1- 80584-88-9
adl)metidl]imino]bis-
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‘ Pohikoostisosad

Molekulvalem .
k | SMILES-kood
(CAS-meetod) Struktuurivalem 00
A / HiC N, OCCN(CCO)Cn2nnclcc(C)cccl2
\©[N’N OH
Ly
OH
B / CH, OCCN(CCO)Cn2nnclc(C)ccecl2
N
Ny
N OH
.y
OH

Pohikoostisosad

\ Molekulmass (g mol-1) Molekulmassivahemik

250 /

B 250 /
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7.4. Lohnaaine AH

Lohnaaine AH koosneb y-(iso-a)-metlilionoonist ja selle isomeeridest. Ainet toodetakse
kolmes variandis (A, B ja C), mille isomeeride suhtarv on erinev.

Alljargnevas tabelis on variantide koostise llevaade.

Lohnaaine AH variantide koostis

Kontsentratsioonivahemik Variant A Variant B Variant C VELE LT
[%] kokku
y-(iso-a)-metlulionoon 80 - 85 65 -75 50 - 60 50 - 85
0-(iso-B)-metlllionoon 6-10 3-7 3-7 3-10
a-n-metudlionoon 3-11 10 - 20 20 - 30 3-30
y-n-metidlionoon 0,5-1,5 2-4 2-4 0,5-4
B-n-metddlionoon 0,5-1,5 4-6 5-15 0,5-15
pseudometuillionoonid 0,5-1,5 1-3 1-3 0,5-3

Aine identifitseerimiseks on mitu voimalust:

e Variant A sisaldab vahemalt 80% y-(iso-a)-metillionooni isomeeri ja seda saab
seetdttu pidada Uhe koostisosaga aineks, mis pohineb y-(iso-a)-metlllionooni
isomeeril, ning muud isomeerid on lisandid.

e Variandid B ja C sisaldavad < 80% y-(iso-a)-metiilionooni isomeeri ja =2 10% muid
isomeere. Seetdttu voib neid kasitada mitme koostisosaga ainetena.

o variant B on y-(iso-a)-metldlionooni (65-75%) ja a-n-mettudlionooni (10-20%)
reaktsioonimass, kus muud isomeerid on lisandid;

o variant C on y-(iso-a)-metldlionooni (50-60%) ja a-n-mettudlionooni (20-30%)
reaktsioonimass, kus muud isomeerid on lisandid.

Koostis varieerub ja monikord on isomeeri = 10% (siis oleks see pdhikoostisosa) ning
monikord < 10% (siis oleks see lisand).

Voimalik oleks registreerida eri variandid eraldi. See tahendaks kolme registreerimist.
Andmete vastastikune vordlemine voib siiski olla pdhjendatud.

Alternatiivina saab kaaluda jargmisi voimalusi:

o Uhekordne registreerimine iihe koostisosaga ainena, millel on kaks allvarianti. Sellisel
juhul erinevad allvariandid 80% reeglist (vt peatlikk 4.2.1).

o Uks registreerimine méaaratletud 5 isomeeri reaktsioonimassina (mitme koostisosaga
aine). Sellisel juhul erineb moni isomeer (pohikoostisosa) 10% lavendist, mis eristab
pohikoostisosi lisanditest (vt peatlikk 4.2.2).

e Uks registreerimine maératletud reaktsioonimassina, kus koostise varieeruvust
kirjeldatakse tksikisomeeride koguvahemike abil. NB!

NB!
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e KOoigil kolmel variandil on samad vdi vdga sarnased fllsikalis-keemilised omadused.

¢ Koigil kolmel variandil on samasugune kasutusala ja samasugused
kokkupuutestsenaariumid.

e Koikidel variantidel on samasugune ohuklassifikatsioon ja margistus ning nende
ohutuskaartide ja kemikaaliohutuse aruannete sisu on sama.

e Olemasolevad katseandmed (ja tulevased katsed) hdlmavad kdigi kolme variandi
varieeruvust.

Siin naites kirjeldatakse, kuidas identifitseerida ainet, mis on maaratletud 5 isomeeri
reaktsioonimassina (mitme koostisosaga aine). POhjendus on vajalik seoses
korvalekaldumisega 80% reeglist (vt peatlikk 4.2.1) ja 10% lavendist (mitme koostisosaga
aine maaratlus, vt peatikk 4.2.2). Et iga varianti toodetakse 16plikul kujul, tuleb koiki kolme
varianti kirjeldada registreerimistoimikus. Samas voib formaalsetel pdhjustel olla vaja
registreerida vahemalt kaks ainet: 1) y-(iso-a)-metiilionoon ja 2) y-(iso-a)-metidlionooni
ja a-n-metddlionooni reaktsioonimass.

Aine identifitseerimine

Lohnaainet AH toodetakse kolmes eri variandis (A, B ja C), millel on sama kvalitatiivhe, kuid
erinev kvantitatiivne koostis. Kdiki kolme varianti kirjeldatakse samas mitme koostisosaga
aine registreerimistoimikus. Kuigi see tahendab, et maaratlust ei ole tapselt jargitud, on
mitme koostisosaga ainena registreerimine pdhjendatud, sest 1) olemasolevad katseandmed
kasitlevad koigi kolme variandi varieeruvust; 2) koigil kolmel variandil on vaga sarnased
fllsikalis-keemilised omadused; 3) kdigil variantidel on samasugune ohuklassifikatsioon ja
margistus (seega on ohutuskaardid identsed) ning 4) kdigil kolmel variandil on samasugused
kasutusalad ja kokkupuutestsenaariumid (seega on kemikaaliohutuse aruanded sarnased).

1. Nimetus ja muud identifikaatorid

IUPAC-nimetus v3i muu Uhendite

rahvusvaheline keemiline 3-metiitl-4-(2,6,6-trimetiitl-2-tsiklohekseen-1-uil)but-3-
nimetus een-2-ooni,
3-metddl-4-(2,6,6-trimetlll-2-tstklohekseen-1-al)but-3-
een-2-o0ni,
[R-(E)]-1-(2,6,6-trimetlill-2-tstiklohekseen-1-ldll)pent-1-
een-3-o0ni,
1-(6,6-metill-2-metlleentsiikloheks-1-idl)pent-1-een-3-ooni
ja
1-(2,6,6-trimetill-1-tsiklohekseen-1-ull)pent-1-teen-3-ooni
reaktsioonimass

Muud nimetused y-metiulionoon, variant A
y-metddlionoon, variant B
y-metiulionoon, variant C

EU number Puudub
EU nimetus /
EOU kirjeldus /
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CAS-number Puudub
CAS-nimetus /

2. Koostise teave — pohikoostisosad

Teoreetiliselt voivad esineda ka muud enantiomeerid. AnallUsiti jargmisi isomeere:

Pohikoostisosad

IUPAC-nimetus EU number | Molekulvalem Vahim Suurim
Hilli meetod kontsentra kontsentratsioo
tsioon n (massi-%)
(EESEL))
A 3-metill-4-(2,6,6- 127-51-5 204-846-3 C14H220 50 85
trimettdl-2-

tsiiklohekseen-1-
uul)but-3-een-2-oon

B 3-metiil-4-(2,6,6- 79-89-0 201-231-1 C14H220 3 10
trimetadl-2-
tsliklohekseen-1-
tdl)but-3-een-2-oon

C [R-(E)]-1-(2,6,6- 127-42-4 204-842-1 C14H220 3 30
trimettdl-2-
tsliklohekseen-1-
uul)pent-1-een-3-
oon

D 1-(6,6-mettil-2- Puudub Puudub C14H220 0,5 4
metuleentstikloheks-
1-Gdul)pent-1-een-3-
oon

E 1-(2,6,6-trimetddl-1- | 127-43-5 204-843-7 C14H220 0,5 15
tsliklohekseen-1-
uul)pent-1-een-3-
oon

Pohikoostisosad

\ Muud nimetused

A a-iso-metldlionoon; y-metidlionoon
B B-iso-metitlionoon; d-metitlionoon

C a-n-metiilionoon
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D y-n-metidlionoon

E B-n-metddlionoon

Pohikoostisosad

EU nimetus EU kirjeldus

A 3-metddl-4-(2,6,6-trimetill-2-tstklohekseen-1-Gil)-3-buteen- /
2-o0n

B 3-metil-4-(2,6,6-trimetlul-2-tsiklohekseen-1-iil)-3-buteen- /
2-o0n

C [R-(E)]-1-(2,6,6-trimetlil-2-tsiklohekseen-1-lll)pent-1-een-3- | /

oon
D 1-(2,6,6-trimetill-1-tsiklohekseen-1-lil)pent-1-een-3-oon /
E 1-(2,6,6-trimetlll-1-tsiiklohekseen-1-ill)pent-1-een-3-oon /

Pohikoostisosad

CAS-nimetus CAS-number
A 3-buteen-2-oon, 3-metlll-4-(2,6,6-trimetlill-2-tstiklohekseen-1- 127-51-5
aah-
B 3-buteen-2-oon, 3-metlll-4-(2,6,6-trimetlll-2-tsiklohekseen-1- 79-89-0
adal-

C 1-penteen-3-oon, 1-[(1R)-2,6,6-trimetlll-2-tsiiklohekseen-1-tdl)]-, | 127-42-4
(1E)-

D Puudub Puudub

E 1-penteen-3-oon, 1-(2,6,6-trimetlil-1-tsiklohekseen-1-tdl)- 127-43-5




Ainete REACH- ja CLP-madaruse kohase identifitseerimise 69
ja nimetamise juhend
Versioon 3.0 - detsember 2023

Pohikoostisosad

Muu tunnuskood

A | 2714 FEMA

07.036 ELi Idhnaainete register
B 07.041 ELi Idhnaainete register
C 2711 FEMA

07.009 ELi Idhnaainete register
D | Puudub Puudub
E 2712 FEMA

07.010 ELi Idhnaainete register

Pohikoostisosad

Molekulvalem Struktuurivalem SMILES-kood
(CAS-meetod)
A C14H220 o O=C(C(=CC(Cc(=ccc1)o)c1(oo0o
il
B C14H220 @ 0O=C(C(=CC(=C(CcccC1)0)C1(C)O)O)
el
C C14H220 éi\)oﬁ O=C(C=CC(C(=Ccc1)o)c1(oocc
D C14H220 C=C1CCCC(C)(O)C1/Cc=C/Cc(=0)CcC
[e) =
E C14H220 é\/‘% O=C(C=CC(=C(Cccc1)c)ci(c)o)cc
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Pohikoostisosad

Molekulmass (g-mol-1) Molekulmassivahemik
A 206,33 /
B 206,33 /
C 206,33 /
D 206,33 /
E 206,33 /
3. Koostise teave - lisandid ja lisaained

IUPAC- CAS-number | EU number Molekulvale | Tiilipiline Kontsentratsioo
nimetus m kontsentrats | nivahemik
ioon (massi- | (massi-%)
%)
F
maaratlemata lisandite arv: 11 (pseudometiitlionoonid)
maaratlemata lisandite kontsentratsioon kokku: 0,5-3 massi-%
IUPAC- CAS-number | EU number | Molekulvale | Tiiiipiline Kontsentratsioo
nimetus m kontsentrats | nivahemik
ioon (massi- | (massi-%)
%)
G Butliilhadrokst | 128-37-0 204-881-4 C15H240 0,1 0,05-0,15
tolueen (BHT)
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4. Variantide teave

Kolme variandi viie pohikoostisosa kontsentratsioonivahemikud:

Kontsentratsioonivahemik Variant A Variant B Variant C
[%]

y-(iso-a)-metiulionoon 80 - 85 65 - 75 50 - 60
0-(iso-B)-metidlionoon 6-10 3-7 3-7
a-n-metddlionoon 3-11 10 - 20 20 - 30
y-n-metidlionoon 0,5-1,5 2-4 2-4
B-n-metddlionoon 0,5-1,5 4-6 5-15
pseudometidlionoonid 0,5-1,5 1-3 1-3

7.5. Mineraalid

Mineraal on maaratletud kui anorgaaniliste koostisosade kombinatsioon maakoores leiduval
kujul, millel on iseloomulik keemiline koostis ja kristallivorm (vaga kristalsest kuni amorfse
aineni) ning iseloomulikud flUsikalis-keemilised omadused.

Mineraalid on registreerimiskohustusest vabastatud, kui need vastavad looduses esineva aine
maaratlusele (REACH-maaruse artikli 3 10ige 39) ja kui need on keemiliselt modifitseerimata
(REACH-maaruse artikli 3 I18ige 40). See kehtib mineraalide kohta, mille keemiline struktuur
plsib samana keemilises protsessis voi tootluses voi fllisikalisel mineraloogilisel muutmisel,
naditeks lisandite eemaldamisel.

Kuigi teatud mineraale saab kirjeldada lksnes keemilise koostise jargi (ihe koostisosaga
ained: vt peatikk 4.2.1; mitme koostisosaga ained: vt peatikk 4.2.2), ei piisa muude
mineraalide identifitseerimiseks Uksnes nende keemilisest koostisest (vt peatikk 4.2.3).

Erinevalt muudest (he vdi mitme koostisosaga ainetest tuleb paljusid mineraale
identifitseerida nende keemilise koostise jasisestruktuuri jargi (mis selgub nt
rontgendifraktsiooni abil), sest need nditajad on sisuliselt mineraalide pohiindikaatorid ja
maadravad nende flilsikalis-keemilised omadused.

Muude mitme koostisosaga ainete korral tuleb mineraali (st anorgaaniliste koostisosade
kombinatsiooni) identifitseerimise osana kasutada CAS-numbrit. Eri koostisosade
kirjeldamiseks kasutatakse slistemaatilises mineraloogias maaratletud anorgaaniliste
koostisosade CAS-numbreid. Kui toodetakse Uksikut anorgaanilist koostisosa (uhe
koostisosaga ainet), tuleb aine identifitseerimisel kasutada selle CAS-numbrit. Naited:

e Mineraalne kaoliin (EINECS-nr 310-194-1, CAS-nr: 1332-58-7) koosneb pdhiliselt
primaarsetest ja sekundaarsetest kaoliniitidest (EINECS-nr 215-286-4, CAS: 1318-74-
7), mis on hidraatunud alumosilikaatsavi.

Kui kaoliini Gksikkoostisosa, nt kaoliniidi tootmisel kasutatakse kaoliini rafineerimist ja aine
CAS-/EINECS-number on EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7.
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e Mineraalne bentoniit (EINECS-nr: 215-108-5, CAS: 1302-78-9), mille kirjeldus EINECS-
loetelus on , peamiselt montmorilloniidist koosnev kolloidsavi”. Sisaldab suures osas
anorgaanilist koostisosa montmorilloniiti (EINECS-nr: 215-288-5, CAS: 1318-93-0),
kuid mitte ainult.

Kui toodetakse puhast montmorilloniiti (EINECS-nr 215-288-5, CAS: 1318-93-0), margitakse
CAS-numbriga, et aine on just montmorilloniit.

NB! Bentoniiti (EINECS-nr 215-108-5, CAS: 1302-78-9) ja montmorilloniiti (EINECS-nr 215-
288-5, CAS: 1318-93-0) ei kdsitata sama ainena.

Kokkuvotteks voib 0©elda, et mineraal nimetatakse tavaliselt selle anorgaanilis(t)e
koostisosa(d)e kombinatsiooni jargi. Neid voOib kasitada kas Uhe vOi mitme koostisosaga
ainetena (Uldjuhised on peatikkides 4.2.1 ja 4.2.2). Teatud mineraale tuleb
identifitseerimiseks kirjeldada peale keemilise koostise ka flilsikaliste omaduste V@i
protsessiparameetrite jargi (vt peatikk 4.2.3). Naited on alljargnevas tabelis.
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Mineraalide naited

Nimetus

Kristobaliit

Kvarts

Diatomiit

Dolomiit

Paevakivi
rihma
mineraalid

Talk

Vermikuliit

CAS

14464-46-1

14808-60-7

61790-53-2

16389-88-1

68476-25-5

14807-96-6

1318-00-9

EINECS
238-455-4

238-878-4

240-440-2

270-666-7

238-877-9

Lisakirjeldus
02Si (kristallisisteem: kuup/nelinurk)
0:Si (kristallisiisteem: kolmnurk/kuusnurk)

Teised nimetused: kiiselguur, Celite.
Kirjeldus:

Pehme tahke ranimaterjal, mis on tekkinud
ranivetikate toese kivististest. Koosneb
peamiselt ranidioksiidist.

CH203 - 2Ca - ¥2Mg

Anorgaaniline aine, mis on kdrge
temperatuuriga kaltsineerimise
reaktsioonisaadus, kus eri kogustes
alumiiniumoksiid, baariumoksiid,
kaaliumoksiid, magneesiumoksiid, ranioksiid
ja strontsiumoksiid liituvad homogeenseks ja
iooniliseks kristallmaatriksiks.

MgsH2(SiO3)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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Mineraalide korral noutav analiiiitiline teave

Elementkoostis Keemiline koostis annab Uldise (levaate mineraali
koostisest, olenemata koostisosade arvust ja nende
osakaalust mineraalis. Kokkuleppeliselt valjendatakse
keemilist koostist oksiidide kaudu.

Spektraalandmed (XRD voi | XRD voi muude tehnikatega saab mineraale identifitseerida
samavaadrne) nende kristallograafilise struktuuri jargi.

Mineraali identifitseerivad iseloomulikud XRD-andmed voi
sobivad alternatiivsed andmed peab esitama koos
anallitilise meetodi lthikirjelduse voi kirjandusviidetega.

Tiiilipilised fiilisikalis- Konkreetsetel mineraalidel vdivad olla naiteks jargmised
keemilised omadused iseloomulikud fllsikalis-keemilised omadused, mille jargi
saab neid identifitseerida:

- Vdaga vaike kdvadus

- Punduvus

Diatomiidi vorm (optilise mikroskoobiga)
- Vaga suur tihedus

Eripindala (Idmmastiku adsorptsiooniga)

7.6. Hubriidlavendli eeterlik oli

Eeterlikke Olisid saadakse taimedest, mistottu voib eeterlikke Olisid iseloomustada ka taimsete
ainetena.

Uldiselt on taimsed ained keerulised looduslikud ained, mida saadakse taime vdi selle osade
tootlemisel, nt ekstraheerimise, destilleerimise, pressimise, fraktsioonimise, puhastamise,
kontsentreerimise voi kaaritamisega. Ainete koostis oleneb taksonoomilisest perekonnast ja
liigist, taimede kasvutingimustest ja koristusajast ning té6tlemismeetoditest.

Eeterlikke Olisid saab kirjeldada pohikoostisosade jargi, nagu tehakse mitme koostisosaga
ainete korral. Eeterlikes dlides voib olla kuni mitusada koostisosa, mille olemus voib soltuda
paljudest teguritest (nt perekonnast, kasvutingimustest, koristusperioodist, t66tlemisest).
Sageli ei piisa UVCB-ainete maaratlemisel seetdttu (ksnes pdhikoostisosade kirjeldamisest.
Eeterlikku 0li tuleb kirjeldada kasutatava taime ja selle to6tlemisprotsessi abil peatiiki 4.3.1
jargi (lahtudes UVCB-aine 3. alltilbist).

Sageli on eeterlike dlide kohta olemas tddstusstandardid (paljude eeterlike dlide kohta ka
ISO-standardid). Standardite teabe vdib esitada lisateabena. Aine identifitseerimisel tuleb
siiski lahtuda ainest selle toodetaval kujul.

Naide kirjeldab eeterlikku lavandiinidli, mille kohta on olemas ISO standard (ISO 8902-1999).
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1. Nimetused ja muud identifikaatorid

Allikas

Liik

Lavandula hybrida grosso (Lamiaceae)

Protsess

Aine tootmisel kasutatavate (bio)keemiliste reaktsiooniprotsesside kirjeldus

eraldamine eeterlikust Olist.

temperatuur on ligikaudu 40 °C.

Lavandula hybrida grosso (Lamiaceae) Oisikute veeauruga destilleerimine ja edasine vee

Edasine eraldamine on iseeneslik fllsikaline protsess, mis toimub tavaliselt separaatoris
(Gmarkolvis), voimaldades kergesti isoleerida eraldunud 06li. Selle destilleerimisetapi

Nimetus

IUPAC-nimetus voi muu
rahvusvaheline keemiline nimetus

EU number
EU nimetus
EU kirjeldus

CAS-number
CAS-nimetus

Lavandula hybrida grosso (Lamiaceae) eeterlik dli

297-385-2
Hubriidlavendel, Lavandula hybrida grosso,
ekstrakt

Ekstraktiivained ja nende fillsikaliselt
modifitseeritud derivaadid, nagu tinktuurid, tahked
valmistised, absoluteeritud valmistised, eeterlikud
olid, olivaigud, terpeenid, terpeenivabad
fraktsioonid, destillaadid, jéagid jne, mis on saadud
organismist Lavandula hybrida grosso, Labiatae31.

93455-97-1

Hubriidlavendel, Lavandula hybrida grosso,
ekstrakt

31, Labiate" ja ,Lamiaceae" on siinondimid.
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2. Koostise teave - teadaolevad koostisosad

Teadaolevad koostisosad

kemikaali nimetus Number Mol. Tulipiline | Kontsentr
EK 374 Molekulv kontsentra atsiooniv
CAS CAS alem tsioon ahemik
(Hilli (massi-%) (massi-
IUPAC meetod) %)
muud
A EU EU Ci12H2002 33 28 - 38
linaltGlUlatsetaat 204-116-4
CAS
1,6-oktadieen-3-oo0l, 3,7- (1:?55_95_7
dimetldl-, atsetaat
IUPAC
3,7-dimetilil-okta-1,6-dieen-
3-Ullatsetaat
B EU EK Ci10H180 29,5 24 - 35
linalool 201-134-4
CAS
1,6-oktadieen-3-o0l, 3,7- %\-570-6
dimettdl-
IUPAC
3,7-dimettul-okta-1,6-dieen-
3-ool
C EU EU Ci0H160 7 6-8
bornaan-2-oon 200-945-0
CAS
bitsiklo[2.2.1]heptaan-2- %\_522_2
oon, 1,7,7-trimettdl-
IUPAC
1,7,7-
trimetitlbitstklo[2.2.1]-2-
heptanoon
Muu
kamper
D EU EU Ci10H180 5,5 4 -7
tsineool 207-431-5
CAS CAS
2-oksabitsuklo[2.2.2]oktaan, 470-82-6
1,3,3-trimetdl-
IUPAC
1,3,3-trimetlll-2-
oksabitstiklo[2.2.2]oktaan
Muu
1,8-tsineool
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E EU

p-ment-1-een-4-oo0l

CAS

3-tsuklohekseen-1-o0o0l, 4-
metldl-1-(1-metadletidl)-
IUPAC
1-(1-metldletadl)-4-metail-
3-tstklohekseen-1-oo0l

Muu

terpineen-4-ool

F EU

2-isopropeniiil-5-
metiulheks-4-entlllatsetaat
CAS

4-hekseen-1-ool, 5-metiil-
2-(1-metluletenadl)-,
atsetaat

IUPAC
2-(1-mettlletenadl)-5-
metitilheks-4-een-1-oo0l
muu

(£)-lavanduloolatsetaat

G EU
DL-borneool

CAS
bitstklo[2.2.1]heptaan-2-
ool, 1,7,7-trimetldl-,
(1R,2S,4R)-rel-

IUPAC
(1R,2S5,4R)-rel-1,7,7-
trimetaul-
bitsiklo[2.2.1]heptaan-2-oo0l
Muu

borneool

H EU
kartofilleen

CAS
bitsuklo[7.2.0]undets-4-een,
4,11,11-trimetlul-8-
metlleen, (1R,4E,9S)-

IUPAC

(1R,4E,95)-4,11,11-
trimetudl-8-metileen-
bitstiklo[7.2.0]Jundets-4-een

Muu
trans-B-kartofilleen

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

EU
247-327-7

CAS
25905-14-0

EU
208-080-0
CAS
507-70-0

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

C10H180

C12H2002

C10H180

CisH24

3,25

2,25

2,25

1,75

1,5-5

1,5-3

1,5-3

1-2,5
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I EEl; 7 11-d 3 EU CisH24 1,1 0,2-2
-7,11-dimetlul-3- - -
metileendodeka-1,6,10- 242-582-0
tcrfse” CAS
1,6,10-dodekatrieen, 7,11- | 18794-84-8
dimetldl-3-metileen-, (6E)-
IUPAC
(E)-7,11-dimetlil-3-
metiileen-1,6,10-
dodekatrieen
Muu
trans-B-farneseen
J EU EU CioH1e 1 0,5-1,5
(R)-p-menta-1,8-dieen 227-813-5
CAS CAS
tsuklohekseen, 1-metuil-4- 5989-27-5
(1-metldletentadl)-, (4R)-
IUPAC
(4R)-1-mettdl-4-(1-
metilletentil)tsiklohekseen
Muu
limoneen
K EU EU CioH1e 1 0,5-1,5
3,7-dimetdulokta-1,3,6- 237-641-2
v
1,3,6-oktatrieen, 3,7- 13877-91-3
dimetaul-
IUPAC
3,7-dimetiaulokta-1,3,6-
trieen
Muu
Cis-B-otsimeen

Teadaolevad koostisosad = 10%

Teadaolevad koostisosad

EU nimetus

linalGllatsetaat Ci12H200:2

linalool C10H18O

EU kirjeldus
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Teadaolevad koostisosad

CAS-nimetus

linalGllatsetaat Ci2H200:2

linalool C10H18O

Seotud CAS-numbrid

115-95-7

78-70-6

Teadaolevad koostisosad

Molekulvalem
(CAS-meetod)
A Ci12H2002
B Ci0H180

Struktuurivalem

HLC
CH4

H3C\\|/
CH, HsC

SMILES-kood

Teadaolevad koostisosad

A 196,2888

B 154,2516

Molekulmass

/

Molekulmassivahemik
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7.7. Kriisanteemioli ja sellest eraldatud isomeerid

Ettevote toodab kriisanteemidli, mida ekstraheeritakse taime Chrysanthemum cinerariafolim,
Compositae dite ja lehtede purustamise teel, kasutades selleks lahustina vee ja etanooli segu
(1 : 10). Parast ekstraheerimist eemaldatakse lahusti ja nn puhast ekstrakti rafineeritakse
edasistes etappides, mille tulemusel saadakse 16plik kriisanteemidli.

Samuti eraldatakse ekstraktist kaks isomeeri, mis on jargmiste ainete reaktsioonimass:

jasmoliin I

(tstiklopropaankarboksiilhape, 2,2-dimetil-3-(2-metiail-1-propentidl)-, (1S)-2-metldl-4-
okso-3-(2Z)-2-penteniill-2-tstipklopenteen-1-illester, (1R, 3R)-; CAS-nr 4466-14-2), ja

jasmoliin II

(tstiklopropaankarboksiuilhape, 3-[(1E)-3-metoksli-2-metlll-3-okso-1-propeniil]-2,2-
dimetldl-(1S)-2-metilil-4-okso-3-(22)-2-pententll-2-tstklopenteen-1-illester, (1R, 3R)-;
CAS-nr 1172-63-0.

Ettevote otsustas slinteesida ka jasmoliini I ja II isomeeride reaktsioonimassi.
Ettevote kisib jargmist:

1. Kuidas kriisanteemiodli registreerimisel identifitseerida?

2. Kas 0li registreerimine hdlmab eraldatud isomeeride jasmoliini I ja II reaktsioonimassi?

3. Kas kahe isomeeri slinteesitud segu (reaktsioonimassi) voib pidada samaks kui
kriisanteemidlist eraldatud isomeeride segu?

1. Kuidas kriisanteemioli registreerimisel identifitseerida?

Kriisanteemidli kasitatakse UVCB-ainena, mida ei saa keemilise koostise alusel piisava
tapsusega identifitseerida (Uksikasjalikud juhised on peatlikis 4.3). Tingimata tuleb kasutada
muid identifitseerimisparameetreid, nagu allikat ja protsessi. Kriisanteemidli on bioloogilist
pdritolu ja seda tuleb madratleda kasutatud taimeliigi ja -osa ning rafineerimisprotsessi
(lahustiga ekstraheerimine) jargi. Tuleb siiski esitada koostisosade keemiline koostis ja
identifitseerimisandmed, kui need on teada.

Aine piisava tapsusega identifitseerimiseks on vaja jargmist teavet:

Aine nimetus Taime Chrysanthemum cinerariafolium,
Compositae 0li, mis saadakse purustatud oite

ja lehtede vee ja etanooli (1 : 10) lahusega
ekstraheerimisel

Allikas

Perekond, liik, alamliik Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae
Oliks kasutatav taimeosa Oied ja lehed

Protsess

Tootmismeetod Purustamine, seejarel ekstraheerimine
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Ekstraheerimislahusti

: etanool (1:10)

Koostise teave - teadaolevad koostisosad (massi-%)

Koostisosa nimetus

Pliretriin I
2-metiil-4-okso-3-(penta-2,4-
dientdl)-tsiklopent-2-endil-[1R-
[1a[S*(Z)],3B]]-krisantemaat

Piiretriin II
2-metiul-4-okso-3-(penta-2,4-
dientul)-tsiklopent-2-entil-[1R-
[1a[S*(2)],3B]]-3-(metoksu-2-
metil-3-oksoprop-1-eniil)-2,2-
dimetldltsiklopropaankarbokstilaat

Tsineriin I
3-(but-2-entdl)-2-metadl-4-
oksotslklopent-2-entil-2,2-
dimettdl-3-(2-metltlprop-1-
enudl)tsuklopropaankarbokstilaat

Tsineriin I1
3-(but-2-entdl)-2-metail-4-
oksotsliklopent-2-eniil-2,2-
dimettdl-3-(3-metoksi-2-metiul-3-
oksoprop-1-
enudl)tstuklopropaankarbokstilaat

Jasmoliin I
2-metlil-4-okso-3-(pent-2-
entdltsiklopent-2-enail-(1R-
{1a[S*(Z)],3B})-2,2-dimetlul-3-(2-
metdldlprop-1-
enlidltsiklopropaankarbokstilaat

Jasmoliin II
2-metiil-4-okso-3-(pent-2-
enudl)tsuklopent-2-en-1-adl (1R-
{1a[S*(2)],3B})-
2,2-dimetiil-3-(3-metoksli-2-
metlidl-3-oksoprop-1-
enuul)tstuklopropaankarbokstilaat

EU nr

204-455-8

204-462-6

246-948-0

204-454-2

puudub

puudub

CAS-nr

121-21-1

121-29-9

25402-06-6

121-20-0

4466-14-2

1172-63-0

Vahim

kontse

ntratsi
oon
(%)

30

27

Suurim

kontse

ntratsi
oon
(%)

38

35

10

15

10

10
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Peale selle sisaldab aine kuni 40 koostisosast kontsentratsiooniga < 1%.

Samuti saab ainet identifitseerida mitme koostisosaga ainena, milles on 6 pdhikoostisosa
(ainete pduretriin I, paretriin II, tsineriin I, tsineriin II, jasmoliin I ja jasmoliin II
reaktsioonimass).

Ainet kasitatakse looduses esineva ainena, kui tootmisprotsess seisneb ainult purustamises;
sellisel juhul on aine registreerimiskohustusest vabastatud, v.a kui aine vastab direktiivis
67/548/EMU satestatud ohtliku ainena klassifitseerimise kriteeriumidele.

2. Kas Oli registreerimine holmab eraldatud isomeeride jasmoliini I ja II
reaktsioonimassi?

~Taime Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae 0li* registreerimine ei hdlma eraldatud
isomeeride jasmoliin I ja II reaktsioonimassi, sest Uks koostisosa ei hélma UVCB-ainet
tervikuna ja vastupidi. Isomeeride jasmoliin I ja II reaktsioonimassi kasitatakse eri ainena.

Isomeeride jasmoliin I ja II reaktsioonimassi saab pidada mitme koostisosaga aineks
(tksikasjalikud juhised on peatlikis 4.2.3), millel on kaks pdhikoostisosa.

Aine piisava tapsusega identifitseerimiseks on vaja jargmist teavet:

Aine IUPAC-nimetus Uhendite
(2-metlul-4-okso-3-(pent-2-enidl)tsuklopent-2-entil-(1R-
{1a[S*(2)],3B})-2,2-dimettll-3-(2-metlllprop-1-
enlul)tsiklopropaankarbokstilaadi)

ja
(2-metlll-4-okso-3-(pent-2-enill)tsiklopent-2-een1-ill-(1R-
{1a[S*(2)],3B (E)})-2,2-dimetlll-3-(3-metoksi-2-metiul-3-
oksoprop-1-enuil)tsiiklopropaankarboksiilaadi) reaktsioonimass

Muu nimetus Isomeeride jasmoliin I ja jasmoliin II reaktsioonimass

Aine puhtus 95-98 massi-%

Koostise teave - pohikoostisosad (massi-%)

Koostisosa nimetus EU nr CAS-nr Vahim Suurim
kontsentratsioon (%) I((on)tsentratsioon
%

Jasmoliin I puudub | 4466-14-2 | 40 60
2-metdil-4-okso-3-
(pent-2-
endul)tsuklopent-2-
endul-(1R-
{1a[S*(Z)],3B})-2,2-
dimettal-3-(2-
metldlprop-1-
enudl)tsiklopropaankar
bokstlaat
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Molekulvalem
Et

=L

Struktuurivalem 0
Molekulmass C22H300s5s

M= 374
g/mol

Jasmoliin II puudub | 1172-63-0 | 35 65
2-metdul-4-okso-3-
(pent-2-
endul)tsuklopent-2-en-
1-0dl (1R-
{1a[S*(2)],3B})-
2,2-dimettdl-3-(3-
metoksi-2-metudl-3-
oksoprop-1-
enudl)tstuklopropaankar
boksllaat

Molekulvalem

Et

Z
= o

Struktuurivalem u
Molekulmass C21H3003

M =
330 g/mol

3. Kas kahe isomeeri siinteesitud segu (reaktsioonimassi) voib pidada samaks
kui kriisanteemiodlist eraldatud isomeeride segu?

Keemiliselt tépselt maaratletud ainete korral, mida kirjeldatakse koostisosade jargi piisavalt,
ei ole oluline, kas aine eraldati ekstraktist voi slinteesiti seda keemilise protsessiga. Sel
pohjusel vdib isomeeride jasmoliin I ja II slinteesitud reaktsioonimass olla sama kui taimest
Chrysanthemum eraldatud isomeeride segu, isegi kui see on saadud teistsuguste
tootmisprotsessidega, kui segu puhtus ja pdhikoostisosade kontsentratsioonivahemikud on
samad.

4, Jareldus
Identifitseeritakse kaks ainet:

1.  Taime Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae 0li, mis saadakse purustatud Oite
ja lehtede vee ja etanooli (1 : 10) lahusega ekstraheerimisel
2. Aine tootmisprotsessist sdltumatu isomeeride jasmoliin I ja II reaktsioonimass.

Kui neid aineid kasutatakse (ksnes taimekaitsevahendites ja biotsiidides, loetakse need
REACH-ma&aruse kohaselt registreerituiks (artikkel 15).
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7.8. Fenool, isopropiiiilitud, fosfaat

Aine ,fenool, isopropuidlitud, fosfaat (3:1)" on UVCB-aine, mille isopropilitud {ksuse
varieeruvust ei saa taielikult maaratleda.

1. Nimetus ja muud identifikaatorid

IUPAC-nimetus voi muu Fenool, isopropuitlitud, fosfaat (3:1)
rahvusvaheline keemiline

nimetus

Muud nimetused Fenool, isopropitlitud, fosfaat

Fenool, isopropilitud, fosfaat (3:1) (pdhineb 1:1
moolisuhtega proplleenil ja fenoolil)

EU number 273-066-3

EU nimetus Fenool, isoproputlitud, fosfaat (3:1)
EU kirjeldus /

CAS-number 68937-41-7

CAS-nimetus Fenool, isopropuilitud, fosfaat (3:1)

2. Koostise teave — pohikoostisosad

Pohikoostisosad

IUPAC-nimetus CAS-number | EU number Molekulvalem @ Tiiiipiline Kontsentr

Hilli meetod kontsentr | atsiooniva
atsioon hemik
((EESE (QEESE
7)) %)

Fenool, 68937-41-7 273-066-3 maadratlemata
isopropidulitud, fosfaat
(3:1)
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Pohikoostisosad

EU nimetus EU kirjeldus
Fenool, isoproputlitud, fosfaat (3:1) /
CAS-nimetus CAS-number
Fenool, isoproputlitud, fosfaat (3:1) 68937-41-7

7.9. Kvaternaarsed ammooniumiihendid

Ettevote slinteesib jargmisi aineid:

Aine A
Kvaternaarsed ammooniumihendid, di-Cio-18-alktilldimetlil-, kloriidid
EU number 294-392-2

CAS-number 91721-91-4
Slsinikahela pikkuse jaotus:
Cio 10%
Cu1 5,5%
Ci2 12%
Cis 7,5%
Cia 18%
Cis 8%
Cie 24%
Ci7 7%
Cis 8%
Aine B

Kvaternaarsed ammooniumuihendid, dikookosalkiuldimetill-, kloriidid
EU number 263-087-6
CAS-number 61789-77-3

Ettevote ei tea aine tapset koostist.

Aine C

Didodekutuldimetttdlammooniumbromiid
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Aine D

Didodekuuldimetiidlammooniumkloriid

Aine E

Ainet E toodetakse didodekilldimetiilammooniumbromiidi ja
didodeklildimetiidlammooniumkloriidi reaktsioonimassina (ainete C ja D reaktsioonimass)

Aine F
Kvaternaarsed ammooniumihendid, di(Cis-18)alktdldimetdtdlammoonium-, kloriidid
EU number 268-072-8

CAS-number 68002-59-5
Susinikahela pikkuse jaotus:

Cia 20 %

Cis 10%

Cis 40 %

Ci7 10%

Cis 20 %
Aine G

Kvaternaarsed ammooniumihendid, di(Cs-22)alkitldimetailkloriidid

Slsinikahela pikkuse jaotus (lks priim tahistab Ght kaksiksidet, kaks priimi tdhistavad Uht
kolmiksidet):

C4 0,5%
Ccé 3,0%
C8 6,0%

C10 10,0%
C12 12,0%
Cl4 24,0%
Cl16 20,0%
C18 16,0%
C18 2,0%
C18” 0,5%
C20 4,0%
C22  2,0%

Seni on ettevote nimetamisel kasutanud ainult ainet B (kvaternaarsed ammooniumihendid,
dikookosalkilildimettiil-, kloriidid, EU nr 263-087-6, CAS-nr 61789-77-3), sest see sobib
kdigi ainete kohta (ained A-G) kdige paremini. Ettevdte soovib teada, kas aine B Uihekordne
registreerimine hdlmab kdiki aineid (A-G).
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1. Uldmaéarkused

Rasvadest ja olidest saadud voi slinteetilisi sisivesinikke (parafiinid, olefiinid)
identifitseeritakse sisinikahela pikkuse jaotuse, paritolu (alktlldeskriptor),
funktsionaalrihma (funktsionaalsuse deskriptor; nt ammooniumsulfaat) ja
anioonide/katioonide (soola deskriptor; nt kloriid) jargi. Sisinikahela pikkuse jaotus (nt Cs-
18) téhistab

kallastatud
lineaarset (hargnemata) ahelat, mis

sisaldab igat slsinikuaatomite arvu vahemikust (Cs, Co, C1o0, C11, ..., Ci8), kusjuures kitsam
jaotus ei hdlma laiemat ja vastupidi.

Vastasel juhul peaks see olema margitud nii:
killastumata (Cis «iillastumata)

hargnenud ahealaga (C1o hargnev)

paarisarv susinikuaatomeid (Ci2-18 paarisarv)

Allika jargi kirjeldatud slsinikahelad peavad hdlmama allikas, nt tahkerasvalklilamiinis,
esinevat jaotust.

Tahkerasvalkitlamiinid on 99% ulatuses primaarsed hargnemata ahelaga alktutlamiinid,
mille slsinikahelate jaotus on jargmine (Ullmann, 1985) [liks priim tahistab (ht kaksiksidet,
kaks priimi tahistavad Uht kolmiksidet]:

Ci12 1%
Cil4 3%
Ci4" 1%
Ci5 0,5%
Ci6 29%
Ci6" 3%
Ci7 1%
Ci8 23%
C18" 37%

C18"” 1,5%

2. Kuidas aineid registreerimisel identifitseerida?

Iga ainet vorreldakse ainega B (mida kasutati seni nimetamiseks), et otsustada, kas
molemat saab pidada samaks.

Ainete A ja B vordlus
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Aine B kookos0list parinevas osas on jargmine slsinikahelate pikkuse jaotus (Ullmann,
1985) [Uks priim tahistab Ght kaksiksidet, kaks priimi tédhistavad Uht kolmiksidet]:

Cé 0,5%
C8 8%
Ci0 7%
Ci2 50%
Cl4 18%
Cl6 8%
Ci8 1,5%
C18" 6%
C18” 1%

Seega erineb aine A sisinikahelate pikkuste jaotus aine B kookosdli osa jaotusest. Et
kummagi aine kvalitatiivne ja kvantitatiivne koostis on oluliselt erinev, ei saa neid pidada
samaks.

Ainete B ja C vordlus

Aine B, ,kvaternaarsed ammooniumuhendid, dikookosalkilldimettul-, kloriidid® kirjeldab
susinikahela eri pikkustega koostisosade segu (Cs-18, paarisarvulised, lineaarsed, kiillastunud
vOi killlastumata), ent aine C kirjeldab Uksnes Uht koostisosa, millel on (ks teadaolev ja
killastunud ahelapikkus (C12) ning teine anioon (bromiid). Sel pdhjusel ei saa aine C olla sama
kui aine B.

Ainete B ja D vordlus

Aine B, ,kvaternaarsed ammooniumihendid, dikookosalkitldimettll-, kloriidid® kirjeldab
susinikahela eri pikkustega koostisosade segu (Cs-1s, paarisarvulised, lineaarsed, killastunud
vOi killastumata), ent aine D kirjeldab Uksnes ({ht koostisosa, millel on (ks teadaolev ja
klllastunud ahelapikkus (Ci2) ja sama anioon (kloriid). Ainetel B ja D on eri nimetused ning
neid ei saa pidada samaks, sest Uksikkoostisosa ei hdlma segu ja vastupidi.

Ainete B ja E vordlus

Aine E on ainete C ja D segu. Mdlemal on killastunud ahela pikkus Ci2, kuid erinevad anioonid
(bromiid ja kloriid). Aine B ,kvaternaarsed ammooniumihendid, dikookosalktuldimetudl-,
kloriidid" kirjeldab susinikahela eri pikkustega koostisosade segu (Ce-18, paarisarvulised,
lineaarsed, killastunud voi klllastumata), mille anioon on kloriid. Ainet E kirjeldab Utksnes
slsinikahel pikkusega Ci2, mille lisaanioon on bromiid. Sel pdhjusel ei saa ained B ja E olla
samad ning aine E tuleb registreerida eraldi.

Ainete B ja F vordlus

Aine F ,kvaternaarsed ammooniumihendid, di(Cis4-18)alklidldimettidlammoonium-, kloriidid"
on sUsinikahela eri pikkustega koostisosade segu (Cis4-18, paaris- ja paarituarvulised,
lineaarsed ja kdillastunud). Aine F erineb ainest B nii koostise kui ka slsinikahela jaotuse
poolest. Ainel F on kitsas slsinikahela pikkuse jaotus ning lisaks Cis- ja Ci7-slsinikahelad. Sel
pOhjusel ei saa aineid B ja F pidada samaks.
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Ainete B ja G vordlus

Ained B ja G nadivad olevat vaga sarnased, sest slsinikahela jaotus on peaaegu samas
vahemikus. Aine G hdlmab siiski ka sisinikahela pikkusi C4, C20 ja Cz22. Aine G slsinikahela
pikkuste jaotus holmab suuremat vahemikku kui ainel B. Sel pdhjusel ei saa aineid B ja G
pidada samaks.

3. Jareldus

Susivesinikke (parafiinid, olefiinid) saab pidada samaks aineks, kui kdik kolm deskriptorit
(alkail, funktsionaalsus ja sool) on samad.

Ulal naidetes on deskriptorid alati erinevad, mille téttu liksnes aine B registreerimine neid
aineid ei holma.

7.10. Naftasaadused

Jargmises kahes naites kasutatakse peatliki 4.3.2 konkreetsete UVCB-ainete juhiseid.

7.10.1. Bensiini seguvoog (C4-C12)

1. Nimetus ja muud identifikaatorid

Nimetus
IUPAC-nimetus voi muu Raskbensiin (nafta), kataltdtiliselt
rahvusvaheline keemiline nimetus konverteeritud

Allikas
Voo allika identifitseerimine voi Toornafta
kirjeldus

Protsess
Tootlemisprotsessi kirjeldus Kataliiiitiline reformimine
Siisinikuaatomite arv C4-C12
Keemistemperatuur voi -vahemik 30-220 °C
Muud fiilisikalised omadused, nt alla 7 mm?/s (40 °C) (viskoossus)
viskoossus
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EU number 273-271-8

CAS-number 68955-35-1

EU nimetus / CAS-nimetus Raskbensiin (nafta), kataltutiliselt
konverteeritud

EU kirjeldus / CAS-kirjeldus
Keeruka koostisega sisivesinikusegu, mis
tekib katalludtilise reformimise saaduste
destilleerimisel. Koosneb slisivesinikest
susinikuaatomite arvuga valdavalt
vahemikus C4-C12 ja keemisvahemikuga u
30-220 °C (90-430 °F). Sisaldab suhteliselt
suures osas aromaatseid ja hargneva
ahelaga sulsivesinikke. VOib sisaldada
vahemalt 10 mahu-% benseeni.

2. Koostise teave

Teadaolevad koostisosad

IUPAC-nimetus CAS-number EU number Kontsentratsiooni
vahemik (massi-
%)
Benseen 71-43-2 200-753-7 1-10
Tolueen 108-88-3 203-625-9 20-25
Ksileen 1330-20-7 215-535-7 15-20

7.10.2. Gaasiolid (nafta)

1. Nimetus ja muud identifikaatorid

IUPAC-nimetus voi muu
rahvusvaheline keemiline nimetus

Gaasiolid (nafta), rasked
atmosfaardestillatsioonist

Allikas

Voo allika identifitseerimine voi Toornafta
kirjeldus
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Protsess

Tootlemisprotsessi kirjeldus
Siisinikuaatomite arv
Keemistemperatuur voi -vahemik

Muud fiiiisikalised omadused, nt
viskoossus

EU number

CAS-number

EU nimetus / CAS-nimetus
EU kirjeldus / CAS-kirjeldus

Atmosfaardestilleerimine
C7-C35
121-510 °C

20 mm?/s (40 °C) (viskoossus)

272-184-2
68783-08-4

Gaasiolid (nafta), rasked
atmosfaardestillatsioonist

Keeruka koostisega susivesinikusegu, mis
saadakse toornafta destilleerimisel. Koosneb
susivesinikest  susinikuaatomite  arvuga
valdavalt vahemikus C7-C35 ja
keemisvahemikuga u 121-510 °C (250-950
°F).

2. Keemiline koostis

Teave puudub.

7.11. Ensiiiimid

Jargmises kahes ensilmikontsentraatide naites kasutatakse peatlki 4.3.2.3 konkreetsete
UVCB-ainete juhiseid. Naited on subtilisiin (identifitseeritakse IUBMB nomenklatuuri ja muude
koostisosade jargi) ja a-amilaas (identifitseeritakse IUBMB nomenklatuuri ja
tootmisorganismi jargi)

7.11.1. Subtilisiin

Subtilisiin

Ensuuimvalk

IUBMB-number 3.4.21.62
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IUBMB-nimetused
(Susteemne nimetus, enstiimi nimetus,
sinonudidmid)

IUBMB esitatud kommentaarid

Reaktsioon

Reaktsiooni tiilip

EU number

EU nimetus

CAS-number

CAS-nimetus

Ensiiiimi proteiinikontsentratsioon

Subtilisiin;

alkalaas; alkalaas 0,6L; alkalaas 2,5L; ALK-
ensulm; batsillopeptidaas A; batsillopeptidaas
B; organismi Bacillus subtilis aluseline
proteaas biopraas; biopraas AL 15; biopraas
APL 30; kolistinaas; (vt ka kommentaarid);
subtilisiin J; subtilisiin S41; subtilisiin Sendai;
subtilisiin GX; subtilisiin E; jne.

Subtilisiin on seriini endopeptidaas, peptidaasi
riihma S8 tldpnadide. See ei sisalda tsiisteiini
jaake (kuigi neid leidub homoloogsetes
enstumides). Liigivariandid on muu hulgas
subtilisiin BPN (ka subtilisiin B,
subtilopeptidaas B, subtilopeptidaas C,
nagaraas, nagaraasproteaas, subtilisiin Novo,
bakteriaalproteaas Novo) ja

subtilisiin Carlsberg (subtilisin A,
subtilopeptidaas A, alkalaas Novo) Varem EC
3.4.4.16 ja lisatud ka kirjesse EC 3.4.21.14.
Sarnaseid ensttime toodavad organismi
Bacillus subtilis mitmesugused tlived ja muud
perekonna Bacillus liigid [1, 3].

Proteiinide hiidrollis laia spetsiifilisusega
peptiidsidemete suhtes, eelistatavalt suure
laenguta jaagi suhtes positsioonis P1.
Peptiidamiidide hidroltus.

Hldrolaasid;

maojub peptiidsidemele (peptidaasid);
seriini endopeptidaasid

232-752-2

Subtilisiin

9014-01-1

Subtilisiin

26%



http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=s8
http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=s8

Ainete REACH- ja CLP-madaruse kohase identifitseerimise 93

ja nimetamise juhend
Versioon 3.0 - detsember 2023

Muud koostisosad

Muud valgud, peptiidid ja aminohapped
sahhariidid
lipiidid

Anorgaanilised soolad

Lisaparameetrid

39%
11%
1%

23%

Substraadid ja saadused

proteiinid vOi oligopeptiidid, vesi
peptiidid

7.11.2. ca-amiilaas

Ensuumvalk

IUBMB-number

IUBMB-nimetused
(Susteemne nimetus, enstiimi nimetus,
sinondumid)

IUBMB esitatud kommentaarid

Reaktsioon

aa-amiilaas

3.2.1.1

1,4-a-D-glukaanglukanohtidrolaas;
gliklogenaas;

oaa-amulaas

alfaamdilaas;

endoamdtilaas;

Taka-amulaas A

Reageerib tarklise, glikogeeni ning seotud
polisahhariidide ja oligosahhariididega
juhuslikult; vabastab redutseerivaid riihmi a-
konfiguratsioonis. Eesliide ,,a-" viitab eraldunud
vabade suhkrute rihma algsele anomeersele
konfiguratsioonile, mitte hadrolausitud
sidemetega konfiguratsioonile.

1,4- a-D-glikosiidsideme endohtdrolils
polisahhariidides,

mis sisaldavad vahemalt kolme 1,4- a-
sidemega D-glikoosi Uhikut
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Reaktsiooni tiiiip

EU number

EU nimetus

CAS-number

Seotud CAS-numbrid

CAS-nimetus

Ensiiiimi proteiinikontsentratsioon

hidrolaasid;

glukosidaasid

glikosidaasid, st O- ja S-glukostulihendeid
hidroltdsivad enstimid

glikosullihendid

232-565-6

oa—-amiulaas

9000-90-2

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

106009-10-3, 70356-39-7, 144133-13-1
(kdik kustutatud)

oa—amiulaas

37%

Muud koostisosad

Muud valgud, peptiidid ja aminohapped
sahhariidid

Anorgaanilised soolad

Lisaparameetrid

30%

19%

14%

Substraadid ja saadused

Tarklis; glikogeen; vesi;
polUsahhariid; oligosahhariid.
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I lisa — abimaterjalid

Selles lisas esitatakse selliste veebilehtede, andmebaaside ja kasiraamatute loetelu, mida
saab kasutada abimaterjalina aine identifitseerimisel ndutavate asjakohaste IUPAC-, CAS- ja
EU nimetuste, CAS- ja EU numbrite, molekul- ja struktuurivalemite, sealhulgas SMILES-
koodi ning muude parameetrite leidmiseks. Loetelus ei ole kaubanduslikke andmebaase ega
suuniseid.

Uldist

Aine Allika kirjeldus

identifitseerimisand

mete parameeter

USA tervishoiu- ja https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/ Kemikaaliteabe

sotsiaalministeerium otsimise
andmebaasid ja
vahendid

Perkin Elmer https://www.perkinelmer.com/product/ | Keemilise struktuuri
omaduste teabe ning
asjakohase
veebilinkidega tasuta
andmebaas

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

Knowledge Base (EKB) | services/biovia/products/ tarkvara Accord
tooteloetelu



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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Nimetus ja muud identifikaatorid

Aine
identifitseeri
misandmete
parameeter

IUPAC-nimetus

IUPAC-nimetus

IUPAC-nimetus

Allikas

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/draw

nom/

Allika kirjeldus

IUPACi ametlik veebileht

IUPACi keemiline nomenklatuur ja
soovitused (IUPACi ametlik teave)

IUPACi keemilise nomenklatuuri
pohivéaljaanne, uus trikk
eeldatavasti 2006

IUPACi keemilise nomenklatuuri
pohivéljaanne, uus trikk
eeldatavasti 2006

IUPACi keemilise nomenklatuuri
pohivaljaanne, uus trikk
eeldatavasti juulis 2005

IUPACi keemilise nomenklatuuri
pohivdljaanne

Kodigi henditiiipide nomenklatuuri
sissejuhatus

Kaubanduslik arvutipdhine
nimetamisprogramm, mida saab
kasutada keskmise keerukusega
struktuuriga Ghendite nimetamisel.
Samuti on olemas vabavara
vadikeste molekulide jaoks (IUPACi
soovitus)



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/
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IUBMB-
nomenklatuur

Muud
nimetused

Muud
identifikaatorid

EU number

CAS-number

http://www.acdlabs.com/iupac/nomencl
ature

http://www.acdlabs.com/iupac/nomencl
ature/93/r93 671.htm

http://www.chemexper.com/

https://iubmb.gmul.ac.uk/

http://www.colour-index.com/colour-
index-generic-name

https://incipedia.personalcarecouncil.org

L

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://echa.europa.eu/information-on-
chemicals/ec-inventory

http://www.cas.org

http://www.chemistry.org

IUPACi orgaanilise keemia
nomenklatuur (IUPACi soovitus)

Orgaaniliste tihendite
triviaalnimetuste ja
poolsiistemaatiliste tlivinimetuste
taielik loetelu

Kemikaalikataloogi ChemExper
eesmark on luua Ghine ja interneti
kaudu vabalt juurdepaasetav
kemikaaliandmebaas, milles on
kemikaalide ja nende filsikaliste
omaduste teave. Kemikaaliteavet
saab iga kasutaja veebibrauseri
abil sisestada ja vaadata.

IUBMB biokeemianomenklatuuri
andmebaas (IUBMB ametlik teave)

Uldnimetused vérvaineregistris,
rahvusvaheline varvaineregister,
neljas veebivaljaanne

INCI (rahvusvaheline
kosmeetikavahendite koostisainete
nomenklatuur), hiligieenitoodete
komisjoni ametlik veebileht

USA keskkonnakaitseagentuuri
(EPA) loetelu: slsinikahela
varieeruva pikkusega ained
(alktGilivahemikud on tahistatud
kui CX-Y)

Euroopa standardid, Euroopa
Standardikomitee ametlik veebileht

EU loetelu: otsing EINECS-,
ELINCS- ja NLP-loetelust ning
direktiivi 67/548/EMU 1 lisast

CAS-registri ametlik veebileht

USA Keemiauhingu (American
Chemical Society) ametlik
veebileht



http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
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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Molekulvalem ja struktuurivalem

Aine
identifitseerim
isandmete
parameeter

SMILES

Molekulmass
ja SMILES

Flusikalis-
keemilised
parameetrid

Taiendav tugi
konkreetsete
ainete korral

Allikas

http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/
Utilities/SMILES generator checker/ind
ex.html

http://www.acdlabs.com/download/chems

k.html

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

Kisimused ja vastused — ECHA

Sektoripohine tugi aine identifitseerimisel
- ECHA

Allika kirjeldus

SMILES-koodi tasuta generaator

ACDChemsketch, vabavara (olemas
ka kaubandusliku versioonina)

Hindamistarkvara liides EPI
(Estimation Programs Interface)
Suite™ on Windowsil pohinev
fUusikalis-keemiliste omaduste ja
keskkonnas kaitumise hindamise
mudelite kogum, mille on vélja
téotanud USA
keskkonnakaitseagentuuri saastuse
ennetamise ja toksiliste ainete
piiramise amet ning ettevote
Syracuse Research Corporation
(SRCQ).

Tuge konkreetsete ainete
nimetamise ja iseloomustamise
ldhenemisviiside kohta antakse
ECHA veebilehel ning kiisimuste ja
vastuste jaotises.



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

99 Ainete REACH- ja CLP-madaaruse kohase
identifitseerimise ja nimetamise juhend
Versioon 3.0 — detsember 2023

II lisa. Tehniline juhend aine
identifitseerimisparameetrite jargi
Selle lisa teave on suunatud juhendi kasutajatele, kes ei tunne nomenklatuuri tehnilisi

eeskirju, mitmesuguste registrinumbrite kasutamist ega molekul- ja struktuurivalemi
teabe, spektraalandmete jt markimise eeskirju.

Peamiste pohimodtete kokkuvdte esitatakse sissejuhatavates markustes ja seejarel
suunatakse kasutaja tdieliku teabe algallikate juurde.

See lilevaade on lihtsustatud, mitte tdielik ega ammendav versioon, ja see ei ole
professionaalsele kasutajale piisavalt pohjalik. Seda ei tohi mingil juhul pidada
samavaarseks ametlike allikatega.

1 IUPAC- vOoi muu rahvusvahelise nomenklatuuri nimetused

Registreerimisel tuleb esitada ingliskeelne IUPAC-nimetus vOi moni muu tapselt
maaratletud ja rahvusvaheliselt tunnustatud ainenimetus.

IUPAC-nimetus pohineb rahvusvahelisel standardsel keemianomenklatuuril, mille on
kehtestanud Rahvusvaheline Puhta Keemia ja Rakenduskeemia Liit (IUPAC) (vt I lisa).
IUPAC-nomenklatuuriga nimetatakse sustemaatiliselt nii anorgaanilisi kui ka orgaanilisi
aineid. IUPAC-nomenklatuuris kasutatakse aine funktsionaalrihmade liigi ja asendi
kirjeldamiseks ees-, 10pp- ning siseliiteid. Naide:

penta-1,3-dieen-1-o0l, milles on jargmised osad:
eesliide on penta-1,3-

siseliide on -di-

I6ppliide on -ool

pohinimetuse alus (tlivinimetus) on -een-

Pidevalt tdiendatav reeglistik on valja tdotatud paljude aastate jooksul eesmargiga
kasitleda koikvdimalikke molekule ja lahendada vOimalikke vasturaakivusi ning leitud
arusaamatusi. IUPAC-eeskirju saab kasutada ainult tapselt madratletud ainete korral.

IUPAC-nimetuse struktuuri {ldjuhised on allpool. Uksikasjalikumad juhised on viidatud
kaesoleva juhendi 4. peatikis.

1.1 Orgaaniline aine

1. etapp. Leidke pikima pideva susinikahela sUsinikuaatomite arv, mis maarab
thvinimetuse alguse:

Siisinikuaatomite

1 met-
2 et-

3 prop-
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4 but-
5 pent-
6 heks-
7 hept-
8 okt-
N

2. etapp. Leidke, kas slsinikahel on kiillastunud, see maarab tlvinimetuse I6pu:

kiillastatus Loppliide

Kiallastumata Kaksikside -een
Kolmikside -Gdn

Kullastunud - -aan

Mitme kaksik- voi kolmiksideme korral téhistatakse sidemete arvu enne
IOppliidet vaheliidetega ,-mono-", ,-di-%, ,-tri-* jne:

2 kaksiksidemega penteen: pentadieen

3. etapp. Lisage eesliide, 16ppliide ja tlvinimetuse taiendused.

NB! Tavinimetuse korral tohib kasutada ka IUPACi heakskiidetud triviaal- ja
poolsliistemaatilisi nimetusi:

benseen, tolueen jt

4. etapp. Kasutage alljargnevat tabelit:

o Leidke asendus- ja/vdi funktsionaalriihmad: sisinik- voi mittesilsinikrihmad, mis on
seotud 1. etapis nimetatud slsinikahelaga.

e Leidke asendus- ja/voi funktsionaalriihmade jarjekord.

e Lisage esimese ja koikide jargmiste asendus- ja/vdi funktsionaalrihmade
nimetustele nende eelisjarjestuses I6ppliide.

e Lisage muude asendus- ja/v0i funktsionaalriihmade eesliited tdhestiku jarjekorras.

Jirjestus  Rithm Loppliide | Eesliide
1 Karboksuulhape | R-COOH -hape karboksu-
2 Ester R-CO-0-R -oaat -

3 Amiid R-CONH:2 -amiid karbamouul-
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4 Tsuaniid R-CN -nitriil tstiano-
5 Aldehtud R-CHO -aal okso-
6 Ketoon R-CO-R -o0on okso-
7 Alkohol R-OH -ool hudroksuaul-
8 Tiool R-SH -tiool sulfanudl-
9 Amiin R-NH2 -amiin amino-
1.2 Anorgaaniline aine
1.2.1 Lihtsate anorgaaniliste ainete nimetamine

Anorgaaniliste ainete nimetamine pdhineb reeglistikul (IUPACi punane raamat, vt viide
peatlikis 7.1), mille pdhipunktid on jargmised.

1 Uheaatomilisi anioone nimetatakse 18ppliitega ,,-iid":
02" on oksiid
2 Lihtsaid iooniihendeid nimetatakse nii, et katioonile jargneb anioon.

Laenguga >1 katioonide korral kirjutatakse laeng Rooma numbritega sulgudes vahetult
parast elemendi nimetust:

Cu?* on vask(II)ioon

3 Hldraate nimetatakse nii, et ioonilisele ihendile jargneb numbereesliide ja
»~hidraat". Numbrilised eesliited on ,mono-"%, ,di-", ,tri-*, ,tetra-*, ,penta-", ,heksa-",
,hepta-", ,okta-*, ,nona-", ,deka-":

CuS04-5H20 nimetus on ,vask(II)sulfaatpentahiidraat™

Sama metallisoola hidraatide ja, kui asjakohane, veevaba vormi registreerimisel
kasitatakse neid samade ainetena.

4 Anorgaanilisi molekullihendeid nimetatakse eesliitega (vt hidraadid), mis
asub enne iga elemendi nimetust. Elektronegatiivsem element kirjutatakse viimasena ja
selle jarele 16ppliide ,,-iid":

CO2 on siisinikdioksiid ja CCI4 on siisiniktetrakloriid

5 Happeid nimetatakse happe vees lahustumisel tekkiva aniooni jargi.
Nimetamisvdimalusi on mitu:

a kui vees lahustumisel dissotsieerub hape aniooniks I6ppliitega ,x"-iid, on
happe nimetus vesinik-,x"-iidhape:

vesinikkloriidhape moodustab kloriidaniooni

b kui vees lahustumisel dissotsieerub hape aniooniks I16ppliitega , x"-aat,
nimetatakse hapet ,x"-hape:

kloorhape dissotsieerub vees kloraatanioonideks

C kui vees lahustumisel dissotsieerub hape aniooniks Idppliitega ,x"-it,
nimetatakse hapet ,x"“-ishape

kloorishape laguneb vees kloritanioonideks
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1.2.2 Mineraloogiliste faaside nimetamine

Komplekssed mineraloogilised faasid sisaldavad enamasti vdhemalt kolme elemendi
kombinatsiooni. Enamik elemente esineb koos hapnikuga ja nende identifitseerimise
lihtsustamiseks kasitatakse mineraloogias kompleksiihendeid tavaliselt oksiididest
koosnevate ainetena, millest osad on aluselised ja teised happelised. Naide: silikaate
nimetatakse tavaliselt kas mitme oksiidi summana voi ranihappe voi alumiiniumranihappe
sooladena. Seega saab kaltsiumortosilikaati tahistada valemiga 2Ca0-:SiO2, nimetada see
eraldi oksiidide kombinatsiooniks voi tahistada valemiga Ca2SiO4 ehk ortordnihappe HaSiO4
kaltsiumsoolana. Sama kehtib komplekssete mineraaloksiidide korral — nende nimetamisel
lisatakse iga oksiidi ette eesliide (nt CasSiOs = trikaltsiumsilikaat = 3Ca0-SiO2). Mdnes
toostussektoris lihtsustatakse nimetusi, et Ilihendada Uhendi valemit: naiteks
portlandtsemendiklinkri korral Iihendatakse valem 2Ca0-SiO: (kaltsiumortosilikaat ehk
dikaltsiumfosfaatsilikaat) valemiks C2S, kus C = CaO ja S = SiO2. Komplekssete
mineraloogiliste faaside korral soovitatakse viidata mineraloogia vO0i todstuse
standardtekstidele.

1.3 Looduslikku paritolu tooted ja nendega seotud koostisained

Looduslikku paritolu toodete kohta on IUPAC koostanud mitu slistemaatilise nimetamise
eeskirja. Lihidalt tdhendab see, et looduslikust allikast saadud ainete nimetus pohineb
vOimaluse korral selle organismi sugukonna, perekonna vai liigi nimetusel, millest aine on
saadud:

Naide: hiipoteetiline valk hypothecalia, mille nimetus pohineb nimetustel
hypothecalia ja/v0oi examplare, nditeks hiipoteetilisel taimenimetusel Primula
examplare

Voimaluse korral peab nimetus kajastama loodusliku toote teadaolevat voi tdenaolist
jaotust. Vajaduse korral vOib mitmes omavahel seotud sugukonnas esineva aine
nimetamisel lahtuda ka klassist vOi seltsist. Tundmatu struktuuriga looduslike toodete
nimetus ei tohi sisalda Uhtki orgaaniliste kemikaalide nomenklatuuris kasutatavat ees-,
IGpp- ega siseliidet:

Primula examplare, Primulaceae kondensatsioonisaadus, lisatud N-
terminaalsele otsale

Paljud looduslikud ained kuuluvad tapselt mdaratletud struktuuriklassidesse, millest igaliht
iseloomustab tihedalt seotud ldhtestruktuuride kogum, st igaliht on vdimalik saada
pohistruktuurist. Selliste looduslikult esinevate ainete ja nende derivaatide slistemaatiline
nimetus vOib pdhineda asjakohase peamise ldhtestruktuuri nimetusel:

hasti tuntud ldhtestruktuurid on alkaloidid, steroidid, terpenoidid ja vitamiinid

Peamine Ilahtestruktuur peaks peegeldama enamiku selle klassi ainete hist
pohistruktuuri. Looduslikult esinevad ained ja nende derivaadid nimetatakse nende
lahtestruktuuri alusel, lisades ees-, 18pp- voi siseliited, mis tahistavad jargmist:

e poOhistruktuuri muudatused;

e struktuuriaatomite asendamine;

¢ lahtestruktuuri nimetusega tahistatavad hiidrogeenimisoleku muutused;
e lahtestruktuuri vesinikuaatomeid asendavad aatomid voi rihmad;
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o konfiguratsioonid, mida lahtestruktuuri nimetus juba ei hdlma vdi mis on
sellega vorreldes muutunud.

Tiamiinkloriidi teine nimetus on vitamiin B1

Uksikasjaliku teabe saamiseks looduslike toodete ja nendega seotud ainete
sistemaatilise nimetamise kohta p66rduge IUPACI poole (vt I lisa).

1.4 Kui IUPAC-nimetust ei saa tuletada

Kui teatud ainete korral ei saa IUPAC-nimetust tuletada, voib kasutada muud
rahvusvaheliselt tunnustatud nomenklatuuri, mis kasitleb konkreetselt neid aineid,
naditeks jargmisi:

mineraalid ja maagid: mineraloogilised nimetused;
Naftasaadused

varvaineindeksi Gldnimetused3;

Olilisaained;

rahvusvaheline kosmeetikavahendite koostisainete nomenklatuur (INCI)%;
seebi- ja pesemisvahendite liidu (SDA) pindaktiivsete ainete nimetused?;
jt.

2 Muud nimetused

REACH-mé&aruse raames on soovitatav lisada kdik asjakohased nimetused ja/vOoi
avalikud identifikaatorid koikides keeltes, milles ainet Euroopa Liidus juba
turustatakse voi hakatakse turustama (nt kaubanduslikud nimetused). See hdlmab
kaubanduslikke nimetusi, sinontidme, lihendeid jne.

e http://www.colour-index.com, Rahvusvaheline varvaineindeks, neljas
veebivaljaanne

e http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp,, INCI (rahvusvaheline
kosmeetikavahendite koostisainete nomenklatuur), hiigieenitoodete komisjoni
ametlik veebileht

e http://www.cleaninginstitute.org/, Ameerika puhastusainete instituudi (ACI)
ametlik veebileht.

3 EINECS-, ELINCS- vdi NLP-loetelu (EU loetelu) EU number

EU number, st EINECS-, ELINCS- v8i NLP-loetelu number, on aine ametlik number Euroopa
Liidus. EU numbreid saab EINECS-, ELINCS- ja NLP-loetelu ametlikest védljaannetest ja
Euroopa Kemikaaliametist.

EU number on 7-kohaline arv kujul xix2x3-x4xsxs-x7. Esimese numbri mé&arab loetelu,
kuhu aine kuulub:

Loetelu | EU numbri esimene arv
EINECS 2 voi 3
ELINCS 4

NLP 5
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4 CAS-nimetus ja CAS-number

USA Keemialihingu (ACS) talitus CAS (Chemical Abstracts Service) maarab igale
registrisse kantavale kemikaalile CAS-nimetuse ja -numbri. Nimetused ja numbrid antakse
ainulaadsetele lUksikainetele jarjekorras, nagu neid tuvastavad CASi teadlased. Igal CAS-
registri ainel on CAS-nomenklatuurile vastav nimetus, mille esitab ACSi
nomenklatuurikomitee ja kinnitab ACS (vt viited I lisas).

4.1 CAS-nimetus

CAS-nimetus on CASi antud nimetus, mis erineb IUPAC-nimetusest. CAS-nomenklatuur
pohineb vaikesel arvul kriteeriumidel, millest aine nimetuse tuletamiseks alati ei piisa. Sel
pohjusel on dige CAS-nimetuse saamiseks (ldiselt soovitatav pédérduda CASi poole.

Lihidalt on peamised nomenklatuurieeskirjad jargmised:

e Nimetuse alguseks voi lahtestruktuuriks valitakse aine nn pdhiosa.

e Asendusriihmad loetletakse parast nimetuse algust voi ldhtestruktuuri, millele
viidatakse tagurpidi jarjekorras.

e Mitu asendusriihma loetletakse tahestiku jarjekorras (sh eesliited):

o-ksiileen-3-o00l on ,,benseen, 1,2-dimetiiiil-, 3-hiidroksii-"

4.2 CAS-number
CAS-numbreid annab CAS.

CAS-number koosneb vahemalt 5 numbrist, mis on jaotatud kolmeks sidekriipsudega
eraldatud osaks. Teine rihm koosneb alati 2 numbrist, kolmas osa 1 numbrist:

Ni... NAN3-N2N:1-R

CAS-numbri kontrollimiseks on nn kontrollsumma:

iN, + ... 4N4+3N3+2N2+1N1_ZiNi_Q+R
10 10 T 10

CAS-number peab vastama kontrollsummale.

5 Muud tunnuskoodid
Samuti voib markida ka muid rahvusvaheliselt tunnustatud tunnuskoode, naiteks
jargmisi:

. Tollinumber

e URO number;

e varvaineindeksi number;
e varvaine number.

6 Molekulvalem, struktuurivalemid ja SMILES-kood

6.1 Molekulvalem

Molekulvalem identifitseerib keemilised elemendid nende keemiliste siimbolite jargi ning
naitab iga elemendi aatomite arvu aine molekulis.

Molekulvalem tuleb esitada (tavaparasel) Hilli meetodil ja ka CAS-slisteemi jargi, kui see
erineb Hilli meetodi valemist.



105 Ainete REACH- ja CLP-madaaruse kohase
identifitseerimise ja nimetamise juhend
Versioon 3.0 — detsember 2023

Hilli meetodi kasutamisel saab jargida selliseid etappe:
1. Leidke molekuli elemendid ja loetlege nende keemilised stimbolid.
2. Jarjestage elemendid vajalikus jarjekorras:
a. Susinikku sisaldavad ained:
iga elemendi keemiline simbol nimetatakse jargmises jarjekorras:
(1) susinik;
(2) vesinik;
(3) muud elementide simbolid tahestiku jarjekorras:
pentaan: C5H12
penteen: C5H10
pentanool: C5H120
b. Ained, mis ei sisalda susinikku:
elemendid esitatakse tahestiku jarjekorras:
vesinikkloriidhape: CIH

3. Iga elemendi kohta, mille aatomite arv on >1, tuleb esitada aatomite arv keemilise
stimboli allindeksina.

4. Lisateave, mis ei ole seotud molekulvalemi I6pus oleva pdhistruktuuriga, eraldatakse
punkti vOi komaga:

naatriumbensoaat on C7ZH602, naatriumsool
vasksulfaatdihiidraat on CuO4S.2H20

Kui Hilli meetodit ei saa konkreetse aine korral kasutada, tuleb molekulvalem esitada
monel muul viisil, naiteks empiirilise valemina, aatomite ja aatomite teadaoleva suhtarvu
lihtsa kirjeldusena voi CASi antud valemina (vt juhendi 4. peatlikk).

6.2 Struktuurivalem ja kristallstruktuuri kirjeldus

Struktuurivalemiga kujutatakse aine molekulide kuju ja paigutust. Struktuurivalem peaks
naitama aatomite, ioonide voi rihmade asukohta ning neid (ihendavate sidemete olemust.
Struktuurivalem kirjeldab ka isomeere, st cis-/trans-isomeere, kiraalsust, enantiomeere
jt.
Struktuurivalemi teabe saab esitada mitmel  viisil: molekulvalemi  ja/voi
struktuuridiagrammina.
- Struktuurivalem molekulvalemina

1. Kirjutage Ules kdik elemendid riihmade kaupa ja esinemisjarjekorras:

n-pentaan: CH3CH2CH2CH2CH3

2. Markige iga asendusriihm sulgudesse vahetult parast aatomit, millega see on
seotud:

2-metiiiilbutaan: CH3CH(CH2)CH2CH3
3. Kaksik- vdi kolmiksidemed tuleb markida asjakohaste elemendiriihmade vahel:
pent-1-een: CH2=CHCH2CH2CH3
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Struktuurivalem struktuuridiagrammina

Struktuurdiagrammi korral kujutatakse elemendid ja nende sidemed tasandilise voi

ruumilise kujutisena. Meetodeid on mitu:

1. Koigi mitteslisinikelementide ja nendega seotud vesiniku kujutamine

OH
pentane pentan-1-ol pent-1-ene
2. Koigi elementide siimbolite kujutamine
H H H H
T N T T
C._/
T ST
A NV _
H H H H H Ho NS H=C H H H
H / c H
H / \O
H I
pentane pentan-1-ol pent-1-ene

3. Susiniku ja vesiniku kujutamine rithmadena (nt CH3), kdigi mittesilsinikelementide

ja slsinikuga mitteseotud vesinikuaatomite kujutamine

H3C_CH2
/CHZ\ /CHZ\
HaC CH CHg CH,—CH,
CHZ_OH
pentane pentan-1-ol

H,C==CH

CHj

pent-1-ene

- - Struktuurivalem molekulvalemina
1. Esitage molekulvalem:
SiO2
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2. Esitage aine kristallstruktuur

3. Esitage mineraloogiline ja/vOi kristallograafiline nimetus kristallisisteemi®? ja
kristalliklassi alusel:

a-kvarts [B-kvarts] / kristallisiisteem: koimnurk — kuusnurk, kristalliklass:
kolmnurk-trapetsikujuline kuustahukas 3 2

6.3 SMILES-kood

Lihend SMILES tahendab lihtsustatud molekulaarse sisendrea sisestamisslisteemi
(Simplified Molecular Input Line Entry Specification).33 See on kemikaalide téhistamise
sisteem, milles kujutatakse molekulstruktuuri lineaarse siimbolijada abil. Standardse
SMILES-koodi korral on molekuli nimetus siinontiiimne struktuuriga ja esitab kaudselt
molekulaarstruktuuri tasandilist kujutist. Et keemilise struktuuri tasandilist kujutist saab
esitada mitmel viisil, on sama molekuli kohta mitu diget SMILES-koodi. SMILES-kood
pohineb molekuli valentsmudelil, mistottu see ei sobi kirjeldama molekule, mida selle
abil kujutada ei saa.

SMILES-kood koosneb aatomitest, mida tahistavad elementide simbolid, sidemete
tahised, hargnemist tahistavad sulud ja tstklilist struktuuri naitavad arvud. SMILES-kood
kujutab molekulaarstruktuuri skeemina, milles vdib valikuliselt olla margitud kiraalsus.
SMILES-koodi, millega kirjeldatakse struktuuri ainult sidemete ja aatomite osas,
nimetatakse Uldiseks SMILES-koodiks; kui see kirjeldab ka isotoope ja kiraalsust,
nimetatakse seda isomeerseks SMILES-koodiks.

Lihidalt pohineb SMILES-kood mitmel jargmisel pdhireeglil:
1. Aatomeid tdhistavad keemiliste elementide stimbolid.
2. Iga muu aatomid peale vesinikuaatomite margitakse eraldi.

a. Nn orgaanilise allrihma elemendid B, C, N, O, P, S, F, Cl, Br ja I kirjutatakse
ilma sulgudeta ja ilma seotud vesinikuaatomita, kui viimaste arv vastab
keemilise sideme vdahimale normaalsele valentsile:

32 kuup/nelinurk/ortoromb/rombiline kuustahukas (voi kolmnurk)/kuusnurk/monokliinik/trikliinik

33 Weininger (1988). SMILES, a chemical language and information system. 1. Introduction to
methodology and encoding rules; J. Chem. Inf. Comput. Sci.; 1988; 28(1); 31-36.
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Nn orgaanilise VELTYEL
all

rithma element normaalsed
valentsid

F 1
Cl 1
Br 1
I 1
b. Orgaanilise allrihma elemendid kirjutatakse sulgudesse, kui nendega
seotud vesinikuaatomite arv ei vasta vahimale normaalsele valentsile:
ammooniumkatioon on NH4+
c. Muud kui orgaanilisse allrihma elemendid kirjutatakse sulgudes koos seotud
vesinikuaatomitega.
3. Alifaatsed aatomid kirjutatakse suur- ja aromaatsed aatomid vaiketdhtedega:
benseen on clcccccl ja tsiikloheksaan on C1CCCCC1
4, Vesinikuaatomid madrgitakse Uksnes jargmistel juhtudel:
a. laenguga vesinikuaatom (st prooton), [H+];
b. teiste  vesinikuaatomitega seotud  vesinikuaatomid (st
molekulaarne vesinik), [H][H];
C. mitme teise aatomiga seotud vesinikuaatomid, nt sild-
vesinikuaatomid;
d. vesiniku isotoopvormid, nt deuteerium ([2H]);
e. kui vesinik on seotud kiraalse aatomiga.
5. Neli pdhisidet kujutatakse nii:

Sideme tiiiip SMILES-kood
Uksikside - (ei ole vaja
naidata)

Kaksikside =
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Kolmikside #
Aromaatne side Vaiketahed
6. Asendusrihmad naidatakse sulgudes ja vahetult parast aatomeid, millega need

on seotud:
2-metiiiilbutaan on CC(C)CC
a. Asendusrithmad naidatakse alati vahetult parast asjakohaseid
aatomeid, need ei saa jargneda kaksik- ega kolmiksideme siimbolile:
pentaanhape on CCCCC(=0)0
b. Asendusrithmades vdivad olla omakorda asendusriihmad:
2-(1-metiilletiiil) butaan on CC(C(C)C)CC
7. Tsukliliste struktuuride korral margistatakse tslikli algus- ja Idpuaatom arvudega
1-9.
a. Iga ronga algus- ja Idpuaatomit tédhistatakse sama arvuga. Algus- ja
Idpuaatomid peavad olema omavahel ihendatud.

b. Arvud margitakse kohe parast aatomeid, millega tahistatakse alg- ja

IOppasendeid.
C. Algus- vOi I6puaatomit saab siduda kahe jarjestikuse arvuga.

(Tetrminate)
1 1
CH
(Starf) 7
/
! ! CH\D\ CH
CH———— CH
Benzene 1 ,3-Cyclopentadiene
clccoood C1=CC=CC1
Examples far Maphthalene:
1 2 2
’ 2 12 12
2 1 1
cloccZeoccoc?e clZccococcloooe? cZccocolcoooelz
8. Eraldatud tGhendeid nimetatakse Uksikstruktuurideks voi ioonideks, mis on

eraldatud punktiga (,,."). Punktiga (,,.") eraldatud korvuti asetsevad aatomid ei ole
Uksteisega otseselt seotud, nditeks van der Waalsi joud:

aminopropeenvesinikkloriid on C=CC(N).HCI
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9. Isomeerikonfiguratsioone tahistatakse kaldkriipsudega (\ ja /), mis naitavad kahe
isomeerse sideme suunda Uksteise suhtes (cis =,/ \", trans =,/ /). SMILES-kood
margib kohalikku kiraalsust, st kiraalsus peab olema tadiesti maaratletud:

cis-1,2-dibromoeteen on Br/C=C\Br
trans-1,2-dibromoeteen on Br/C=C/Br

10. Enantiomeere vdi kiraalsust téhistatakse siimboliga ,@". Uks simbol ,@"
tdhendab, et kiraalse aatomi jargmised naabrid on margitud vastupdeva, ja kaks
(,@@"), et paripaeva. Kiraalne aatom ja siimbol ,,@" pannakse sulgudesse:

madaratletud kiraalsusega 2-kloro-2-hiidroksiipropaahape
on C[C@](CI)(0)C(=0)(0)

11. Isotoopvormid margitakse enne aatomi siimbolit arvuga, mis vordub isotoobi
massiarvuga. Massiarvu saab markida Uksnes sulgudes:

Siisinik-13 on [13C] ja hapnik-18 on [180]

SMILES-koodi maaramiseks on olemas mitmeid vahendeid (SMILES-koodi generaatorid)
(vt I lisa).

7 Optilise aktiivsuse teave

Optiline  aktiivsus on asimmeetriliste ainete  omadus poorata valguse
polarisatsioonitasandit. Selliseid aineid ja nende  peegelpilte  nimetatakse
enantiomeerideks ning neil on (ks vdi mitu kiraalkeset. Erinevale geomeetrilisele
paigutusele vaatamata on enantiomeeridel Uhesugused keemilised ja filsikalised
omadused. Iga enantiomeer mdjutab polariseeritud valgust erinevalt ja seeparast saab
optilise aktiivsuse abil tuvastada proovis esinevad enantiomeerid ning seega ka aine
puhtusastme. P66rangu suurus (podérdenurk) on molekuli olemuslik omadus.

Enantiomeeride pd6rang on alati vastupidise margiga: nad polariseerivad valgust
Uhepalju, kuid vastupidises suunas. Enantiomeeride segu optiline aktiivsus naitab seetottu
kahe enantiomeeri suhtarvu. Kahe enantiomeeri vordsetes osades (1:1) segu optiline
aktiivsus on 0.

Vaadeldav p6drang soltub kontsentratsioonist, proovianuma kdrgusest, temperatuurist ja
valgusallika lainepikkusest.

Optiline aktiivsus on seega asimmeetrilise aine tuvastamisel oluline parameeter ja see on
ainus parameeter, millega saab eristada ainet peegelpildilisest enantiomeerist. Seega
tuleb asjakohasel juhul markida aine optilise aktiivsuse teave.

Optilise aktiivsuse standardvaartus on eripéérang, mis on maaratletud kui 5896 A
lainepikkusega valguse polarisatsioonitasandi vaadeldav pd6érang, kui valguse teepikkus
on 1 dm ja proovi kontsentratsioon on 1 g/ml. Erip66érangu arvutamiseks jagatakse
vaadeldav p6drang tegeliku teepikkuse (dm) ja kontsentratsiooni (g/ml) korrutisega.

Optilist aktiivsust saab mddta mitmel meetodil. Kdige tavalisemad meetodid on jargmised:

e optiline pé6rang, kus mdddetakse proovi labinud polariseeritud valguskiire tasandi
poérangut;

e ringdikroism, kus moddetakse paremale ja vasakule polariseeritud valguse
absorptsiooni proovis.

Kui aine po6bdrab polarisatsioonitasandit paremale (paripdeva), tdhistatakse seda
plussmargiga (+, dekstrorotatsioon); kui vasakule, siis miinusmargiga (-, levorotatsioon).
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8 Molekulmass voi molekulmassivahemik

Molekulmass on aine molekuli mass, mida valjendatakse aatommassilihikuga voi
molaarmassina (g/mol). Molekulmassi saab arvutada aine molekulvalemi jargi: see on
molekuli moodustavate aatomite aatommasside summa. Teatud molekulide korral (nt
teatud valgud ja maadratlemata reaktsioonisegud), mille konkreetset molekulmassi ei saa
arvutada, saab esitada molekulmassivahemiku.

Ainete molekulmassi saab leida mitme meetodiga:

e Gaasiliste ainete molekulmassi saab leida Avogadro seaduse abil, mille jargi sisaldab
teatud temperatuuril ja rohul mis tahes gaasi teatud ruumala teatud arvu
gaasimolekule.

PV = nRT = NKT

n = moolide arv

R = universaalne gaasikonstant = 8,3145 J/(mol K)

N = molekulide arv

K = Boltzmanni konstant = 1,38066 x 10723 J/K = 8,617385 x 10 eV/K
k = R/NA

NA = Avogadro arv = 6,0221-x 1023 /mol

¢ Vedelike ja tahkete ainete molekulmassi saab leida, mdotes nende mdju sulamis- ja
keemistemperatuurile, aururdhule voi lahusti osmootsele réhule.

e Massispektromeetria, mis on vaga tapne moodtmismeetod

e Selliste suure molekulmassiga keerukate ainemolekulide korral nagu valgud vdi
viirused saab molekulmassi moota naiteks ultratsentrifuugis sadestumiskiiruse
moodtmisega voi nefelomeetriaga.

e Olemas on mitmeid vahendid, millega saab arvutada molekulmassi
struktuuridiagrammi voi aine molekulvalemi jargi (vt I lisa).

9 Aine koostis

Iga aine kohta tuleb esitada koostis pohikoostisosade, lisaainete ja lisandite
kombinatsioonina kooskdlas juhendi 4. peatikis kirjeldatud eeskirjade ja
kriteeriumidega.

Iga koostisosa, lisaaine voi lisand tuleb korralikult identifitseerida jargmisega:

. nimetus (IUPAC-nimetus vdi selle puudumisel muu rahvusvaheliselt
tunnustatud nimetus);

o CAS-number (kui on olemas);

. EU number (kui on olemas).

o Kdik muud olemasolevad identifikaatorid

Iga koostisosa, koostisosade riihma, lisaaine voi lisandi kohta tuleb voimaluse korral
esitada tllpiline kontsentratsioon protsentides kaubanduslikes partiides (eelistatavalt
kaalu vOi mahu jargi). Esitatud vaartuste summa peab olema 100%. Alati tuleks esitada
Ulemine ja alumine kontsentratsioonipiirnorm kui kaubandusliku aine vahemik.
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10 Spektraalandmed

Spektraalandmeid on vaja, et kinnitada Uihe koostisosaga aine struktuuri voi seda, et
reaktsioonisegu ei ole valmistis. Kasutada saab mitut spektroskoopiameetodit
(ultraviolett-, infrapuna-, tuumamagnetresonants- voi massispekter). Kdik meetodid ei
sobi koigi ainetilpide korral. Kui voimalik, selgitab juhend, mis spektraalandmed tuleb
esitada mis ainetilpide korral (ECB 2004; ECB 2005).

Paljude tuntud meetodite korral tuleb kas spektris endas voi sellele lisatud dokumentides
markida jargmised andmed

Né&htava valguse ja ultraviolettkiirguse (UV-VIS) spekter

e Aine andmed

Lahusti ja kontsentratsioon

Vahemik

Peamiste piikide asend (ja molaarsed neeldumistegurid)
Happe mdju

Aluse moju

Infrapunaspektroskoopia (IR) spekter

e Aine andmed

e Keskkond

e Vahemik

e Tulemused (markige aine identifitseerimiseks, nt jalje piirkonna
tolgendamiseks olulised peamised piigid)

Tuumamagnetresonantsspektroskoopia (NMR) spekter

Aine andmed

Tuum ja sagedus

Lahusti

Sise- ja valisetalon (kui asjakohane)

Tulemused (markige aine identifitseerimiseks olulised signaalid ning lahustile ja
lisanditele vastavad signaalid)

1H NMR spektri korral esitage integratsioonikdver

e Suurendage norkade NMR-piikide intensiivsust plstsuunas ja laiendage keerukaid
mustreid

Massispektroskoopia (MS) spekter

Aine andmed

Kiirenduspinge

Laadimismeetod (vahetu sisestamine, gaasikromatograafi kaudu jt)
Ioniseerimisreziim (elektronkiirega, keemiline ionisatsioon, véaljadesorptsioon jt)
Molekulaarioon (M)

Aine identifitseerimiseks olulised fragmendid

Aine struktuuri identifitseerimiseks olulised M/z vaartused voi piigid

Laiendage keerukaid mustreid

Réntgendifraktsiooni massispektroskoopia (XRD) spekter

e Aine andmed
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e Pinge,

e vool,

o rontgenikiirguse allikas ja kdik kirjandusviited, mis vOimaldavad aine kristallilis(t)e
oleku(te) identifitseerimist.

Juhul, kui aines esinevate kristalliliste voi amorfsete olekute identifitseerimiseks ja
kvantifitseerimiseks kasutatakse XRD-meetodit, on vaja vahemalt jargmisi ndudeid:

o kasutatavate rafineerimismeetodite ja sisestandardite kirjeldus,

e tulemusvaartuse naitaja, mis kajastab modelleeritud/vordlusdifraktsiooni mustri
sobivust,

e moddetud muster ja tulemusvaartuse skaala (nt 0-1 voi 0-100).

Kasutada saab ka muid teaduslikult tunnustatud meetodeid, kui spektraalandmed
kinnitavad aine identifitseerimist, nt sisestruktuuri.

Spektrite moistmiseks ja/voi tdlgendamiseks on vaja taita jargmised tldnduded:

Kirjeldage proovi ettevalmistamist;

Markige olulised lainepikkused voi muud asjakohased andmed.

Esitage lisateave, nt lahtematerjalide spektrid.

Nimetage kasutatud lahusti ja/vdi muud olulised andmed, nagu on méargitud eespool

mone meetodi kohta.

e Esitage selged koopiad (mitte originaalid) koos noOuetekohaselt margistatud
skaaladega.

e Esitage kasutatud aine kontsentratsioonide teave.

e Kontrollige, et kdige intensiivsemad ainega seotud piigid oleksid kujutatud skaala

voimalikult suures ulatuses.

11 Korgsurve-vedelikkromatograafia, gaasikromatograafia

Kui ainetttabi korral on asjakohane, tuleb aine koostise kinnitamiseks esitada
kromatogramm. See vOib néiteks kinnitada reaktsioonisegu lisandite, lisaainete ja
koostisosade olemasolu. Kaks tuntuimat segude eristamise ja identifitseerimise meetodit
on gaasikromatograafia (GC) ja kdrgsurve-vedelikkromatograafia (HPLC). Mdlemad
pohinevad liikuva ja liikumatu faasi vastastikmdjul, mille tulemusel segu koostisosad
eraldatakse.

GC-/HPLC-kromatogrammides tuleb kas kromatogrammil endal vdi sellele lisatud
dokumentides naidata jargmisi andmeid (ECB 2004; ECB 2005):

HPLC

Aine andmed

Kolonni omadused, nt 1abima&0ot, taidis, pikkus

Temperatuur, samuti temperatuurivahemik, kui seda kasutatakse
Liikuva faasi koostis, samuti vahemik, kui seda kasutatakse

Aine kontsentratsioonivahemik

Visualiseerimismeetod, nt UV-VIS

Tulemused (markige aine identifitseerimiseks olulised peamised piigid)

Gaasikromatograafia

Aine andmed

Kolonni omadused, nt 1abimoot, taidis, pikkus

Temperatuur, samuti temperatuurivahemik, kui seda kasutatakse
Sisestamistemperatuur

Kandegaas ja kandegaasi rohk
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Aine kontsentratsioonivahemik

Visualiseerimismeetod, nt UV-VIS

Piikide andmed

Tulemused (markige aine identifitseerimiseks olulised peamised piigid)

12 Analiiitiliste meetodite kirjeldus

REACH-maaruse VI lisas ndutakse, et registreerija peab kirjeldama aine
identifitseerimiseks ja, kui asjakohane, siis ka |lisandite ja |lisaainete
identifitseerimiseks kasutatud analiiltilisi meetodeid ja/vdi esitama nende kohta
kirjandusviited. Teave peab olema piisav meetodite korratavuseks.
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III lisa. Aine identifitseerimine ja andmete uhine
esitamine

Selle juhendi pdOhiosas kirjeldatakse Uldpohimotteid, mida potentsiaalsed registreerijad
peavad jargima oma juriidilise isiku spetsiifiliste registreeritavate ainete identifitseerimisel.
Selles lisas antakse potentsiaalsetele registreerijatele praktilisi juhiseid selle kohta, kuidas
kohaldada aine identifitseerimise pohimodtteid, kui UGhiselt maaratakse kindlaks aine
identifitseerimisandmed ja nende ulatus Uhiseks registreerimiseks, jargides REACH-
maaruse pdhimdtet ,Uks aine - (iks registreerimine". Lisateave (hise esitamise kohustuste
ja uldiselt andmete jagamise protsessi kohta on andmete jagamise juhendis aadressil
http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach.

On enesestmoistetav, et samu aine identifitseerimise pohimotteid, mis on esitatud
pohijuhendis, kohaldatakse vastavalt ainetlilbile Ghise registreerimise korral (he aine
identifitseerimisandmete suhtes.

REACH-maaruse artikli 11 10ike 1 esimeses osas ja artikli 19 Idikes 1 on satestatud
~andmete Uhine esitamine mitme registreerija poolt". Tapsemalt ndutakse nendes satetes
jargmist: ,Kui ainet on kavas toota (thenduses (ihe v3i mitme tootja poolt ja/vdi importida
ihe vdi mitme importija poolt”, esitab aine omaduste ja klassifikatsiooniga seotud teabe
~€smalt Uks registreerija, kes tegutseb teis(t)e registreerija(te) ndusolekul (edaspidi
~juhtregistreerija™)".

Komisjoni rakendusmaaruses (EL) 2016/9 andmete Uhise esitamise ja jagamise kohta
kinnitatakse ja konsolideeritakse sama aine identifitseerimisandmete mitme registreerija
kohustust esitada teatud teave Uhiselt. Praktikas tdhendab see, et teabe Uhisel esitamisel
peavad asjaomased pooled kokku leppima aine identifitseerimisandmete piirid ja ulatuse.
Seda nimetatakse aine identifitseerimisandmete profiiliks (SIP). Aine
identifitseerimisandmete profiilis tuleks tdpsustada aine piirnaitajad, mida registreerijad
on noustunud Ghiselt esitatud andmetega tditma. See kehtib ka registreerijate kohta, kes
voivad teatud Uhiselt esitatud teabest loobuda.

Seega on registreeritava aine identifitseerimisandmete ulatuse kokkuleppimine Uhise
esitamise  eeltingimus. Rakendamisel on keskse  tahtsusega selle aine
identifitseerimisandmete kohaldamisala ja andmete labipaistvus. Seega tuleb aine voi aine
identifitseerimisandmete profiil selgelt esitada juhtregistreerija toimikus koigi teiste
registreerijate nimel ning koik registreerijad peavad esitama oma koostise teabe
individuaalselt.

Lihtne illustreeriv ndide selle kohta, kuidas koostada ELis liksikregistreerijate
toodetavate/imporditavate kemikaalide aine identifitseerimisandmete profiil, on
skemaatiliselt esitatud allpool

Joonis 2. See illustreerib registreeritava aine identifitseerimist, eri koostiste koondamist,
andmete koostamist ja 10plikku esitamist registreerimistoimikus IUCLID-vormingus. Naide
kasitleb lihtsat tépselt maaratletud Uhe koostisosaga ainet. Keerulisemate ainete korral
vOib aine identifitseerimisandmete profiili maaratlemise protsess holmata kordusi joonise
etappide 3 ja 5 vahel.

Potentsiaalsete registreerijate arutelude kaigus voib aine identifitseerimisandmete profiili
dokumentatsioon olla nditeks Word-dokument voi Excel-fail, kus asjakohane kokkulepitud
teave salvestatakse ning tehakse kadttesaadavaks kdigile liikmetele ja potentsiaalsetele
lilkmetele. MOni tddstusiihing on teinud kattesaadavaks aine identifitseerimisandmete
profiili dokumenteerimise vormid ja paljud registreerijad on neid kasutanud (nt Euroopa
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Keemiatoostuse Noukogu vorm?34). Teised on asjaomase teabe lihtsalt dokumenteerinud
Word-dokumendis v0i asjaomase aine registreerimiseks loodud konsortsiumi veebilehel.

2. Registreerimiseks esitatud andmetele vastava aine identifitseerimisandmete
ja ulatuse maaratlemine

Etapid, mida mitu potentsiaalset registreerijat vdivad ldabida nende Uhiselt esitatud
andmetele vastava aine identifitseerimisandmete maaratlemisel, on skemaatiliselt
kujutatud naites joonisel

Joonis 2 (etapid 1-4) lihtsate hasti maaratletud ainete korral.

Iga Uksik potentsiaalne registreerija maarab oma kohustused seoses sellega, mida ta
toodab/impordib, Iahtudes artikli 3 I0ikes 1 esitatud aine maératlusest ja kohaldades selle
juhendi pdhiosas esitatud aine identifitseerimise pdhimotteid (

Joonis 2 1. ja 2. etapp).

Iga potentsiaalne registreerija saab seejarel kontrollida, kas teistel potentsiaalsetel
registreerijatel on sama nimetus ja muud identifikaatorid (3. etapp). Sellest hetkest alates
vOivad potentsiaalsed registreerijad Uhiselt kohaldada selle juhendi pdhiosa pohimotteid,
et maarata kindlaks aine identifitseerimisandmete piirid, mis vastavad nende uhiselt
esitatavatele andmetele, st aine identifitseerimisandmete profiili (4. etapp).

Selles aine identifitseerimisandmete profiilis kirjeldatakse uldisel viisil aine ulatust selle
koostist kasitleva teabe (sh muude asjakohaste parameetrite, nagu morfoloogia, nt
fldsikaline vorm, kuju), nimetuse ja muude identifikaatorite osas, mille korral Ghiselt
esitatud klassifitseerimis- ja ohuandmed on asjakohased. Aine identifitseerimisandmete
profiili maaratlemisel ei tohiks kasutada liiga konservatiivset lahenemisviisi, et valtida
konkurentide valjajatmist Ghisest esitamisest.

Selle aine identifitseerimisandmete profiiliga luuakse olemuslik seos aine
identifitseerimisandmete ja Uhiselt esitatavate ohuandmete vahel. Kui aine
identifitseerimisandmete profiil luuakse piisavalt varakult, vdib see lihtsustada teabe
koostamise/kogumise etappi registreerimiskohustuste taitmise kaigus (kirjeldatud teabele
esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendis; allpooal,

Joonis 2, 5. etapp), et tagada, et loodud voi kogutud andmed hdlmavad kdiki aine
identifitseerimisandmeid.

Nagu on Kkirjeldatud pohijuhendi jaotistes 4.2.3 ja 4.3, kasutavad potentsiaalsed
registreerijad keerukamate ainete korral tavaliselt 1.-3. etapis koostise teabe
lisaparameetreid ja/v0i deskriptoreid (nt allika/protsessi kirjeldus) ning seejarel saab
kokkulepitud parameetrid lisada aine identifitseerimisandmete profiili (4. etapp). Monel
juhul voib aine identifitseerimisandmete piiri ja Ghiselt esitatud ohuandmete vaheline seos
olla taiesti selge alles siis, kui osa voi kdik olemasolevad ohuandmed on kogutud. 3.-
5. etapi vahel voib vajaduse korral teha kordusi, olenevalt aine identifitseerimisandmete
keerukusest ja 5. etapis kogutud andmetest, nt kui teatud koostised sisaldavad koostisosi,
mis tingivad klassifitseerimise ja margistamise ja/vdi PBT-omaduste hindamise. Aine
identifitseerimisandmete profiil vO0ib sisaldada mitut koostisprofiili, et kirjeldada

34 Aine identifitseerimisandmete profiili kirjeldati algselt Euroopa Keemiatééstuse Ndukogu juhistes

juhtregistreerijatele aadressil http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-
reach/Guidances-and-Toolsl/. Naiteid aine identifitseerimisandmete profiilide kohta, mille
registreerijad on koostanud selle vormi abil, vdib leida naiteks REACH-keskuse

veebilehelhttp://www.reachcentrum.eu/consortium.html.
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adekvaatselt aine identifitseerimisandmete piire.

Aine identifitseerimisandmete profiil peab esitama jargmist Uldist teavet, mis vdimaldab
Uhiselt esitatud andmetele vastavate aine identifitseerimisandmete piiride maaramist:

e aine nimetus;

e muud identifikaatorid (nt CAS, EU, molekul- ja struktuurivalemi teave, kirjeldus
vastavalt vajadusele), mida hdlmavad koik asjaomase aine
identifitseerimisandmete registreerijad;

e koostise teave;

o aine identifitseerimiseks oluliste komponentide identifitseerimisandmed ja
vastavad kontsentratsioonivahemikud;

o aine identifitseerimiseks oluliste stabilisaatorite tldloetelu (ja vastavad
kontsentratsioonivahemikud, kui kohaldatav);

o ainetllbi jaoks oluliste lisaparameetrite Ulldloetelu (nt mdne UVCB-aine
lahteprotsessi deskriptorid).

On oluling, et Gihise esitamisega hdlmatud aine identifitseerimisandmete piire maaratlevad
parameetrid lepitakse kokku koigi Uhiste registreerijatega ja dokumenteeritakse selgelt
aine identifitseerimisandmete profiilis. Seega voib olla vaja aine identifitseerimisandmete
profiili muuta voi laiendada mis tahes uue potentsiaalse registreerija taotlusel, kui ta
noustub, et osa Uhiselt esitatud andmetest voi kdik andmed on asjakohased ka tema
toodetava voi imporditava aine korral.

Aine identifitseerimisandmete profiilis ei tohi registreerijate vahel jagada konfidentsiaalset
ariteavet, samuti ei tohi Uhisel esitamisel sellist teavet avalikustada kolmandatele
isikutele. Kui aine identifitseerimisandmete profiili selgeks mddratlemiseks on vaja, et
Uhised registreerijad jagavad konfidentsiaalset ariteavet, voivad nad kaaluda usaldusisiku
kasutamist, nagu on kirjeldatud andmete jagamise juhendis.

3. Aine identifitseerimisandmete profiili dokumenteerimise praktiline juhend

Aine identifitseerimise Uldpdohimotted tapselt maaratletud ainete ja UVCB-ainete jaoks on
esitatud pohijuhendis. Allpool on moned praktilised juhised nende pdhimodtete lhiseks
kohaldamiseks. PGhijuhendis satestatakse, et Gildpohimdtetest voib teha erandeid. Selliste
erandite korral peavad registreerijad suutma tdendada olemuslikku seost aine
identifitseerimisandmete ja Uhiselt esitatud ohuandmete vahel.

3.1 Tapselt maaratletud ained

Tapselt  maaratletud aine korral tuleb pohikoostisosa(de) ning nende
kontsentratsioonivahemike ja lisandite mdaratlemisel jargida (he koostisosaga aine
identifitseerimise >= 80% (massi-%) pdhimdtet ja mitme koostisosaga aine
identifitseerimise < 80%, >= 10% pohimotet. See kehtib igale Gksikule registreerijale ja
kdigile mitmele registreerijale koos, kui nad maaravad aine identifitseerimisandmete
profiili. Eelkdige tuleb esitada aine identifitseerimisandmete profiilis kokkulepitud
lisandiprofiilid. Kui aine identifitseerimisandmete profiil sisaldab konkreetseid lisandeid,
mis mojutaksid klassifitseerimist ja margistamist ja/voi pilsivate, bioakumuleeruvate ja
toksiliste ainete hindamist, peavad registreerijad, keda need lisandid mdjutavad, neid
arvesse votma andmete kogumise etapis (5. etapp). REACH-maaruse artikli 11 16ike 3
kohaselt voivad registreerijad esitada VII-XI lisas ndutava teabe Uhiselt vdi eraldi (nn
loobumisvdimalused). Esitatavate kontsentratsioonivaartuste korral tuleb arvesse votta
kogu Uhise esitamise kontsentratsioonivahemikku.

Kui aine U(heseks identifitseerimiseks on vaja tdiendavaid parameetreid, peab iga
registreerija jargima juhendi poOhiosa peatilkis 4.2.3 esitatud pdhimotteid. Tuleb
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kaalutleda, kas nende parameetrite varieerumine tingib vajaduse korral klassifikatsiooni
vOi Uhiselt esitatud ohuandmete kohandamise. Uhise esitamisega seotud aine
identifitseerimisandmete profiili maaramisel vdib kasutada sarnaseid kaalutlusi. Naiteks
vOib olla vaja aine identifitseerimisandmete profiili lisada need parameetrid (nt fllsikaline
olek ja/vdi morfoloogilised parameetrid, nagu poorsus, osakeste suurus, osakeste kuju),
mis vdivad mojutada ohuprofiili madramiseks olulisi omadusi (nt lahustuvus,
reaktsioonivdoime, toksilisus sissehingamisel). Sel juhul tuleb labipaistvalt esitada nende
aine identifitseerimisandmete profiiliga hdlmatud parameetrite Gldvahemikud (nt koigile
registreerijatele kohaldatavad osakeste suurusvahemikud ning nende kuju(de) ja
pinnakeemia(te) loetelu). Seega tagatakse aine identifitseerimisandmete profiiliga seoses
Uhiselt esitatavate ohuandmete terviklikkus.

Samamoodi voOivad anorgaaniliste kemikaalide kristallilise oleku erinevused tingida eri
ohuprofiili kaalutlusi, mis on seotud nende olekutega (nt kvarts, kristaboliit, amorfne
ranidioksiid). Arvestades vdimalikke erinevusi eri olekute omadustes, peavad nende ainete
potentsiaalsed registreerijad kaalutlema, kas esitada liks Uhine registreerimistoimik, mis
holmab kdiki olekuid, sh eri olekute ohuandmeid, vOi esitada eri olekute (st aine eri
identifitseerimisandmete) kohta mitu Ghist registreeringut. Mélemal juhul tuleb hdlmatud
etapid loetleda aine identifitseerimisandmete profiilis ning asjakohastes VII-XI lisa
andmetes tuleb kasitleda koiki registreerimisega holmatud etappe, tagades seega, et
andmed katavad kogu aine identifitseerimisandmete profiili.

NB! Koostistel vdivad olla eri lisandid ja/v0i ohuprofiilid ning need erinevused ei pruugi
téahendada, et need koostised ei tohi olla registreeritud samas registreeringus.

3.2 UVCB-ained

UVCB-ainete identifitseerimine voib olla keerukam ja sel pohjusel on Uhiseks
registreerimiseks aine identifitseerimisandmete kokkuleppimisel vaga kasulik |ébipaistev
dokumentatsioon. Iga potentsiaalne registreerija peab selle juhendi pdhiosas esitatud
nouandeid kaalutlema eraldi ja seejarel kohaldama samu pohimotteid Ghiselt. NB!
Kontsentratsioonivahemike koondamisel aine identifitseerimisandmete profiili vdib tekkida
vaga laiade kontsentratsioonivahemikega profiil, mis vdib viia selleni, et seda ei saa enam
kasitada ihe ainena.

Nagu on kirjeldatud pohijuhendis, on modne UVCB-aine identifitseerimise alus nende
tootmises kasutatav allikas ja protsess, mitte nende koostisosade olemus ja
kontsentratsioonivahemikud. Sellistel juhtudel kasutatakse koostisosa olemuse ja
vastavate kontsentratsioonivahemike naitajatena teisi deskriptoreid. Potentsiaalsed
registreerijad vdivad kirjeldada tootmisprotsessi seoses allika ja protsessiga maaral, mis
on vajalik aine identifitseerimiseks. Kirjeldus vOib sisaldada mis tahes tdiendavaid
parameetreid/omadusi, mida registreerijad peavad oma aine identifitseerimisandmete
jaoks vajalikuks (vt nt Tabel 5 p&hijuhendis). Uhise registreerimise jaoks jagatakse
kirjeldusi ainult siis, kui see on vajalik UVCB-aine identifitseerimisandmete ulatuse
kokkuleppimiseks registreerimiseks. Potentsiaalsed registreerijad saavad jargida
pohijuhendis kirjeldatud pohimodtteid nii Uksikult kui ka koos. Seega esitatakse aine
identifitseerimisandmete profiilis lldised allika- ja protsessiparameetrid, et see hdlmaks
Uksikute registreerijate koigi koostiste ulatust. Seda kujutatakse skemaatiliselt siin: Joonis
3.

Allika ja protsessi alusel identifitseeritud ainete korral, nagu on kirjeldatud pohijuhendis,
tekivad allika voi protsessi mis tahes olulise muudatuse tottu téendoliselt teistsugused
aine identifitseerimisandmed, mis tuleb registreerida eraldi. Erandid sellest pohimottest
tdhendavad, et registreerijad suudavad tdendada, et iga protsessi/allika kombinatsioonist
saadakse koostised, mida saab kdsitleda samas (hises registreerimises. Aine
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identifitseerimisandmete profiilis saab arvesse votta ldhteainete ning protsessi- ja/voi
protsessitingimuste vaheolulisi varieeruvusi. Registreerijad peavad leppima kokku, et iga
protsessi/allika kombinatsioon annab sarnase koostise, mis on tahenduslik nende
kasitlemisel Uhe aine identifitseerimisandmetena, ja veenduma, et ohuandmed on
asjakohased aine identifitseerimisandmete profiili varieeruvuse koguulatuses. Tapsemalt
peavad registreerijad suutma pdhjendada, et tGhiselt esitatav ohuandmestik on asjakohane
kdigi nende koostiste korral voi seda kohandatakse vajaduse korral REACH-ma&aaruse
artikli 11 10ike 3 kohaselt konkreetsete koostiste kohta eraldi esitatud teabega (teatud
teabe Uhisest esitamisest loobumine).

Et tdendada andmekogumi asjakohasust iga protsessi/allika kombinatsiooni korral, tuleb
need kombinatsioonid aine identifitseerimisandmete profiilis [abipaistvalt dokumenteerida,
et dokumenteerida kriteeriumid, mida kohaldatakse praeguste ja tulevaste
Uhisregistreerijate suhtes.

Muud tllpi UVCB-ainete korral (vt pdhijuhendi peatlikk 4.3.2) vdivad potentsiaalsed
registreerijad kasutada vastavalt vajadusele koostise ja tdiendavate deskriptorite
kombinatsiooni. Naiteks on mone Olikeemiatoote koostis varieeruv, sest koostisosade
alklulahela pikkuse jaotus on varieeruv ja alklilahela pikkuse jaotus vodib olla tdiendav
identifitseerimisel kasutatav deskriptor. Aineteabe vahetuse foorumi lahenemisviis tuleb
aine identifitseerimisandmete profiilis labipaistvalt dokumenteerida.

3.3 Aine identifitseerimisandmete profiil

Koik Uhiselt teavet esitavad registreerijad peavad kokku leppima aine identifitseerimiseks
vajalikud parameetrid ja need vastavas aine identifitseerimisandmete profiilis Iabipaistvalt
dokumenteerima. Koik korvalekalded aine identifitseerimise tavapdhimotetest voi erandid
tuleb labipaistvalt dokumenteerida. Et aine identifitseerimisandmete profiil dokumenteerib
lisamise/valjajatmise kriteeriumid, peab aineteabe vahetuse foorum tagama, et
kohaldatavad kriteeriumid on labipaistvad ja et kogutud/koostatud asjakohased VII-
XI lisa andmed hdlmavad tdendatavalt kdiki kokkulepitud koostise profiile.

Kui potentsiaalsed registreerijad lisavad artikli 3 16ike 1 kohaselt identifitseerimisandmete
profiili stabiliseerivad lisaained, tuleb nende identifitseerimisandmed ja
kontsentratsioonivahemikud kokku leppida ja teatada need I|&bipaistvalt aine
identifitseerimisandmete profiilis.

Andmete kogumise etapis tuleb arvestada andmete koostamisel/kogumisel VII-XI lisas
noutava teabe esitamiseks kasutatud katsematerjali(de) asjakohasust. Aine
identifitseerimisandmete profiili koostiste representatiivsuse jarelduste pohjendus tuleb
dokumenteerida ning lisada tehnilisse toimikusse. See on eriti oluline laia koostisprofiiliga
komplekssete ainete identifitseerimisandmete korral.

Andmete kogumisel vdivad potentsiaalsed registreerijad leida, et nende aine
identifitseerimisandmete profiil on liiga lai ega sobi kokku aine identifitseerimisandmeid
esindava ohuteabe (hise esitamisega. Sel juhul vdivad potentsiaalsed registreerijad
jagada aineteabe vahetuse foorumi osadeks, et késitleda kahte voi enamat ainet eraldi3>.
Sel juhul on igal ainel oma aine identifitseerimisandmete profiil ja Ghine esitatav ohuteave,
mis peab olema aine identifitseerimisandmetele eriomane. POhjused, miks teatud

35 Kaalutlused EINECS: rolli kohta aine REACH-maaruse kohasel identifitseerimisel on REACH- ja
CLP-maaruse padevate asutuste (CARACAL) 4. koosolekul kokkulepitud CARACALi dokumendis:
CA/74/2009 rev.2 “Substance identity and SIEF formation (the role of EINECS)” (aine
identifitseerimisandmed ja aineteabe vahetuse foorumi moodustamine, EINECSi roll).
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ohuteave ei ole aine identifitseerimisandmete teatud parameetrite korral representatiivne,
tuleb aine identifitseerimisandmete profiilis iga eraldi registreerimise korral labipaistvalt
dokumenteerida. Samuti vdivad potentsiaalsed registreerijad selles etapis leida, et
koostisprofiile tuleb edasi tapsustada nende koostisosade ja/voi lisandite alusel, mille
alusel tuleb aine klassifitseerida ja margistada, hinnata PBT-omadusi jne.

Potentsiaalsete registreerijate korral, kes kavatsevad Uhineda teiste potentsiaalsete
registreerijatega, kui nad on aine identifitseerimisandmete profiilis juba kokku leppinud ja
registreerimistaotlust ei ole veel esitatud, peaksid nad kaaluma, kas nende aine
identifitseerimisandmed jaavad aine identifitseerimisandmete profiili piiridesse. Kui see ei
ole nii, peavad nad potentsiaalsete registreerijatega arutama ja kokku leppima, kas profiili
ulatust on vaja uue lilkme kaasamiseks laiendada, vO0i otsustama, et see ei kuulu ulatusse.

Aine identifitseerimisandmete profiili oleks vaja kohandada, kui potentsiaalsel
registreerijal on aine registreerimiseks vaja aine identifitseerimisandmete parameetreid,
mis vOivad muuta Uhiselt esitatud ohuteabe representatiivsust ja vajavad seetottu
konkreetset pdhjendust (nt konkreetne lisand, erinev koostise suhtarv, erinev etapp,
erinev osakeste suurus). Labipaistvuse huvides tuleb seda parameetrit aine
identifitseerimisandmete profiilis tapsustada.

Uksikjuhtudel vdivad potentsiaalsed ja olemasolevad registreerijad leppida kokku, et
Uhiselt esitatavad ohuandmed ei ole pdhimotteliselt representatiivsed potentsiaalse
registreerija ainet, sest aine identifitseerimisandmete parameetrid ei jaa aine
identifitseerimisandmete profiili kokkulepitud piiridesse. Sel juhul esitab potentsiaalne
registreerija eraldi registreerimistaotluse kas koos teiste registreerijatega, kelle aine
identifitseerimisandmed sisaldavad seda parameetrit, voi eraldi, kui puuduvad muud sama
aine identifitseerimisandmete registreerijad.

4. Aine identifitseerimisandmete profiili esitamine registreerimistoimikus
Kui potentsiaalsed registreerijad on kogunud/loonud oma aine kohta kdik noutavad

VII-XI lisa andmed (st

Joonis 2, 5. etapp), on andmepakett valmis IUCLID-vormingus esitamiseks ametile
esitatavates toimikutes (st

Joonis 2, 6. etapp). Aine identifitseerimisandmete profiili esitamiseks IUCLID-vormingus
esitatakse IUCLIDi jaotistes 1.1 ja 1.2 nimetus ja muud identifikaatorid, koostise teave
ja muud asjakohased parameetrid.

Aine identifitseerimisandmete profiil Esitatud IUCLIDis

nimetus ja muud identifikaatorid Koikide toimikute jaotis 1.1
koostise teave ja muud parameetrid, kui Juhtregistreerija toimiku jaotis 1.2
asjakohane

Aine identifitseerimisandmete profiili nimetus ja muud identifikaatorid on esitatud kdigi
toimikute jaotises 1.1. Juhtregistreerija esitab oma toimiku jaotises 1.2 aine piirkoostisena
aine identifitseerimisandmete profiilii koostise teabe ja muud parameetrid3e.

36 Aine piirkoostise sisestamise juhised on kasiraamatus ,Kuidas koostada registreerimis- ja
PPORD-toimikuid™ aadressil http://echa.europa.eu/manuals..
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Juhtregistreerija peab esitama kdigi registreerijate nimel ka kdik asjakohased VII-XI lisa
andmed jaotistes 4-14 (kui ei ole pohjendatud loobumist (he vOi mitme noutava
teabeelemendi esitamisest).

Iga registreerija (sh juhtregistreerija) esitab oma toimiku jaotises 1.2 oma juriidilise isiku
toodetava voi imporditava aine koostise teabe. See tdhendab, et juhtregistreerija esitab
oma toimiku jaotises 1.2 nii aine identifitseerimisandmete profiili koostise kui ka enda
juriidilise isiku koostise teabe ning koik teised registreerijad esitavad oma koostise
spetsiifilise teabe. Iga standardregistreering peab sisaldama asjakohast analiltilist teavet
ka IUCLIDi jaotises 1.4.

Iga registreerija peab tdendama, et tema poolt konkreetselt toodetavate voi imporditavate
ainete koostise teave on hdlmatud aine identifitseerimisandmete profiiliga, nagu see on
esitatud piirkoostises, ning see on omakorda hdélmatud juhtregistreerija toimikus esitatud
VII-XI lisa andmetega (pohjendatud erandite puudumisel).

Tehnilised juhised koostise teabe esitamiseks IUCLID-vormingus on IUCLIDi
kasiraamatutes (http://echa.europa.eu/manuals).

Joonis 2 (jargmine leht): Skemaatiline lilevaade sellest, mida potentsiaalsed
registreerijad teevad alates 1) registreerimiskohustuste tuvastamisest ja 4) aine
identifitseerimisandmete profiili maaramisest kuni 8) registreerimisdokumentide
esitamiseni nende ainete registreerimiskohustuste ametlikuks taitmiseks.
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Juriidiline isik (JI) 1 toodab ,,A”-d
jargnevate puhtusastmetega:

-80%A,5%B,5%C, 10% D
-85% A, 2,5% B, 2,5% C, 10% D
-95% A, 5% D

-85% A, 15% B

-99,9% A, 0,01% B/C/D

-85% A, 2,5% B, 2,5% C, 10% D

)

Juriidiline isik (JI) 2
toodab ,A”-d jargnevate
puhtusastmetega:

-80% A, 5% E, 5% F, 10% G
-95% A, 5% G

-85% A, 15% G

)

Juriidiline isik (JI) 3
toodab ,,A”-d jargnevate
puhtusastmetega:

-80% A, 5% B, 15% C
-85%A,5%B,5%C,5%F

-85% A, 15% C

¥

Iga toode vastab artikli 3 16ike 1 kohasele aine maaratlusele

Koik tooted tuleb registreerida.

¥

Jargige registreeritava aine identifitseerimisel aine identifitseerimise juhendit.

¥

A > 80% (massiprotsenti) kdigis koostistes

L 2

Voib madratleda tapselt maaratletud ihe koostisosaga ainena , A”

)

JI 1 m&dratletud aine nimetus ja muud
identifikaatorid: , A”

JI koostise teave:
80-100% A
0-15% B
0-5% C
0-10% D

v

v

\ 4

JI 2 méaratletud aine nimetus ja muud
identifikaatorid: ,A”

JI koostise teave:
80-100% A
0-5% E
0-5% F
0-15% G

JI 3 madratud aine nimetus ja muud
identifikaatorid: ,A”

JI koostise teave:
80-100% A
0-5% B
0-15% C
0-5% F
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Uhise esitamisega seotud kohustuste viljaselgitamine ja
tditmine

Koik JI-d, kes on identifitseerinud oma aine ,A”-na, koondavad
kokku oma J1 koostise teabed ja lepivad Gihiseks

m Aine identifitseerimisand mete profiil
SIP
ehk kdigi registreerijate poolt kokkulepitud aine
identifitseerimisandmed

Nimetus ja muud identifikaatorid

registreerimiseks kokku koostise teabe aine identifitseerimise
jaoks. A"
Aine koostise teave:
80-100% A
J11 koostise teave: J12 koostise teave: J13 koostise teave: 0-15%B
80-100% A 80-100% A 80-100% A 0-15% C
0-15% B 0-5%E 0-5%B 0-10% D
0-5% C 0-5%F 0-15% C 0-5%E
0-10% D 0-15% G 0-5%F 0-5% F
0-15% G

=)

Noutava teabe ja kemikaaliohutuse hindamise

nhendis kirjeldatud andmete kogumise/saamise

etapp

Eesmadrk:koostada ihe aine jaoks flitsikalis-keemiliste,
toksikoloogiliste ja 6kotoksikoloogiliste andmete
kogum selliselt, et oleks voimalik maaratleda kdigi aine
registreerimisel hélmatud toodete ohuprofiilid ja
pakkuda asjakohaseid riskijuhtimismeetmeid

SIEF kordab vajadusel ainet identifitseerivate ehk SIP-
koostiste madramist, et selgitada valja andmellnki,
pakkuda vdlja katsetusi, valida katsematerjale,
otsustada PBT-omaduste hindamise, klassifitseerimise
ja margistamise ile jne

Andmete esitamine IUCLIDi vormingus

puudumisel)

SIPi kattev andmepakett (VII-IX lisa kohaselt nGutavad andmed) on valmis juhtregistreerija (JR) poolt kdigi registreerijate nimel esitamiseks (pohjendatud erandite

= JR esitab oma toimikus aine koostise teabe koos vastava VII-XI lisa kohaselt nGutava teabega

* Iga kaasregistreerija esitab oma toimikus oma juriidilise isiku spetsiifilise koostise teabe

L 2

Toimikud esitatakse REACH-ITis kigi 1. etapis kirjeldatud toodete registreerimise kohustuse ametlikuks taitmiseks

Toimiku esitamine REACH-ITis

\ 2

Registreeritud ainete toimikud on lisatud andmebaasi

= Kogu teave on ECHA teabe levitamise veebilehel.

= SIP viitab nlid registreeritud ainete (mille jaoks on andmebaasis VII-XI lisa kohaselt ndutavate andmete pakett) nimetusele, muudele identifikaatoritele ja koostise teabele

= FliGsikalis-keemiliste, toksikoloogiliste ja 6kotoksikoloogiliste andmete pakett katab k&iki SIPiga hdlmatud 1. etapis kirjeldatud tooteid
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Joonis 3: Naitlik skeem UVCB-aine identifitseerimisandmete profiili (4. etapp joonisel 2) maaratlemiseks UVCB-aine korral, mis on
identifitseeritud allika ja protsessi deskriptorite jargi juriidilise isiku individuaalsest allikast, ning protsessi kirjeldused.

Juriidiline isik 1 Juriidiline isik 2 Juriidiline isik 3
Tootmisprotsessi Tootmisprotsessi Tootmisprotsessi
kirjeldus 1 kirjeldus 2 kirjeldus 3
& & &

Koostise teave 1 Koostise teave 2 Koostise teave 3
L )
T

Aine identifitseerimisandmete profiil

|
I 1
Nimetus ja muud Aine tootmisprotsesside
identifikaatorid kirjeldus
(allika- ja &

protsessipohised) Aine koostise teave
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