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Siedziba: Telakkakatu 6, 00150 Helsinki, Finlandia

WSTEP

Niniejszy dokument opisuje nazewnictwo i identyfikacje substancji na podstawie rozporzadzen
REACH i CLP. Nalezy do serii poradnikow majacych stuzy¢ pomocg wszystkim zainteresowanym
podmiotom w przygotowywaniu sie do wypetniania obowigzkéw wynikajacych z rozporzadzen
REACH i CLP. Poradniki te zawierajg szczegotowe wytyczne na temat wielu istotnych proceséw
na podstawie REACH i CLP, jak rowniez niektérych metod naukowych lub technicznych, ktére
powinny by¢ stosowane przez branze lub wtadze w mys$l rozporzadzen REACH i CLP.

Poradniki zostaty opracowane i oméwione w ramach projektéw wdrozeniowych REACH (RIP)
prowadzonych przez stuzby Komisji Europejskiej przy zaangazowaniu wszystkich
zainteresowanych podmiotéw: panstw cztonkowskich, przedstawicieli branzy oraz organizacji
pozarzadowych. Poradniki te sg dostepne na stronie internetowej Europejskiej Agencji
Chemikaliow (http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach). Kolejne
dokumenty zawierajgce wytyczne zostang opublikowane na tej stronie po zakonczeniu ich
opracowania lub aktualizacji.
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Komentarz

Data

Wersja 1

Wersja 1.1

Wydanie pierwsze

Sprostowanie:

- Dodanie w tytule i tytutach rozdziatdw odniesienia do
rozporzadzenia CLP (rozporzadzenie (WE) nr 1272/2008 z dnia 16
grudnia 2008 r.).

- Dodanie tekstu objasniajgcego zakres poradnika. Usuniecie
zbednego tekstu w catym dokumencie.

- W catym tekscie wprowadzenie w stosownych przypadkach
odniesienia do rozporzadzenia CLP.

- W catym dokumencie zmiana terminu ,niniejszy dokument” na
~poradnik”.

- W catym dokumencie zmiana terminu ,preparat” na
~mieszanine”.

- W catym dokumencie zmiana terminu ,,punkt” na ,czesc¢”.

- W calym dokumencie zastgpienie terminu ,rejestracja wstepna”
terminem ,(pdzniejsza) rejestracja wstepna”.

- Zastosowanie skrétow AAS i CLP i usuniecie skrétéw RIP i TGD.
- Zmiana opiséw dotyczacych stopu, wykazu WE i IUCLID.
Wprowadzenie definicji numeru WE, numeru porzadkowego,
mieszaniny i substancji zgtoszonej. Usuniecie definicji ,,preparatu”.

- Poprawienie cze$¢ 3.2 w celu wyjasnienia tresci.

- Poprawienie czes¢ 3.3 w celu wyjasnienia tresci w odniesieniu do
obowigzkéw na mocy CLP.

- Zmiana w czesci 4.2.2.1 - sposob przedstawiania sktadnikow
zmieniono ze stezen procentowych na porzadek alfabetyczny, tak
ze z kolejnosci nie mozna wywnioskowac wzglednego sktadu.

- Zmiana w czesci 4.2.3.1 - termin siatka zastgpiono terminem
krysztat.

- Poprawienie czes¢ 4.3.1.2.3 w celu wyjasnienia tresci.

czerwiec
2007 r.

listopad
2011 r.
(tylko w j.
angielskim)
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Wersja 1.2

Wersja 1.3

Wersja 1.4

- W czesci 5 zamieszczenie odniesienia do Podrecznika
przedktadania danych - czes¢ 18 ,Jak zgtaszaé tozsamosc
substancji w IUCLID 5 w celu rejestracji w ramach REACH".

- Poprawienie cze$¢ 5 w celu wyjasnienia tresci.

- W czesci 6 zmiana opisu rejestracji wstepnej na (pozniejsza)
rejestracje wstepna.

- Poprawienie niedziatajacych hipertaczy w zataczniku 1.

- Usuniecie czesci 4.3 dodatku 2, poniewaz jej tres¢ znajduje sie
na odpowiedniej stronie internetowej.

Sprostowanie

Dostosowanie definicji ,substancji wprowadzonej” zgodnie z
definicjg w rozporzadzeniu (WE) nr 1907/2006 wprowadzonym
rozporzadzeniem Rady (WE) nr 1354/2007 i sprostowaniem, Dz.U.
L 36 z 5.2.2009, s. 84 (1907/2006).

Zmiany w wersji 1.1 i 1.2 skonsolidowano w jednej wersji 1.2 w
ttumaczeniu na jezyki inne niz angielski.

Sprostowanie
Zamieszczenie w rozdziale 7.6 dwdch brakujacych wzoréw
strukturalnych.

Sprostowanie

- Zmiana formatu dokumentu zgodnie z obecng identyfikacjq
wizualng przedsiebiorstwa.

- Usuniecie rozdziatu 8, ktéry zawiera instrukcje techniczne oparte
na nieaktualnej wersji IUCLID.

- Poprawienie w sekcji 7.5 opisu krystobalitu i kwarcu oraz
usuniecie odniesienia do dyrektywy 2000/30/WE.

- Usuniecie odniesienia do rozdziatu 8 i Podrecznikéw
przedktadania danych oraz dodanie odniesienia do nowych
podrecznikow ECHA.

- Usuniecie zatqcznika III i przesuniecie informacji do tabeli z
historig dokumentu.

- Naprawienie niedziatajacych taczy do stron internetowych i
poprawienie btedéw redakcyjnych.

marzec

2012 r.

luty 2014 r.

czerwiec
2016 r.




- Dostosowanie do zmian wprowadzonych rozporzadzeniem
Komisji (UE) 2022/477 z dnia 24 marca 2022 r.

- Usuniecie odniesien do (pdzniejszej) rejestracji wstepnej.

- Poprawienie btedéw typograficznych i redakcyjnych.

- Dodanie linkéw do stron wsparcia ECHA oraz pytan i odpowiedzi.

- W zatgczniku III usuniecie pkt 5 dotyczacego przejscia z IUCLID
5 na IUCLID 6.
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Wersja 2.0 | CzesSciowa aktualizacja ograniczona do: grudzien
2016
- Dodania nowego zatgcznika III z opisem koncepcji profilu
tozsamosci substancji.
- Dodania nowego tekstu w rozdziale 1 w celu wprowadzenia
nowego zatacznika III.
- Poprawienia btedéw typograficznych i redakcyjnych.
Wersja 2.1 | Sprostowanie majgce na celu usuniecie btedéw typograficznych w | maj 2017 r.
tekscie oraz btedow w informacji o sktadzie substancji w
przyktadach przedstawionych na rysunku 2 w zatgczniku III.
Wersja 3.0 | Aktualizacja grudzien
2023
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1. Informacje ogolne

Rozporzadzenie REACH (rozporzadzenie (WE) nr 1907/2006) ustanawia system rejestraciji,
oceny, udzielania zezwolen i stosowanych ograniczen w zakresie chemikaliow i powotuje
Europejska Agencje Chemikaliéw (ECHA) do wdrazania rozporzadzenia.?!

Rozporzadzenie CLP (rozporzadzenie (WE) nr 1272/2008) to nowe europejskie rozporzadzenie
dotyczace klasyfikacji, oznakowania i pakowania substancji chemicznych i mieszanin.? Na
mocy rozporzadzenia w catej UE wprowadza sie nowy system klasyfikacji i oznakowania
chemikalidw, oparty na Globalnie Zharmonizowanym Systemie Organizacji Narodéw
Zjednoczonych.

Rozporzadzenie REACH dotyczy przede wszystkim substancji. Aby zapewni¢ wiasciwe
funkcjonowanie procesow REACH, konieczna jest prawidtowa i jednoznaczna identyfikacja
substancji. Niniejszy poradnik dotyczacy identyfikacji substancji i nazywania ma stanowic
wsparcie dla przemystu, panstw czionkowskich i Europejskiej Agencji Chemikalidw.

Niniejszy poradnik korzysta z doswiadczen dotyczacych identyfikacji substancji na podstawie
poprzednio obowigzujacych przepiséw (dyrektywa 67/548/EWG i dyrektywa 98/8/EWG).
Jednakze podstawg uszczegodtowienia niniejszego poradnika sg aktualne praktyki dotyczace
tozsamosci substancji stosowane na podstawie rozporzadzenia REACH oraz rozporzadzenia
CLP w sprawie klasyfikacji, oznakowania i pakowania substancji i mieszanin. Dodatkowo w
stosownych przypadkach uwzgledniono réwniez podejscia stosowane w innych rezimach
chemicznych spoza Unii Europejskiej.

Uwzgledniono konkretne wytyczne dotyczace danych rodzajow substancji.

Niniejszy poradnik nalezy stosowac¢ do identyfikacji i nazywania substancji podlegajacych
regulacji na podstawie rozporzadzen REACH i CLP.

1.1. Cele

Celem niniejszego poradnika jest okreslenie wytycznych dla producentéw i importeréw w
zakresie odnotowywania i zgtaszania tozsamosci substancji w kontekscie rozporzadzen REACH
i CLP. Niniejszy poradnik zawiera wytyczne dotyczace nazywania substancji, co stanowi
istotny element identyfikacji substancji. Wyjasnia rowniez, kiedy substancje mozna uznac¢ za
takie same w kontekscie rozporzadzen REACH i CLP oraz jak zasade ,jedna substancja, jedna
rejestracja” (ang. one substance, one registration, OSOR) mozna wdrozy¢ poprzez
zdefiniowanie profilu tozsamosci substancji (ang. Substance identity profile, SIP).
Identyfikacja takich samych substancji, ktére mogg by¢ objete tym samym SIP, jest istotna
w przypadku zapytan, udostepniania danych, wspdlnego przedktadania danych, zgtoszen do
wykazu klasyfikacji i oznakowania oraz harmonizacji klasyfikacji i oznakowania.

Identyfikacja substancji powinna by¢ wykonywana przez ekspertéw branzowych. Dodatkowe
wytyczne dotyczace parametrow identyfikacyjnych dla podmiotéw dziatajacych w branzy

1 Rozporzadzenie (WE) nr 1907/2006 Parlamentu Europejskiego i Rady z dnia 18 grudnia 2006 r. w
sprawie rejestracji, oceny, udzielania zezwolen i stosowanych ograniczen w zakresie chemikaliéw
(REACH) i utworzenia Europejskiej Agencji Chemikaliéw, zmieniajace dyrektywe 1999/45/WE oraz
uchylajace rozporzadzenie Rady (EWG) nr 793/93 i rozporzadzenie Komisji (WE) nr 1488/94, jak
rowniez dyrektywe Rady 76/769/EWG i dyrektywy Komisji 91/155/EWG, 93/67/EWG, 93/105/WE i
2000/21/WE (,REACH").

2 Rozporzgdzenie Parlamentu Europejskiego i Rady (WE) nr 1272/2008 z dnia 16 grudnia 2008 r. w
sprawie klasyfikacji, oznakowania i pakowania substancji i mieszanin, zmieniajace i uchylajace
dyrektywy 67/548/EWG i 1999/45/WE oraz zmieniajace rozporzadzenie (WE) nr 1907/2006 (Tekst
majacy znaczenie dla EOG) (,,CLP").
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przemystowej niedysponujacych specjalistyczng wiedzg w tym zakresie znajdujq sie w
zatgczniku do niniejszego poradnika.

Ponadto niniejszy poradnik zawiera odnosniki do odpowiednich narzedzi, ktére pomagaja w
okreslaniu i sprawdzaniu tozsamosci chemicznej substancji.

Wiecej szczegdtowych instrukcji na temat wpisywania informacji o tozsamosci substancji do
IUCLID w kontekscie réznych procesow na podstawie REACH i CLP znajduje sie w
podrecznikach ECHA dostepnych na stronie http://echa.europa.eu/manuals.

1.2. Zakres

Zgodnie z art. 1 rozporzadzenia REACH dotyczy ono produkcji, importu, wprowadzania do
obrotu i stosowania substancji w postaci wtasnej oraz w mieszaninach i wyrobach. Mieszaniny
i wyroby jako takie nie sg przedmiotem rozporzadzenia REACH.

Zgodnie z art. 10 rozporzadzenia REACH do rejestracji wymagane jest okreslenie tozsamosci
substancji z zastosowaniem parametréw okreslonych w sekcji 2 zatacznika VI do
rozporzadzenia REACH (zob.Tabela 3). Podobne parametry (okreslone w sekcjach od 2.1 do
2.3.4 zatacznika VI do rozporzadzenia REACH) wymagane sg do okreslenia tozsamosci
substancji do celow zgtoszenia zgodnie z art. 40 ust. 1 rozporzadzenia CLP. Przedmiotem
niniejszego poradnika jest odpowiednia identyfikacja substancji, ktore spetniajg kryteria
definicji prawnej substancji z rozporzadzen REACH i CLP, oraz wytyczne dotyczace
parametrow stuzacych do identyfikacji substancji wymienionych w sekcji 2 zatacznika VI do
rozporzadzenia REACH. Przedtozone informacje na temat tozsamosci substancji muszag
umozliwia¢ identyfikacje kazdej substancji. Niektére parametry identyfikacji substancji mozna
poming¢, jezeli podanie wymaganych informacji nie jest technicznie mozliwe lub nie wydaje
sie konieczne z naukowego punktu widzenia. Nalezy wyraznie okresli¢c powody takiego
pominiecia, ktére muszg sie opiera¢ na naukowym uzasadnieniu.

Wybdr metody identyfikacji substancji zalezy od rodzaju substancji. Niniejszy poradnik odsyta
uzytkownika do stosownych rozdziatéw dotyczacych réznych rodzajow substancji.

Wykazy WE stosowane w ramach dyrektywy 67/548/EWG (EINECS, ELINCS i wykaz NLP)
stanowig wazne narzedzie do identyfikacji substancji. Wytyczne dotyczace roli tych wykazéw
w procesach REACH znajdujg sie w rozdziale 3.2.

Substancje objete zakresem rozporzadzen REACH i CLP (a tym samym niniejszego poradnika)
powstajg z reguty w wyniku reakcji chemicznych przy produkcji substancji i mogg zawierac
wiele réznych sktadnikéw. Definicja substancji z rozporzadzen REACH i CLP obejmuje rowniez
substancje otrzymywane w wyniku reakcji chemicznej lub wyodrebniane z surowcow
wystepujacych w przyrodzie, stanowigce pojedynczy pierwiastek lub zwigzek (np. metale
czyste lub niektére mineraty) badz skiadajace sie z kilku sktadnikéw (np. olejki eteryczne,
kamien hutniczy powstajacy przy przetapianiu rud siarczkowych metali). Jednakze
substancje, ktore podlegajg innym przepisom wspolnotowym, sg w niektérych przypadkach
zwolnione z rejestracji na podstawie rozporzadzenia REACH (zob. art. 2 rozporzadzenia
REACH). Z obowigzku rejestracji zwolnione sg réwniez substancje wymienione w zatgczniku
IV do rozporzadzenia REACH oraz substancje spetniajgce niektdore kryteria okreslone w
zatgczniku V do rozporzadzenia REACH. Nalezy zauwazy¢, ze chociaz substancja moze by¢
zwolniona z rejestracji, to nie musi to oznaczaé, ze nie podlega przepisom innych tytutow
rozporzadzenia REACH lub wymogdéw rozporzadzenia CLP.

REACH wymaga od rejestrujacych dang substancje, by uzgodnili metode wspdlnego
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przedtozenia pewnych informacji na temat substancji (zasada OSOR)3. Aby tego dokonac,
nalezy wyjasni¢, w jaki sposdb rejestrujgcy zdefiniowat zakres SIP.

1.3. Struktura poradnika

Informacje ogdlne, takie jak cele i zakres niniejszego poradnika, znajdujg sie w rozdziale 1,
a stosowane skroty i definicje — w rozdziale 2. Odpowiednie informacje na temat ram
prawnych dotyczacych identyfikacji substancji na mocy rozporzadzenia REACH, np. definicji
substancji i wymagan w zakresie informacji w tekscie prawnym, znajduja sie w rozdziale 3.

Praktyczne wskazowki dotyczace identyfikacji i nazywania substancji znajdujg sie w rozdziale
4,

- W rozdziale 4.1 opisano rdéznice pomiedzy substancjami ,dobrze zdefiniowanymi” i
»hiezbyt dobrze zdefiniowanymi”; w obrebie tych dwodch gtdwnych grup opisano
poszczegdlne rodzaje substancji wraz z odpowiednimi wytycznymi do identyfikacji
substancji. Zamieszczono kluczowy schemat, ktory odsyta uzytkownika do odpowiednich
rozdziatdw zawierajacych wytyczne w zakresie identyfikacji danego rodzaju substancji.

- W kolejnych rozdziatach zamieszczono konkretne wytyczne dla poszczegdlnych
rodzajow substancji w postaci katalogu zasad z objasnieniami i przyktadami.

Rozdziat 5 zawiera wytyczne do sprawdzania, czy dane substancje mozna uzna¢ za takie
same. Wytyczne dotyczace identyfikacji substancji na etapie sktadania zapytan znajdujg sie
w rozdziale 6.

Ponadto w rozdziale 7 przedstawiono kilka szczegétowych przyktadéow z zastosowaniem
wytycznych praktycznych z rozdziatu 4.

Zatacznik I zawiera wykaz odnosnikéw do przydatnych narzedzi utatwiajgcych
charakteryzowanie i sprawdzanie tozsamosci chemicznej substanciji.

Zatacznik II zawiera dodatkowe informacje na temat poszczegdlnych parametréw identyfikacji
substancji wykorzystywanych w procesie identyfikacji substancji, takich jak zasady
nazewnictwa, numeracja WE i CAS, zapis wzorow czasteczkowych i strukturalnych oraz
metody analityczne.

Zatacznik III zawiera informacje na temat koncepcji SIP, jego znaczenia z punktu widzenia
obowigzku wspdlnego przedktadania danych oraz definiowania i raportowania

3 Szczegodtowe informacje na temat wspdlnego przedkitadania danych dotyczacych takiej samej
substancji opublikowano w Poradniku dotyczgcym udostepniania danych.
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2. Definicje i skroty
2.1. Skroty

Najwazniejsze skréty stosowane w niniejszym poradniku oraz ich objasnienia znajdujg sie w
tabeli Tabela 1.

Tabela 1: Skroty

Skrot ‘ Znaczenie

AAS Absorpcyjna spektrometria atomowa

AISE Migdzynarodowe Stowarzyszenie Producentéw Mydet, Detergentow i
Srodkéw Czystosci

CAS Chemical Abstracts Service (Serwis skrétéw chemicznych)

CLP Rozporzadzenie (WE) nr 1272/2008 w sprawie klasyfikacji,
oznakowania i pakowania substancji i mieszanin

EINECS Europejski Wykaz Istniejgcych Substancji o Znaczeniu Komercyjnym

ELINCS Europejski Wykaz Notyfikowanych Substancji Chemicznych

ENCS Spis Nowych i Istniejacych Substancji Chemicznych (Japonia)

ESIS Europejski System Informacji o Substancjach Chemicznych

GC Chromatografia gazowa

GHS Globalnie Zharmonizowany System

HPLC Wysokosprawna chromatografia cieczowa

InChl Miedzynarodowy Identyfikator Chemiczny IUPAC

INCI Miedzynarodowe Nazewnictwo Sktadnikéw Kosmetycznych

IR Spektroskopia w podczerwieni

ISO Miedzynarodowa Organizacja Normalizacyjna

IUBMB Miedzynarodowa Unia Biochemii i Biologii Molekularnej

IUCLID International Uniform Chemical Information Database

(Miedzynarodowa ujednolicona baza danych dotyczacych
chemikalidw)

IUPAC Miedzynarodowa Unia Chemii Czystej i Stosowanej
MS Spektroskopia masowa

NLP juz nie polimer

NMR Magnetyczny rezonans jadrowy

ppm czesci na milion

REACH Rejestracja, ocena, udzielanie zezwolen i stosowane ograniczenia w
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SIEF
SIP
SMILES

TSCA
UE
UV/VIS
uvCB

w/w
WE

XRD
XRF

zakresie chemikaliéw
forum wymiany informacji o substancjach
Profil tozsamosci substancji

Simplified Molecular Input Line Entry Specification (Uproszczony zapis
struktury czasteczek w postaci liniowej informacji tekstowej)

Ustawa o kontroli substancji toksycznych (USA)
Unia Europejska
Spektroskopia w nadfiolecie/zakresie widzialnym

Substancje o nieznanym lub zmiennym skfadzie, ztozone produkty
reakcji lub materiaty biologiczne

wagowo
Komisja Europejska
Dyfraktometria rentgenowska

Analiza rentgenowska fluorescencyjna
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2.2. Definicje

Podstawowe definicje stosowane w niniejszym poradniku zamieszczono w Tabela 2.

Definicje te uwzgledniaja definicje stosowane w rozporzadzeniach REACH i CLP. Z tego
wzgledu niektére pojecia zostaty zdefiniowane inaczej niz w dyrektywie 67/548/EWG.

Tabela 2: Definicje

Definicja

Chromatografia typu
fingerprint

Czes¢ sktadowa

Dodatek

Gtéwny sktadnik

IUCLID

Mieszanina*

Monomer*

Numer porzadkowy

Numer WE

Wyrazenie skfadu substancji za pomoca charakterystycznego roztozenia
sktadnikéw w chromatogramie analitycznym.

Substancja dodana umysinie w celu otrzymania danej mieszaniny.

Substancja, ktora zostata dodana celowo do substancji jako
stabilizator*.

Sktadnik, ktory nie jest dodatkiem ani zanieczyszczeniem, wystepujacy w
danej substancji i stanowigcy znaczna jej cze$¢. W oparciu o gtéwny
sktadnik tworzona jest nazwa oraz powstaje szczegdtowa identyfikacja
substancji.

Miedzynarodowa jednolita baza danych dotyczacych substancji
chemicznych. IUCLID to baza danych i system zarzadzania do
administrowania danymi dotyczacymi substancji chemicznych.

Mieszanina lub roztwér sktadajace sie z co najmniej dwdch substancji.

Substancja, ktéra jest w stanie tworzy¢ wigzania kowalencyjne z serig
innych podobnych lub niewykazujacych podobienstwa czgsteczek w
reakcji tworzenia polimeréw, w odpowiednich warunkach stosowanych w
danym procesie.

Numer przydzielony przez Agencje. Automatyczny numer przypisywany
przez system REACH-IT. Dotyczy wszystkich waznych przedtozen danych
(np. PPORD, zapytan, rejestracji, zgtoszen z zakresu klasyfikacji i
oznakowania).

Numer WE to numeryczny identyfikator substancji w wykazie WE.

4 Dodatek moze petni¢ rowniez inne funkcje, np. regulatora pH lub $rodka barwiacego. W
rozporzadzeniu REACH oraz w niniejszym poradniku dodatek oznacza $rodek stabilizujacy.
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Polimer*

Potprodukt*

Produkcja*

Skfadnik

Stop*

Substancja sktadajaca sie z czasteczek stanowigcych sekwencje jednego
lub kilku rodzajow jednostek monomeru. Czgsteczki te muszg by¢
roztozone w takim zakresie mas czasteczkowych, w ktdrym réznice w
masie czasteczkowej powinny wynikac gtéwnie z réznic w liczbie
jednostek monomerycznych. Polimer zawiera:

(a) czasteczki stanowigce prostg wiekszos¢ wagowaq, ktore zawierajq co
najmniej trzy jednostki monomeru zwigzane kowalencyjnie z co
najmniej jeszcze jedng jednostkg monomeru lub z innym
reagentem;

(b) czasteczki niestanowigce prostej wiekszosci wagowej wsrdd
czasteczek o tej samej masie czasteczkowej.

W kontekscie tej definicji ,jednostka monomeru” oznacza przereagowang,
forme monomeru w polimerze.

Substancja, ktora jest produkowana, zuzywana lub stosowana do
przetwarzania chemicznego (okreslanego dalej syntezg) w celu
przeksztatcenia w inng substancje:

(a) potprodukt niewyodrebniany oznacza potprodukt, ktory podczas
syntezy nie jest celowo usuwany (z wyjatkiem procesu
pobierania probek) ze sprzetu, w ktérym przeprowadzana jest
synteza. Urzadzenie takie oznacza pojemnik do przeprowadzania
reakcji, wyposazenie pomocnicze i urzadzenia, przez ktore
przemieszczajg sie substancje podczas statego procesu
ciagtego lub okresowego, a takze rurociggi do transportowania
z jednego pojemnika do drugiego w celu przeprowadzenia
nastepnego etapu reakcji; urzadzenie takie nie oznacza
zbiornikow i innych pojemnikéw, w ktdrych substancje sa
magazynowane po wyprodukowaniu;

(b) potprodukt wyodrebniany w miejscu wytwarzania oznacza
potprodukt niespetniajacy kryteridw poétproduktu
niewyodrebnianego, w ktérego przypadku produkcja samego
potproduktu i synteza innej (innych) substancji z tego
potproduktu odbywa sie w tym samym miejscu wytwarzania
obstugiwanym przez jedng lub wiecej osdéb prawnych;

(c) transportowany poétprodukt wyodrebniany oznacza pétprodukt
niespetniajacy kryteriéw pétproduktu niewyodrebnianego i
transportowany pomiedzy innymi miejscami produkcji lub do nich
dostarczany;

Wytwarzanie albo ekstrakcja substancji w stanie, w jakim wystepuja w
przyrodzie.

Kazde indywiduum obecne w danej substancji, ktére mozna opisac za
pomocy jego niepowtarzalnej tozsamosci chemicznej

Jednolity w skali makroskopowej materiat metaliczny sktadajacy sie z
dwéch lub wiecej pierwiastkéw potaczonych w taki sposdb, ze nie mozna
ich tatwo rozdzieli¢ w spos6b mechaniczny.

Stopy uznaje sie za mieszaniny szczegdlne.
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Substancja
jednosktadnikowa

Substancja
niemodyfikowana
chemicznie*

Substancja
wielosktadnikowa

Substancja zgtoszona*

Substancja*

Substancje
wystepujace w
przyrodzie *

Wykaz WE

Wyréb*

Jest to na ogdt substancja definiowana na podstawie swojego sktadu, w
ktorej jeden gtéwny sktadnik stanowi co najmniej 80% wagowych
substancji.

Substancja, ktorej struktura chemiczna pozostaje niezmieniona, nawet
jezeli zostata ona poddana procesowi chemicznemu lub obrdbce lub tez
fizycznej transformacji mineralogicznej, np. w celu usuniecia
zanieczyszczen.

Jest to na ogdt substancja definiowana na podstawie swojego sktadu, w
ktorej kilka gtéwnych skfadnikow jest obecnych w stezeniu = 10%
wagowych i < 80% wagowych.

Substancja, wobec ktoérej ztozono zgtoszenie i ktdra moze by¢
wprowadzona do obrotu zgodnie z dyrektywa 67/548/EWG.

Pierwiastek chemiczny lub jego zwigzki w stanie, w jakim wystepuja w
przyrodzie, lub uzyskane za pomocg procesu produkcyjnego, z wszelkimi
dodatkami wymaganymi do zachowania ich trwatosci oraz wszelkimi
zanieczyszczeniami powstatymi w wyniku zastosowanego procesu,
wyltaczajac rozpuszczalniki, ktore mozna oddzieli¢ bez wptywu na
stabilnosc¢ i sktad substancji.

Sa to substancje w sposdb naturalny wystepujace w ich postaci wtasnej,
nieprzetworzone lub przetworzone jedynie recznie, mechanicznie lub z
wykorzystaniem sity grawitacji; poprzez rozpuszczanie w wodzie,
flotacje, ekstrakcje z wody, destylacje z parg wodna lub ogrzewanie
jedynie w celu usuniecia wody, lub substancje, ktére w jakikolwiek
sposdb wyodrebniane sg z powietrza.

Chociaz nie zostat prawnie zdefiniowany w rozporzadzeniu REACH, wykaz
WE stanowi potaczenie trzech niezaleznych i prawnie zatwierdzonych
europejskich wykazow substancji stosowanych w ramach poprzednich
przepiséw unijnych dotyczacych substancji chemicznych: EINECS,
ELINCS oraz listy NLP (juz nie polimeréw). Wpisy w wykazie WE sktadajg
sie z nazwy chemicznej i numeru (nazwy WE i numeru WE), numeru

CAS, wzoru czasteczkowego (jezeli jest dostepny) oraz opisu (dla
niektorych rodzajéw substancji).

Przedmiot, ktéry podczas produkcji otrzymuje okreslony ksztatt,
powierzchnie lub konstrukcje, co decyduje o jego funkcji w stopniu
wiekszym niz jego skfad chemiczny.
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Zanieczyszczenie

Sktadnik, ktory znalazt sie w wytwarzanej substancji w sposob
niezamierzony. Moze on pochodzi¢ z materiatow wyjsciowych lub
pochodzi¢ z pobocznych lub niekompletnych reakcji zachodzacych
podczas procesu produkcji. Mimo iz wystepuje w substancji koncowej,
nie zostat do niej dodany celowo.

* Definicje zgodnie z art. 3 rozporzadzenia REACH.
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3. Wymagania dotyczace identyfikacji substancji na mocy
rozporzadzen REACH i CLP

Rozporzadzenia REACH i CLP zawierajq definicje substancji, a rozporzadzenie REACH zawiera
liste parametrow identyfikujacych substancje (zatacznik VI, sekcja 2), ktére nalezy
uwzgledni¢ w celu identyfikacji substancji przy jej rejestracji.

Niniejszy rozdziat zawiera definicje substancji stosowang w rozporzadzeniach REACH i CLP
(rozdziat 3.1), ogdlne wytyczne dotyczace korzystania z wykazu WE utworzonego w ramach
poprzednio obowigzujgcych przepiséw w zakresie chemikaliéw (rozdziat 3.2) oraz dodatkowe
informacje na temat wymogow w zakresie identyfikacji substancji okreslonych w
rozporzadzeniu REACH (rozdziat 3.3).

3.1. DEFINICJA SUBSTANCII

Substancja zostata zdefiniowana w rozporzadzeniu REACH (art. 3 ust. 1) i w rozporzadzeniu
CLP (art. 2 ust. 7) w nastepujacy sposodb:

Substancja oznacza pierwiastek chemiczny i jego zwigzki w stanie, w jakim wystepujg w
przyrodzie lub zostajg uzyskane za pomocg procesu produkcyjnego, z wszelkimi dodatkami
wymaganymi do zachowania ich trwatosci oraz wszelkimi zanieczyszczeniami powstatymi w
wyniku zastosowanego procesu, wytgczajac rozpuszczalniki, ktére mozna oddzieli¢ bez
wptywu na stabilnos¢ i sktad substancji.

Definicja substancji w rozporzadzeniach REACH i CLP jest tozsama z definicjq substancji
stosowang w poprawce 7 do dyrektywy w sprawie substancji niebezpiecznych (dyrektywa
92/32/EWG zmieniajaca dyrektywe 67/548/EWG). W obu przypadkach definicja wykracza
poza definicje substancji jako czystego zwigzku chemicznego zdefiniowanego za pomocg
pojedynczej czasteczki. Definicja substancji obejmuje takze inne skfadniki, takie jak
zanieczyszczenia.

3.2. Identyfikatory numeryczne

3.2.1. Wykaz WE

Istniejq trzy oddzielne wykazy stworzone na podstawie wczesniej obowigzujacych przepiséw
dotyczacych chemikaliow. Sg to: Europejski Wykaz Istniejacych Substancji o Znaczeniu
Komercyjnym (EINECS), Europejski Wykaz Notyfikowanych Substancji Chemicznych
(ELINCS) oraz lista NLP.

Substancje znajdujace sie na rynku europejskim w okresie od dnia 1 stycznia 1971 r. do dnia
18 wrzesnia 1981 r. sg wymienione w Europejskim Wykazie Istniejacych Substancji o
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Znaczeniu Komercyjnym (EINECS)> ¢ 7,

Wykaz ten zawiera okoto 100 000 substancji zidentyfikowanych za pomoca nazwy chemicznej
(oraz opisu dla niektorych rodzajow substancji), numeru CAS oraz siedmiocyfrowego numeru
zwanego numerem EINECS. Numer EINECS rozpoczyna sie zawsze cyfrg 2 lub 3 (2xX-Xxx-X;
3xx-xxx-xX). Substancje zgtoszone do wykazu EINECS przeszty etap weryfikacji, na ktérym
sprawdza sie, czy substancja powinna znalez¢ sie w wykazie.

Substancje zgtoszone i wprowadzone do obrotu po dniu 18 wrzesnia 1981 r. zostaly
umieszczone w Europejskim Wykazie Notyfikowanych Substancji Chemicznych (European List
of Notified Chemical Substances - ELINCS)®. Wykaz ten zawiera wszystkie substancje
zgtoszone do dnia 31 maja 2008 r. zgodnie z dyrektywa 67/548/EWG z pozniejszymi
zmianami. Substancje te sg rowniez nazywane ,nowymi substancjami”, poniewaz nie zostaty
wprowadzone do obrotu na rynku wspdlnotowym do dnia 18 wrzesnia 1981 r. Numer ELINCS
byt przydzielany substancjom przez Komisje Europejskg po weryfikacji przez wtasciwe organy
panstw cztonkowskich. W odréznieniu od EINECS wpisy w wykazie ELINCS nie zawierajq
numeru CAS, tylko numer zgloszenia przydzielany przez wlasciwe organy panstw
cztonkowskich, nazwe handlowa (jezeli wystepuje), klasyfikacje oraz nazwe IUPAC dla
sklasyfikowanych substancji. Numery ELINCS sg réwniez siedmiocyfrowe i rozpoczynajq sie
zawsze cyfrg 4 (4xx-Xxx-X).

Polimery nie byly objete obowigzkiem zgtaszania do wykazu EINECS, tylko podlegaty
szczegoblnym zasadom okreslonym w dyrektywie 67/548/EWG®. Definicja pojecia ,polimer”
zostata doprecyzowana w 7. dyrektywie zmieniajgcej dyrektywe 67/548/EWG (dyrektywa
92/32/EWG). W wyniku zastosowania tej definicji niektére substancje, ktére byty uznawane
za polimery zgodnie z zasadami sprawozdawczos$ci do EINECS, nie sg juz uwazane za polimery
na mocy 7. dyrektywy zmieniajgcej. Poniewaz wszystkie substancje niewymienione w wykazie
EINECS podlegaty zgtoszeniu, teoretycznie wszystkie substancje typu ,No Longer Polymer”
(juz nie polimer) (NLP) powinny byty zosta¢ zgtoszone. Rada Ministréw stwierdzita jednakze,
iz substancje typu NLP nie powinny podlega¢ obowigzkowi zgtoszenia dziatajgcemu wstecz.
Komisji powierzono zadanie sporzadzenia listy NLP. Miaty sie na niej znalez¢ substancje, ktore
znajdowaty sie w obrocie na rynku UE pomiedzy dniem 18 wrzesnia 1981 r. (data wejscia w
zycie dyrektywy 79/831/EWG, poprawka 6 do dyrektywy 67/548/EWG) a dniem 31
pazdziernika 1993 r. (data wejscia w zycie dyrektywy 92/32/EWG, poprawka 7 do dyrektywy
67/548/EWG) i spetniaja wymodg uznania za polimery zgodnie z zasadami zgtaszania
substancji do wykazu EINECS, ale jednoczesnie nie sg polimerami zgodnie z poprawka 7. Lista
NLP nie jest wykazem zamknietym. Substancje na liscie NLP sg opisane za pomocg nazwy
chemicznej, numeru CAS i siedmiocyfrowego numeru NLP. NLP rozpoczyna sie zawsze cyfrg

5 EINECS powstat w oparciu o Europejski spis podstawowy (European COre INventory- ECOIN).
Substancje w EICON mogta réwniez rejestrowac branza przemystowa (zgodnie z kryteriami
obowigzujacymi w przypadku EINECS). EICON zostat utworzony na podstawie réznych wykazéw
chemikaliéw, ktére miaty by¢ w obrocie na rynku europejskim (np. TSCA). Wykaz EINECS zostat
opublikowany dnia 15 czerwca 1990 r. i zawiera wykaz ponad 100 000 substancji. W trakcie
uzytkowania tego wykazu stwierdzono wiele btedéw (drukarskich, np. niewtasciwa nazwa
chemiczna, wzér, numer referencyjny CAS). W zwigzku z tym 1 marca 2002 r. opublikowano
sprostowanie.

6 Europejskie Biuro Chemiczne 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. Uaktualniona wersja z czerwca 2005 r.

7 Geiss F, Del Bino G, Blech G, i in. (1992) The EINECS Inventory of existing chemical substances on
the EC market. Tox Env Chem Vol. 37, s. 21-33.

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.

° 8 Rasmussen K, Christ G and Davis JB (1998) Registration of polymers in accordance with Directive
67/548/EEC. Tox Env Chem tom 67, s. 251-261.
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5 (5xx-xxx-X).

Wyzej wymienione trzy wykazy substancji, tj. EINECS, ELINCS i lista NLP, nazywane sg tgqcznie
wykazem WE. Kazda substancja znajdujaca sie w tym wykazie posiada numer WE nadany
przez Komisje Europejskg (szczegdétowe informacje dotyczace numeru WE znajdujg sie w
zatgczniku II).

Informacje na temat tych substancji mozna uzyska¢ na stronie internetowej Europejskiej
Agencji Chemikalidw (http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory), ktoéra
prowadzi rowniez i publikuje wykaz substangji zarejestrowanych
(http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/registered-substances).

Wykaz WE moze by¢ wykorzystywany przez producentéw i importeréw jako narzedzie do
wyszukiwania numeru WE ich substancji.

3.2.2. Numery porzadkowe

Przy tworzeniu systemu REACH-IT ECHA uznata za stosowne, aby automatycznie przydzielac¢
numer substancjom pojawiajacym sie we wszystkich przychodzacych do Agencji i
kompletnych pod wzgledem technicznym zgtoszeniach (rejestracjach wstepnych, PPORD,
zapytaniach, rejestracjach, zgtoszeniach w zakresie klasyfikacji i oznakowania itp.), jezeli dla
takich substancji nie okreslono numeru WE (zob. kryteria przydzielania numerdw
porzadkowych ponizej). Utatwito to pod wzgledem technicznym zarzadzanie takimi
substancjami, ich dalsze przetwarzanie oraz identyfikacje substancji w takich zgtoszeniach.
Te tzw. ,numery porzadkowe” majq ten sam format numeryczny, co numery EINECS, ELINCS
i NLP, ale zaczynajg sie od innych cyfr.

Numery porzadkowe majq format liczbowy wspdlny z wpisami EINECS, ELINCS i NLP. Co
najwazniejsze, zdecydowana wiekszo$¢ numerdw porzadkowych oraz zwigzanych z nimi
identyfikacji substancji nie zostata nigdy sprawdzona pod wzgledem prawidtowosci, waznosci
ani zgodnosci z konwencjami opisanymi w niniejszym poradniku.

Nalezy podkresli¢, ze tej samej substancji mogg zostac przypisane réozne numery porzagdkowe,
jezeli dla tej substancji zastosowano rézne identyfikatory (np. nazwe). Dlatego jest tez
mozliwe, ze numer porzadkowy zostanie przypisany substancji uwzglednionej w wykazie
EINECS, ELINCS lub NLP. Moze sie to zdarzy¢, jezeli w danych przedtozonych do ECHA poprzez
REACH-IT zostanie uzyta nazwa substancji, ktéra rézni sie od tej z wykazu WE.

Numery porzadkowe mogg zaczynac sie na przyktad od 6, 7, 8 lub 9 (6XX-XXX-X; 7XX-XXX-X;
8XX-XXX-X, 9XX-XXX-X).

Nalezy zauwazy¢, ze dla niektérych wpiséw EINECS opis substancji jest do$¢ obszerny i mozna
uznaé, ze obejmuje wiecej niz jedng tozsamos$¢ substancji zgodnie z art. 3 ust. 1
rozporzadzenia REACH. W takich przypadkach potencjalnego rejestrujacego zacheca sie do
doktadniejszego opisania danej substancji (np. za pomocg nazwy IUPAC Ilub innych
identyfikatorow). Rejestrujacy powinien jednak wskazaé, do ktérego wpisu w EINECS nalezy
dana substancja. W takich przypadkach Europejska Agencja Chemikaliéw podejmuje decyzje,
czy nalezy przypisa¢ numer porzadkowy danej substancji.

3.3. Wymagania dotyczace identyfikacji substancji na mocy
rozporzadzen REACH i CLP

Na mocy rozporzadzenia REACH, jezeli wymagana jest rejestracja substancji, to nalezy w niej
przedtozy¢ informacje dotyczace identyfikacji danej substancji zgodnie z sekcjq 2 zatacznika
VI. W przypadku kazdej substancji informacja taka musi by¢ na tyle adekwatna i
wystarczajaca, aby umozliwi¢ catkowitg identyfikacje substancji. Jesli podanie informacji
dotyczacych niektérych parametrow identyfikacyjnych substanciji nie jest technicznie mozliwe
badz nie wydaje sie konieczne z naukowego punktu widzenia, nalezy przedtozy¢ stosowne
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uzasadnienie, jak okreslono w uwadze 1 w zataczniku VI.

Podobnie na mocy rozporzadzenia CLP, jezeli konieczne jest zgtoszenie (art. 40 CLP), to musi
uwzglednia¢ informacje o identyfikacji substancji okreslone w sekcjach 2.1-2.3.4 zatacznika
VI do rozporzadzenia REACH. Informacje te muszga wystarcza¢ do identyfikacji kazdej
substancji. Jesli podanie informacji dotyczacych niektdérych parametréw identyfikacyjnych
substancji nie jest technicznie mozliwe badz nie wydaje sie konieczne z naukowego punktu
widzenia, nalezy przedtozy¢ stosowne uzasadnienie, jak okreslono w uwadze 1 w zataczniku
VI.

Przeglad parametrow identyfikacyjnych substancji okre$lonych w zataczniku VI
rozporzadzenia REACH przedstawiono w Tabela 3.
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Tabela 3: Parametry identyfikacyjne substancji okreslone w sekcji 2 zalacznika VI do
rozporzadzenia REACH

Parametry identyfikacyjne substancji okreslone w sekcji 2

zatacznika VI do rozporzadzenia REACH

2. IDENTYFIKACJA SUBSTANCII

Podane informacje dotyczgce kazdej substancji muszg by¢ wystarczajace
do jej identyfikacji. Jesli przedstawienie informacji dotyczgcych niektdrych
pozycji nie jest technicznie mozliwie lub nie wydaje sie konieczne z
naukowego punktu widzenia, nalezy przedstawi¢ odpowiednie

uzasadnienie.
21 Nazwa i dowolny inny identyfikator kazdej substancji
2.1.1 Nazwa lub nazwy wedtug nomenklatury IUPAC. Jezeli nie sq dostepne -

inne miedzynarodowe nazwy chemiczne

2.1.2 Inne nazwy (zwyczajowa, handlowa, skrdt)

2.1.3 Numer WE, tj. numer Einecs, Elincs lub NLP, lub numer nadany przez
Agencje (jezeli sq dostepne i odpowiednie)

2.1.4 Nazwa wg CAS i numer CAS (jesli sa dostepne)
2.1.5 Inne kody identyfikujgce, np. numer celny (jezeli sq dostepne)
2.2 Informacje dotyczace wzoru czgsteczkowego i strukturalnego lub

struktury krystalicznej kazdej substancji

22.1 Wzdr czasteczkowy i wzor strukturalny (w tym zapis SMILES i inny sposob
zapisu, jezeli sq dostepne) oraz opis struktury krystalicznej

2.2.2 Informacja o czynnosci optycznej substancji oraz typowych proporcjach
izomerow (przestrzennych) (jesli jest to mozliwe i stosowne)

2.2.3 Masa czgsteczkowa lub zakres masy czgsteczkowej

2.3, Sktad kazdej substancji

2.3.1 Stopien czystosci (%), stosownie do przypadku
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2.3.2

2.3.3

2.3.4

2.3.5

2.3.6

2.3.7

2.5

Nazwy sktadnikow i zanieczyszczen

W przypadku substancji o nieznanym lub zmiennym skitadzie, ztozonych
produktéw reakcji lub materiatow biologicznych (UVCB):

— nazwy sktadnikéw obecnych w stezeniu = 10%,
— nazwy znanych sktadnikéw obecnych w stezeniu < 10%,

— w przypadku sktadnikéw, ktorych nie mozna zidentyfikowac pojedynczo

- opis grup sktadnikéw na podstawie wtasciwosci chemicznych,
— opis pochodzenia lub zréddta i procesu produkcyjnego.

Stezenie typowe | zakres stezen (procentowo) sktadnikdéw, grup
sktadnikdéw, ktérych nie mozna zidentyfikowac pojedynczo, oraz
zanieczyszczen okreslonych w pkt 2.3.2

Nazwy oraz stezenie typowe i zakres stezen (procentowo) dodatkdéw

Wszystkie niezbedne jakosciowe dane analityczne specyficzne dla
identyfikacji substancji, takie jak dane dotyczgce ultrafioletu,
podczerwieni, jgdrowego rezonansu magnetycznego, widma masowego
lub dyfrakcji

Wszystkie niezbedne iloSciowe dane analityczne specyficzne dla
identyfikacji substancji, takie jak dane dotyczgce chromatografii,
miareczkowania, analizy pierwiastkowej lub dyfrakcji

Opis metod analitycznych lub odpowiednie odniesienia bibliograficzne,
ktore sg niezbedne do identyfikacji substancji (facznie z identyfikacja
i kwantyfikacja jej sktadnikow oraz, w stosownych przypadkach, jej
zanieczyszczen i dodatkdow). Opis obejmuje zastosowane protokoty
doswiadczalne i odpowiedniq interpretacje wynikdw przedstawionych
w pkt 2.3.1-2.3.6. Informacje te powinny by¢ wystarczajace do
odtworzenia tych metod.

Wszelkie inne dostepne informacje istotne dla identyfikacji
substancji
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4. Wytyczne dotyczace identyfikacji i nazywania substancji
na podstawie rozporzadzen REACH i CLP

4.1. Wprowadzenie

Zasady identyfikacji i nazewnictwa sg rézne dla réznych rodzajow substancji. Ze wzgledow
praktycznych struktura niniejszego poradnika odsyta uzytkownika bezposrednio do tego
rozdziatu, w ktéorym znajdujg sie stosowne wytyczne dotyczace danej substancji. W tym celu
ponizej przedstawiono objasnienia dotyczace réznych rodzajow substancji i wreszcie wskazéwki,
jak odnalez¢ dotyczacy ich rozdziat.

Identyfikacje substancji nalezy prowadzi¢ w oparciu o przynajmniej te parametry identyfikacji
substancji, ktére zostaty wymienione w sekcji 2 zatgcznika VI do rozporzadzenia REACH (zob.
tabela Tabela 3). Kazda substancja musi by¢ zidentyfikowana za pomocg kombinacji stosownych
parametrow identyfikacyjnych:

e nazwy IUPAC lub innej nazwy i identyfikatoréw, np. numeru CAS, numeru WE (sekcja 2.1
zatgcznika VI);

e informacji o budowie czasteczkowej i strukturalnej (sekcja 2.2 zatacznika VI);

e sktadu chemicznego (sekcja 2.3 zatacznika VI).

Substancja jest w petni zidentyfikowana poprzez swoj sktad chemiczny, tj. tozsamos$¢ chemiczng
i zawartos$¢ kazdego jej sktadnika. Pomimo iz taka jednoznaczna identyfikacja jest mozliwa dla
wiekszosci substancji, w przypadku niektérych bywa niewykonalna lub niewtasciwa w kontekscie
rozporzadzen REACH i CLP. W takich przypadkach wymagane sg inne lub dodatkowe informacje
identyfikujace dang substancje.

Substancje mozna zatem podzieli¢ na dwie podstawowe grupy:

1. ~Substancje dobrze zdefiniowane”: substancje o okreslonym sktadzie jakosSciowym i
ilosciowym, ktére mozna wystarczajagco zidentyfikowaé na podstawie parametrow
identyfikacyjnych wymienionych w sekcji 2 zatgcznika VI do rozporzadzenia REACH.

2. ~Substancje UVCB”: substancje o nieznanym lub zmiennym skifadzie, ztozone produkty
reakcji lub materiaty biologiczne. Substancji tych nie mozna wystarczajgco zidentyfikowac
na podstawie wyzej wymienionych parametréow.

Dozwolona zmiennos$¢ sktadu dla substancji dobrze zdefiniowanych jest ograniczona gérng i
dolng granicg zakresu stezenia gtdéwnego(-ych) sktadnika(-éw). W przypadku substancji UVCB
zmiennos¢ ta jest wzglednie duza lub stabo przewidywalna.

Uznaje sie, Zze wystepuja rowniez przypadki graniczne pomiedzy substancjami dobrze
zdefiniowanymi (produktami reakcji o wielu sktadnikach, kazdy o szerokim zakresie stezenia) i
substancjami UVCB (produktami reakcji o zmiennym i stabo przewidywalnym skiadzie).
Zidentyfikowanie danej substancji w najbardziej odpowiedni sposéb lezy po stronie
rejestrujacego.

Zasady identyfikacji i nazywania sg rézne dla ,substancji dobrze zdefiniowanych” z jednym
gtownym skfadnikiem i dla ,substancji dobrze zdefiniowanych” posiadajacych wiecej niz jeden
gtowny sktadnik. Opisano réwniez odmienne zasady identyfikacji i nazywania dla réznych
rodzajow substancji okreslanych zbiorczo jako ,UVCB”.

W tabelach

Tabela 4 i Tabela 5 wymieniono podstawowe identyfikatory dla przyktadowych substancji
réznego rodzaju. Przyktady te pogrupowano w taki sposdb, aby utatwi¢ rozpoznanie podobienstw
i roznic w procesie identyfikacji substanciji.
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Tabela 4 i Tabela 5 nie zawierajg petnego wykazu wszystkich mozliwych rodzajow substancji.
Nie nalezy traktowac takiego zestawienia substancji i zasad identyfikacji i nazywania jako
oficjalnego systemu klasyfikacji substancji, ale jako praktyczng wskazéwke, jak odpowiednio
stosowac okreslone zasady oraz wyszukiwaé wytyczne w niniejszym poradniku.

Tabela 4: Zestawienie giownych identyfikatorow dla przyktadowych rodzajow podobnych
substancji dobrze zdefiniowanych

Cechy Przykiady lub substancje Glowne identyfikatory
wspoélne reprezentatywne
Substancje Substancje Sktad chemiczny: jeden gtéowny
dobrze jednosktadnikowe, np. sktadnik
zdefiniowane na | - penzen (95%) > 80%:
podstawie - o : ‘2 . .
cktadu - nikiel (99%) - Tozs_amosc chemlczn:_a gtdbwnego
: [rozdziat 4.2.1] sktadnika (nazwa chemiczna, numer
chemicznego CAS, numer WE itd.)

[rozdziat 4.2.] - Typowe stezenie oraz jego gorna i

dolna wartos¢

Substancje Sktad chemiczny: mieszanina (masa
wielosktadnikowe np. reakcji) gtéwnych sktadnikow;
okreslone produkty reakcji, | stezenie kazdego gtéwnego

takie jak sktadnika w przedziale = 10 - <
Masa reakcji 2-, 3- i 4- 80%:

chlorotoluenu (po 30%) - Tozsamos¢ chemiczna kazdego
[rozdziat 4.2.2] gtéwnego sktadnika

- Typowe stezenie oraz gorna i
dolna jego wartosc¢ dla kazdego
sktadnika oraz samej masy reakcji

Substancje definiowane na Sktad chemiczny jak w przypadku

podstawie innych substancji jedno- i

parametrow niz sam skfad wielosktadnikowych

chemiczny, np. ORAZ

Grafit i diament Inne parametry fizyczne i parametry
[rozdziat 4.2.3] stuzace do scharakteryzowania

substanciji, takie jak np.
krystalomorfologia, skfad
mineralogiczny, itd.
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Tabela 5: Zestawienie gtéwnych identyfikatorow dla réznych przyktadowych rodzajéw substancji UVCB

Cechy wspdlne

Przyktady lub
substancje
reprezentatywne

Glowne identyfikatory

Substancje
uvCB
(substancje o
nieznanym
lub zmiennym
sktadzie,
ztozone
produkty
reakcji lub
materiaty
biologiczne)
[rozdziat 4.3]

Materiaty
biologiczne (B)

Ekstrakty z materiatow
biologicznych, np.
naturalne aromaty,
naturalne olejki, barwniki
i pigmenty

Ztozone makroczasteczki
biologiczne, np. enzymy,
biatka, fragmenty DNA
lub RNA, hormony,
antybiotyki

Produkty fermentacji
antybiotyki, biopolimery,
enzymy, wywary
melasowe (produkty
fermentacji cukru),
soforolipidy itp.

Zrédto

- Gatunek lub rodzina
roslin lub zwierzat

- Czesc
rosliny/zwierzecia

- Pozywka hodowlana
- Zastosowane
mikroorganizmy

Proces

- Ekstrakcja

- Frakcjonowanie,
koncentracja,
wyodrebnianie,
oczyszczenie itd.
- Otrzymywanie
pochodnych**

- Fermentacja

- Wyodrebnienie
produktéw

- Etapy rafinacji

Inne identyfikatory

- Skfad znany lub rodzajowy
- Chromatogramy typu
Lfingerprint” oraz inne
»odciski palca”

- Wzorzec referencyjny

- Colour index (Indeks Barw)

- Standardowy wskaznik
enzymatyczny

- Kod genetyczny

- Konfiguracja przestrzenna
- Wtasciwosci fizyczne

- Funkcja/ aktywnos¢

- Struktura

- Sekwencja aminokwasow

- Rodzaj produktéw: np.
antybiotyki, biopolimery,
biatka itp.

- Znany skitad

Substancje
chemiczne i
mineralne o
stabo
zdefiniowanym,

Mieszaniny reakcyjne o
stabo przewidywalnym
lub zmiennym sktadzie

Materiaty wyjsciowe

Rodzaj reakcji chemicznej,
np. estryfikacja,
alkilowanie, uwodornienie

- Znany sktad

- Chromatogramy typu
Lfingerprint” oraz inne

,odciski palca”

- Wzorzec referencyjny




Poradnik dotyczacy identyfikacji i nazywania substancji na podstawie rozporzadzen

REACH i CLP
Wersja 3.0 - grudzien 2013 r.

27

ztozonym lub
zmiennym
sktadzie (UVC)

- Frakcje lub destylaty
np. substancje
ropopochodne

- Glina, np. bentonit

- Smoty

Koncentraty lub wytopy,
np. mineraty metaliczne
lub pozostatosci po
wytopie lub procesach
metalurgicznych, np.
zuzel

- Ropa naftowa

- Wegiel/ torf

- Gazy mineralne
- Mineraty

Rudy

- Frakcjonowanie,
destylacja
- Przemiana frakdji

- Obrébka fizyczna
- Pozostatosci

- Wytop

- Obrébka cieplna
- Rézne procesy
metalurgiczne

- Wartosci graniczne

- Zakres dtugosci tancucha
- Stosunek ilosci zwigzkéw
aromatycznych do
alifatycznych

- Znany sktad
Standardowy wskaznik

- Sktad znany lub rodzajowy
- Stezenie metali

* Procesy podkreslone oznaczajq synteze nowej czasteczki
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Niniejszy rozdziat zostat podzielony na podrozdziaty, ktére zawierajg konkretne wytyczne
dotyczace identyfikacji substancji roznego typu. Klucz do odpowiednich rozdziatéw znajduje
sie na Rysunek 1.

Klucz na Rysunek 1 opiera sie na przestankach praktycznych. Rejestrujacy substancje jest
zobowigzany do wybrania najbardziej stosownego rozdziatu i okreslenia tozsamosci substancji
zgodnie z zasadami i kryteriami dla tego typu substancji.

Podstawowa zasada brzmi, ze substancje nalezy definiowac przede wszystkim na podstawie
ich skfadu chemicznego oraz identyfikacji sktadnikéw. Tylko w przypadku gdy taka
identyfikacja nie jest technicznie mozliwa, nalezy wykorzystac inne identyfikatory okreslone
dla réznych rodzajéw substancji UVCB.

Jesli rejestrujacy nie stosuje sie do zasad identyfikacji substancji oraz kryteriow
okreslonych w niniejszym poradniku, to musi dostarczy¢ odpowiednie uzasadnienie.
Identyfikacja substancji powinna by¢ przejrzysta, wyttumaczalna oraz spoéjna.
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Rysunek 1: Klucz do rozdziatow i dodatkow poradnika zawierajacych odpowiednie wytyczne
dla ré6znych rodzajow substancji
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Nalezy przedtozy¢ opis metod analitycznych lub wykaz literatury wykorzystanej w celu
identyfikacji substancji, a takze, w stosownych przypadkach, identyfikacji zanieczyszczen i
dodatkoéw (sekcje 2.3.5, 2.3.6 i 2.3.7 zatacznika VI do rozporzadzenia REACH). Informacje te
powinny by¢ wystarczajace do odtworzenia zastosowanych metod. Nalezy réwniez podac
typowe wyniki przy zastosowaniu technik analitycznych.

4.2. Substancje o dobrze okreslonym skladzie

Nazwe substancji o dobrze okreslonym sktadzie chemicznym tworzy sie na podstawie
gtdbwnego sktadnika (lub skfadnikéw). Pewnych rodzajéw substancji nie mozna
scharakteryzowa¢ tylko za pomocg skfadu chemicznego. W takich przypadkach do
identyfikacji substancji nalezy doda¢ dodatkowe parametry fizyczne dotyczgce struktur
chemicznych.

Zasadniczo sktad chemiczny substancji nalezy okresli¢ w 100% oraz w petni scharakteryzowac
kazdy jej sktadnik pod wzgledem chemicznym, z podaniem informacji o budowie. Dla
substancji okreslanych na podstawie sktadu chemicznego wyrdznia sie:

o Gtowny sktadnik: sktadnik, ktory nie jest dodatkiem ani zanieczyszczeniem, wystepujacy
w danej substancji i stanowigcy znaczna jej czes¢. W oparciu o gtéwny sktadnik tworzona
jest nazwa oraz powstaje szczegotowa identyfikacja substancji.

e Zanieczyszczenie: niezamierzony skfadnik wystepujacy w wyprodukowanej substanciji.
Moze pochodzi¢ z materiatéw wyjsciowych lub powstawa¢ w wyniku ubocznych badz
niepetnych reakcji zachodzacych w czasie procesu produkcyjnego. Mimo iz
zanieczyszczenia sg obecne w substancji koricowej, nie zostaty do niej dodane celowo.

o Dodatek: substancja, ktéra zostata dodana celowo do substancji jako stabilizator.

Wszystkie sktadniki (z wyjatkiem dodatkdéw), ktére nie sg gtdwnymi skfadnikami substancji
jednoskfadnikowej- lub wielosktadnikowej, uznaje sie za zanieczyszczenia. Mimo iz w
niektérych sektorach stosuje sie czesto pojecie ,ilosci sladowe”, w niniejszym poradniku
stosuje sie jedynie termin ,zanieczyszczenia”.

Dla réznych sktadnikdw obowigzujg rézne wymagania w zakresie identyfikacji:

e Na podstawie nazw gtéwnych sktadnikéw tworzona jest nazwa substancji i kazdy gtéwny
sktadnik musi by¢ doktadnie zidentyfikowany;

e Zanieczyszczenia nie sq uwzglednianie w nazwie substancji ale kazde zanieczyszczenie
musi by¢ doktadnie zidentyfikowane;

e Dodatki wchodzg w sktad substancji (ale nie sq uwzglednianie przy tworzeniu nazwy) i
wymagajq zawsze doktadnej identyfikacji.

o Doktadna identyfikacja gtéwnych sktadnikéw, zanieczyszczen i dodatkow musi sktadac
sie z nazwy IUPAC, nazwy chemicznej, wzoru strukturalnego, numeru WE, numeru CAS,
jesli jest dostepny.

Substancje jednosktadnikowe od wielosktadnikowych odréznia sie zgodnie z nastepujgcymi
zasadami:

e Substancja jednosktadnikowa to substancja, w ktorej jeden skiadnik jest obecny w
stezeniu co najmniej 80% wagowych i ktéra zawiera do 20% wagowych zanieczyszczen.

Nazwe substancji jednosktadnikowej tworzy sie na podstawie jednego gtéwnego sktadnika.

e Substancja wielosktadnikowa to substancja sktadajgca sie z kilku gtéwnych sktadnikéw,
z ktérych kazdy jest obecny w stezeniu wynoszacym z reguty = 10% i < 80% wagowych.

Substancja wielosktadnikowa jest nazywana jako masa reakcyjna dwdch lub wiecej
gtownych sktadnikow.

Powyzsze zasady majq stanowi¢ wytyczne. Odstepstwo od nich jest mozliwe pod warunkiem
wiarygodnego uzasadnienia.
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Z reguty nalezy okreslac te zanieczyszczenia, ktore sg obecne w stezeniu > 1%. Jednakze w
kazdym przypadku nalezy okresli¢ te zanieczyszczenia, ktore sg istotne dla klasyfikacji lub
oceny PBT!?, niezaleznie od ich stezenia. Zasadniczo informacje o sktadzie substancji powinny
obejmowac¢ 100% skfadu.

W rozumieniu rozporzadzen REACH i CLP oraz niniejszego poradnika dodatki oznaczajq $rodki
niezbedne do zachowania stabilnosci substancji. Dodatki sg wiec niezbednym sktadnikiem
danej substancji, ktory uwzglednia sie przy tworzeniu bilansu masowego. Jednakze poza
definicja stosowang w rozporzadzeniu REACH oraz w niniejszym dokumencie pojecie
~dodatek” stosuje sie réwniez w odniesieniu do celowo dodanych substancji o innych
funkcjach, np. regulatorow pH lub barwnikéw. Takie celowo dodane substancje nie stanowig
czesci substancji jako takiej i dlatego nie sg uwzgledniane w bilansie masowym.

Zgodnie z definicjg z rozporzadzen REACH i CLP mieszaniny to celowe mieszaniny substancji,
a wiec nie mozna ich uznawac za substancje wielosktadnikowe.

Szczegdtowe wytyczne dla substancji jednosktadnikowych znajdujg sie w rozdziale 4.2.1, a
dla substancji wielosktadnikowych w rozdziale 4.2.2. Wytyczne dla substancji, ktore
wymagajgq dodatkowych informacji (np. niektére mineraty) znajduja sie w rozdziale 4.2.3.

4.2.1. Substancje jednosktadnikowe

Substancja jednoskfadnikowa to substancja okreslana na podstawie swojego sktadu
iloSciowego, gdzie jeden gtowny sktadnik osigga stezenie co najmniej 80% wagowych.

Konwencja nazywania

Nazwe substancji jednosktadnikowej tworzy sie na podstawie nazwy jej gtdwnego skiadnika.
Nazwe zasadniczo podaje sie w jezyku angielskim zgodnie z zasadami nazewnictwa IUPAC
(zob. zatacznik I). Dodatkowo mozna podac inne uznawane oznaczenia miedzynarodowe.

Identyfikatory

Substancja jednostkowa jest identyfikowana na podstawie nazwy chemicznej i wszystkich
innych dostepnych identyfikatoréw (w tym wzoru czasteczkowego i strukturalnego lub
struktury krystalicznej) gtdwnego sktadnika. Nalezy zidentyfikowac wszelkie zanieczyszczenia
lub dodatki do substancji jednosktadnikowej. Nalezy podac typowe stezenia i zakresy stezen
gtownego sktadnika, zanieczyszczen lub dodatkdow. Wszystkie te informacje muszg byc¢
potwierdzone za pomoca danych analitycznych.

Gtéwny skiadnik Zawartos¢ | Zanieczyszczenie Zawartosc¢ Tozsamosé
(%) (%) substancji

m-ksylen 91 o-ksylen 5 m-ksylen

o-ksylen 87 m-ksylen 10 o-ksylen

Zwykle gtéwny sktadnik wystepuje w stezeniu > 80% i musi by¢ w petni okreslony za pomocg
wszystkich ww. parametrow. Suma typowych stezen dla gtéwnego skfadnika i zanieczyszczen
powinna wynosi¢ 100%. Zanieczyszczenia obecne w stezeniu > 1% nalezy okresli¢ za pomocg
nazwy i identyfikatoréw. W kazdym przypadku nalezy okresli¢ zanieczyszczenia istotne dla

10 Wiecej informacji na temat oceny PBT i stosownych kryteriow znajduje sie w Poradniku dotyczacym
wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa chemicznego, rozdziat R11: ocena PBT.
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klasyfikacji substancji lub oceny PBT!!, niezaleznie od ich stezenia.

W celu wtasciwego stosowania reguty 80% w bilansie masowym nie nalezy uwzgledniac
substancji dodanych celowo, np. regulatoréw pH lub barwnikéw.

~Regute 80%" stosuje sie do zgtaszania nowych substancji (dyrektywa 67/548/EWG) i ma
zastosowanie w REACH. Odstepstwo od reguty 80% nalezy uzasadni¢. Do mozliwych
przyktadéw uzasadnionego odstepstwa zalicza sie nastepujace sytuacje:

o Stezenie gtéwnego skifadnika wynosi < 80%, ale mozna wykazac, ze substancja posiada
podobne wtasciwosci fizykochemiczne oraz taki sam profil zagrozenia jak inne
substancje jednosktadnikowe o tej samej tozsamosci, ktore spetniajg regute 80%.

e Zakres stezen dla gtéwnego sktadnika i zanieczyszczen sg zbiezne z kryterium 80%, a
stezenie gtdwnego sktadnika wynosi jedynie sporadycznie < 80%.

Przyktady

Subst. Gtowny Goérna Typowa Dolna Zanieczysz- Goérna Typowa Dolna Tozsamos¢é
sktadnik granica zawartosé granica czenie granica zawartosé granica subst.
(%) (%) (%) (%) (%) (%)
1 o-ksylen 90 85 65 m- 35 15 10 o-
ksylen ksylen
2 o-ksylen 90 85 65 p- 5 4 1 o-
m-ksylen 35 15 10 ksylen ksylen
Ze wzgledu na zakresy stezenia gtdwnego sktadnika i zanieczyszczenia substancje nr 1 i 2 mozna uznac¢ za substancje
wielosktadnikowe z dwoma gtdwnymi sktadnikami - o-ksylenem i m-ksylenem - lub jako substancje jednoskfadnikowe.
W tym przypadku obie substancje nalezy uznac za substancje jednosktadnikowe, poniewaz stezenie o-ksylenu wynosi
typowo > 80%.

Dane analityczne

Nalezy podac¢ wystarczajace dane jakosciowe w celu potwierdzenia tozsamosci sktadnikdw i
zanieczyszczen substancji  jednoskfadnikowej. Istnieje kilka odpowiednich metod
spektroskopowych odpowiednich do potwierdzenia tozsamosci substancji, takich jak
spektroskopia absorpcyjna w ultrafiolecie i zakresie widzialnym (UV/VIS), spektroskopia w
podczerwieni (IR), magnetyczny rezonans jadrowy (NMR) i spektroskopia masowa (MS). W
przypadku substancji nieorganicznych albo substancji organicznych lub metaloorganicznych
wykrywalnych/mierzonych za pomocg struktury krystalicznej w wiekszosci przypadkéw
preferowane jest stosowanie dyfrakcji rentgenowskiej (XRD).

Do potwierdzenia sktadu substancji nalezy stosowa¢ metody ilosciowe, takie jak metody
chromatograficzne, np. chromatografia gazowa (GC) lub wysokosprawna chromatografia
cieczowa (HPLC) w potaczeniu z technikg detekcji. W przypadku substancji nieorganicznych
bardziej odpowiednia moze by¢ dyfrakcja rentgenowska (XRD), dyfrakcja rentgenowska
fluorescencyjna (XRF), spektroskopia absorpcji atomowej (AAS), spektroskopia emisyjna ze
wzbudzeniem w plazmie indukcyjnie sprzezonej (ICP-OES) lub spektrometria masowa ze
wzbudzeniem w plazmie indukcyjnie sprzezonej (ICP-MS). W odpowiednich przypadkach
nalezy rowniez stosowac inne wiasciwe techniki wyodrebnienia sktadnikow.

Opis metod analitycznych musi obejmowac stosowane protokoty eksperymentalne i
interpretacje przedstawionych wynikow.

Metody analityczne podlegajq ciagtym postepom i udoskonaleniom. Dlatego, obowigzkiem
rejestrujgcego jest przedtozenie stosownych danych analitycznych.

11 Wiecej informacji na temat oceny PBT i stosownych kryteriow znajduje sie w Poradniku dotyczacym
wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa chemicznego, rozdziat R11: ocena PBT.
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4.2.2. Substancje wieloskladnikowe

Substancja wieloskfadnikowa to substancja okreslana na podstawie swojego sktadu
iloSciowego, w ktéorym wiecej niz jeden gtéwny sktadnik wystepuje w stezeniu = 10%
wagowych i < 80% wagowych. Substancja wielosktadnikowa jest wynikiem procesu
produkcyjnego?2.

Na mocy rozporzadzenia REACH wymagana jest rejestracja substancji w takiej formie, jakg
uzyskuje sie w produkcji. Jesli produkowana jest substancja wielosktadnikowa, to rejestrowac
nalezy substancje wielosktadnikowg!® 14, Decyzja, w jakim stopniu poszczegdlne etapy
produkcji substancji sa objete definicja ,produkcji”, zalezy od konkretnego przypadku. Nie
trzeba badac substancji, jesli jej profil zagrozenia mozna zadowalajaco opisa¢ za pomocg
informacji o poszczegdlnych sktadnikach.

Konwencja nazywania

Substancja wielosktadnikowa jest nazywana jako masa reakcyjna gtdwnych sktadnikéw
substancji jako takiej, a nie materiatdw wyjsciowych potrzebnych do wyprodukowania tej
substancji. Nazwa tworzona jest wedtug nastepujacego wzoru: ,Reaction mass of [nazwy
gtdwnych sktadnikéw]”. Nazwy sktadnikéw najlepiej wymienia¢ w kolejnosci alfabetycznej,
oddzielone spéjnikiem ,i”. Nazwa jest tworzona jedynie na podstawie nazw gtéwnych
sktadnikdw wystepujacych w stezeniu = 10%. Nazwe zasadniczo podaje sie w jezyku
angielskim zgodnie z zasadami nazewnictwa IUPAC. Dodatkowo mozna podac¢ inne uznawane
oznaczenia miedzynarodowe.

Identyfikatory

Substancja wielosktadnikowa jest identyfikowana za pomoca nazwy chemicznej i wszystkich
innych dostepnych identyfikatorow substancji jako takiej oraz za pomocg tozsamosci
chemicznej skfadnikéw (w tym wzoru czasteczkowego i strukturalnego lub struktury
krystalicznej). Nalezy zidentyfikowac¢ wszelkie zanieczyszczenia lub dodatki do substancji
jednosktadnikowej. Nalezy poda¢ typowe stezenia i =zakresy stezen sktadnikéw,
zanieczyszczen lub dodatkéw. Wszystkie te informacje muszg by¢ potwierdzone za pomocg
danych analitycznych.

Glowne sktadniki | Zawarto$¢ | Zanieczysz- Zawartosc¢ Tozsamos¢ substancji
(%) czenie (%)

m-ksylen 50 p-ksylen 5 Masa reakcyjna m-

o-ksylen 45 ksylenu i o-ksylenu

Substancje wielosktadnikowe posiadajg znany sktad chemiczny, a ich identyfikacja odbywa
sie na podstawie wiecej niz jednego gtdwnego sktadnika. Ponadto sktad chemiczny substancji
jest przewidywalny, takze pod wzgledem typowych wielkosci i zakresow. Gtéwne skitadniki
nalezy w petni opisac¢ za pomocg wszystkich stosownych parametrow. Suma typowych stezen
gtéwnych sktadnikéw (= 10%) i zanieczyszczen (< 10%) musi wynosi¢ 100%.

12 Roéznica miedzy mieszaning a substancjg wielosktadnikowa polega na tym, ze mieszanina powstaje
poprzez zmieszanie dwoch lub wiecej substancji, przy czym nie zachodzi reakcja chemiczna.
Substancja wielosktadnikowa powstaje w wyniku reakcji chemicznej.

13 Wiele substancji nie podlega rejestracji na mocy rozporzadzenia REACH (np. substancje wymienione
w zatqczniku 1IV).

14 Takie postepowanie nie dotyczy wielu okreslonych substancji, takich jak mineraty (wiecej szczegdétow
- zob. rozdziat 7.5).
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W celu poprawnej identyfikacji substancji wielosktadnikowej w bilansie masowym nie nalezy
uwzglednia¢ substancji dodawanych celowo (np. regulatoréw pH lub barwnikdéw).

Zanieczyszczenia obecne w stezeniu > 1% okresla sie za pomocg nazwy i wszystkich
dostepnych identyfikatoréw. W kazdym przypadku nalezy okresli¢ zanieczyszczenia istotne
dla klasyfikacji substancji lub oceny PBT, niezaleznie od ich stezenia.

Przykiad

Gtéwny Goérna Typowa Dolna Zanieczyszczenie | Gorna Typowa Dolna Tozsamosé
sktadnik granica |zawarto$¢ | granica granica zawarto$¢ | granica | substancji
(%) (%) (%) (%) (%) (%)
anilina 90 75 65 fenantren 5 4 1 Masa
naftalen 35 20 10 reakcyjna
aniliny i
naftalenu

Zgodnie z zasadami okreslonymi w niniejszym poradniku substancja ta jest substancjg
wielosktadnikowg. Mimo iz zawarto$¢ jednego skitadnika wynosi > 80%, taka sytuacja
wystepuje rzadko, przy typowym sktadzie zawarto$¢ wynosi < 80%.

W kazdym przypadku, gdy gtéwny sktadnik substancji wielosktadnikowej wynosi = 80% lub
<10% (w/w), nalezy poda¢ uzasadnienie tego odstepstwa. Mozliwym przyktadem
uzasadnionego odstepstwa jest:

o Sktadnik wystepuje jedynie sporadycznie w stezeniu = 80% lub <10%.

Przyktadowo, dana substancja zawiera dwa skfadniki — jeden w stezeniu 85% i drugi w
stezeniu 10%, przy czym reszta to zanieczyszczenia. Oba sktadniki decydujq o pozadanym
skutku technicznym tej substancji i majg na niego wptyw. Dlatego tez substancje te mozna
okresli¢ jako dwusktadnikowg, pomimo iz zawarto$¢ jednego sktadnika wynosi > 80%.

Dane analityczne

Nalezy poda¢ wystarczajace dane jakosciowe w celu potwierdzenia tozsamosci sktadnikow i
zanieczyszczen substancji  wielosktadnikowej. Istnieje kilka odpowiednich metod
spektroskopowych odpowiednich do potwierdzenia tozsamosci substancji, takich jak
spektroskopia absorpcyjna w ultrafiolecie i zakresie widzialnym (UV/VIS), spektroskopia w
podczerwieni (IR), magnetyczny rezonans jadrowy (NMR) i spektroskopia masowa (MS). W
przypadku substancji nieorganicznych albo substancji organicznych lub metaloorganicznych
wykrywalnych/mierzonych za pomoca struktury krystalicznej w wiekszosci przypadkow
preferowane jest stosowanie dyfrakcji rentgenowskiej (XRD).

Do potwierdzenia sktadu substancji nalezy stosowa¢ metody ilosciowe, takie jak metody
chromatograficzne, np. chromatografia gazowa (GC) lub wysokosprawna chromatografia
cieczcowa (HPLC) w potaczeniu z technikg detekcji. W przypadku substancji nieorganicznych
bardziej odpowiednia moze by¢ dyfrakcja rentgenowska (XRD), dyfrakcja rentgenowska
fluorescencyjna (XRF), spektroskopia absorpcji atomowej (AAS), spektroskopia emisyjna ze
wzbudzeniem w plazmie indukcyjnie sprzezonej (ICP-OES) lub spektrometria masowa ze
wzbudzeniem w plazmie indukcyjnie sprzezonej (ICP-MS). W odpowiednich przypadkach
nalezy rowniez stosowac inne wiasciwe techniki wyodrebnienia sktadnikow.

Opis metod analitycznych musi obejmowaé stosowane protokoty eksperymentalne i
interpretacje przedstawionych wynikdéw.

Metody analityczne podlegajq ciggtym postepom i udoskonaleniom. Dlatego, przedtozenie
stosownych danych spektralnych jest obowigzkiem rejestrujgcego.
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Rejestracja poszczegolinych sktadnikow substancji wielosktadnikowej

Zasadniczo zapis tozsamosci substancji do celéw rejestracji powinien by¢ zgodny ze
schematem dla substancji wielosktadnikowych (tj. dla rejestracji  substancji
wielosktadnikowej). Odstepstwem od tego postepowania moze byé, w uzasadnionych
przypadkach, rejestracja poszczegolnych sktadnikéw. Odstepstwo od procedury standardowej
w celu identyfikacji (i ewentualnie rejestracji) substancji na podstawie jej poszczegdlnych
sktadnikéw jest mozliwe, gdy:

¢ nie stosuje sie zmniejszenia wymagan w zakresie informacji;

e istniejg dostateczne dane uzasadniajagce procedure rejestracji poszczegdlnych
sktadnikéw, tj. ze procedura ta nie powinna zwykle powodowaé koniecznosci
przeprowadzenia dodatkowych badan (na kregowcach) w poréwnaniu z procedurg
standardowgq;;

e rejestracja poszczegolnych sktadnikéw zwieksza efektywnos¢ (tzn. unika sie wielu
rejestracji substancji ztozonych z tych samych sktadnikow);

¢ podaje sie informacje o sktadzie poszczegdélnych mas reakcyjnych.

Elastycznosci tej nie nalezy naduzywac¢ w celu unikniecia wymagan w zakresie danych. W
przypadku np. substancji wielosktadnikowej ,,(C + D)” o sktadzie 50% C i 50% D w ilosci 1200
ton na rok procedura taka prowadzitaby do dwdch rejestracji z nastepujacymi informacjami:

Substancja C

e Tonaz (wielko$¢ obrotu) 600
e wymagania w zakresie danych muszg byc¢ spetnione dla > 1000 ton (zatgcznik X)

Substancja D

e Tonaz (wielko$¢ obrotu) 600
e wymagania w zakresie danych muszg by¢ spetnione dla > 1000 ton (zatgcznik X)

Procedure te nalezy potaczy¢ ze spetnieniem wymogu REACH dotyczacym sumowania ilosci
tej samej substancji dla jednego podmiotu. Proponuje sie ustali¢ wymagania w zakresie
danych w sposob nastepujacy:

e dodac ilosci wszystkich indywidualnych sktadnikéw (zgodnie z zawartoscig w substancji)
¢ odnies¢ sie do najwiekszej ilosci substancji zawierajgcej dany skiadnik

Wymagania w zakresie informacji nalezy ustali¢ na podstawie najwyzszego wyniku. Jako tonaz
nalezy podawac¢ wynik sumowania tonazu kazdego oddzielnego sktadnika. Ponizej
przedstawiono uproszczone przyktady ilustrujgce praktyczng realizacje tego podejscia:

Przyktad 1
Substancja wielosktadnikowa ,,C+D+E” powstaje w wyniku procesu prowadzonego w ramach
jednego podmiotu prawnego, z ktérego to procesu powstajg réozne substancje:

e Substancja 1: 50% C, 25% D i 25% E, 1100 t/rok
e Substancja 2: 50% C i 50% D, 500 t/rok

Réwniez w tym przypadku produkt reakcji stanowi punkt wyjscia: obie substancje nalezy
zarejestrowac jako substancje wielosktadnikowe. Jesli wybierze sie procedure rejestracji
indywidualnych skfadnikéw1s, to sytuacja bedzie nastepujaca:

Zgtaszanie substancji D w tym przypadku oznacza:
e Tonaz: (25% * 1100) + (50% * 500) = 525 t/rok

15 Przyktad ten ma tylko zilustrowac ustalenie wymagan w zakresie informacji i raportowania ilosci.
Nie przesadza on o zasadnosci tego podejscia w tym przypadku.
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Podstawg do okreslenia wymagan odnosnie informacji jest najdalej idgce wymaganie. W tym
przypadku: > 1000 t/rok, jako ze fqczny tonaz substancji wielosktadnikowej ,,C+D+E” wynosi
powyzej 1000 t/rok.

Uwaga: w tym przykfadzie nalezy odpowiednio zarejestrowac substancje C i E.

Przyktad 2

Substancja wielosktadnikowa ,G+H+I1" powstaje w wyniku procesu prowadzonego w ramach
jednego podmiotu prawnego, z ktérego to procesu powstajg rézne substancje:

e Substancja 3: 65% G, 15% H i 20% I, 90 t/rok
e Substancja 4: 60% G i 40% H, 90 t/rok

Raportowanie substancji G:
e Tonaz: (65% * 90) + (60% * 90) = 112,5 t/rok

Podstawg do okreslenia wymagan odnosnie informacji jest najdalej idgce wymaganie. W tym
przypadku: > 100 t/rok, jako ze taczny tonaz sktadnika G wynosi powyzej 100 t/rok.

Uwaga: w tym przykfadzie nalezy odpowiednio zarejestrowac substancje H i I.

Oprécz ustalenia ww. wymagan w zakresie informacji, kolejnym zagadnieniem jest liczba
nowych badan (na kregowcach), ktére trzeba wykonaé. Przed podjeciem decyzji co do
strategii postepowania potencjalni rejestrujacy muszg rozwazy¢, czy istniejg juz
wystarczajace badania (na kregowcach) i czy proponowane rozwigzanie ,elastyczne” oznaczac
bedzie mniejszg czy wiekszg liczbe badan (na kregowcach). Wybrac¢ nalezy te strategie, w
ktorej nie prowadzi sie nowych badan (na kregowcach).

W przypadku watpliwosci standardowym sposobem zapisywania tozsamosci substancji do
celow rejestracji powinna zawsze byc¢ identyfikacja substancji w tej postaci, w jakiej jest
produkowana.

4.2.3. Substancje o okreslonym skiadzie chemicznym i innych
identyfikatorach gtéwnych

Niektore substancje (np. mineraly nieorganiczne), ktdore moga byc¢ zidentyfikowane za
pomocg sktadu chemicznego, wymagajg dalszego okreslenia za pomoca dodatkowych
identyfikatoréw, aby uzyskaé wiasng identyfikacje substancji. Substancje te mogg by¢
substancjami jednosktadnikowymi badz wielosktadnikowymi, ale do jednoznacznego ustalenia
ich tozsamosci konieczne sg nie tylko ww. parametry identyfikacyjne, ale rowniez dodatkowe
identyfikatory gtéwne.

W celu jednoznacznej identyfikacji niektérych mineratéw niemetalicznych (wystepujacych
w przyrodzie lub sztucznych) o unikalnych strukturach konieczne jest okreslenie ich
morfologii oraz sktadu chemicznego. Przyktadem takiego mineratu jest kaolin (CAS 1332-
58-7) sktadajacy sie z kaolinu, krzemianu potasowo-glinowego, skalenia oraz kwarcu.

Wytyczne dotyczace wypetniania szczegdlnych obowigzkéw wynikajacych z REACH w
odniesieniu do substancji w ,nanopostaciach” znajdujq sie w Zatgczniku dotyczagcym
nanopostaci, majgcym zastosowanie do Poradnika na temat rejestracji i identyfikacji
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substancjié. Przedstawione porady obejmujg specyficzne dla nanomateriatéow kwestie
zwigzane z rejestracjq i charakterystyka nanopostaci.

Konwencja nazywania

Zasadniczo stosuje sie te samg konwencjg nazywania, jak dla substancji jednosktadnikowych
(rozdziat 4.2.1) i wielosktadnikowych (rozdziat 4.2.2).

W przypadku mineratéw nieorganicznych za nazwy sktadnikow substancji mogg postuzyc¢
nazwy mineralogiczne. Na przyktad, apatyt to substancja wielosktadnikowa sktadajaca sie z
grupy mineratéow fosforanowych, okreslanych zwykle jako hydroksyapatyt, fluoroapatyt,
chloroapatyt, ktérych nazwy pochodza od wysokich stezen odpowiednio jonéw OH-, F-, lub CI-
w sieci krystalicznej. Wzdér mieszaniny tych trzech najbardziej rozpowszechnionych
sktadnikow jest nastepujacy: Cas(POa4)3(OH, F, Cl). Kolejnym przyktadem jest aragonit, jedna
ze szczegolnych struktur krystalicznych weglanu wapnia.

Identyfikatory

Substancje te sg identyfikowane i nazywane zgodnie z zasadami dla substancji
jednosktadnikowych (rozdziat 4.2.1) lub wielosktadnikowych (rozdziat 4.2.2). Inne szczegdlne
identyfikatory gtéwne, ktore trzeba dodaé, zalezg od rodzaju substancji. Przyktadem takich
dodatkowych identyfikatorow gtéwnych mogg by¢: skiad pierwiastkowy oraz dane spektralne,
struktura krystaliczna okreslona za pomocg dyfrakcji rentgenowskiej (XRD), maksima
absorpcji w pasmie podczerwieni, wskaznik pecznienia, zdolno$¢ wymiany kationowej lub inne
wiasciwosci fizykochemiczne.

W przypadku mineratéw nalezy zestawi¢ wyniki analizy sktadu pierwiastkowego z danymi
spektralnymi, aby zidentyfikowac¢ sktad mineralogiczny oraz strukture krystaliczng mineratu.
Jest to nastepnie potwierdzane za pomocg jego charakterystycznych witasciwosci
fizykochemicznych, takich jak struktura krystaliczna (okreslona za pomocg dyfrakcji
rentgenowskiej XRD), ksztatt, twardos¢, pecznienie, pojemnosc¢ lub powierzchnia wtasciwa.

Poniewaz mineraty maja charakterystyczne wiasciwosci fizykochemiczne, ktére uzupetniajq
ich identyfikacje, dla niektérych mineratdw mozna podac¢ przyktady odpowiednich,
dodatkowych identyfikatorow gtéwnych: np. bardzo niskg twardo$¢ dla talku, zdolnosc¢
pecznienia dla bentonitu, ksztatty diatomitu, wysoka gesto$¢ barytu lub powierzchnie
wtasciwg (oznaczong za pomocg adsorpcji azotu).

Dane analityczne
Gtéwnym kryterium jest to, ze nalezy przedstawi¢ wszystkie informacje niezbedne do

potwierdzenia struktury substancji. Nalezy przedstawic takie same dane analityczne, jak dla
substancji jednosktadnikowych (rozdziat 4.2.1) lub wielosktadnikowych (rozdziat 4.2.2).

4.3. Substancje UVCB

Petna identyfikacja substancji o stabo okreslonym Iub zmiennym sktadzie, ztozonych

16 Zatacznik dotyczacy nanopostaci majacy zastosowanie do Poradnika na temat rejestracji i
identyfikacji substancji, dostepny pod adresem https://echa.europa.eu/guidance-
documents/guidance-on-reach
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produktéw reakcji i materiatdw biologicznych!7181® (zwanych réwniez substancjami UVCB) na
podstawie ich sktadu chemicznego nie jest mozliwa z nastepujacych przyczyn:

e liczba sktadnikéw jest relatywnie duza lub
o skiad jest w znacznej czesci nieznany lub
e zmiennos¢ sktadu jest relatywnie duza lub stabo przewidywalna.

Z tego wzgledu oprocz informacji na temat sktadu chemicznego substancje UVCB wymagajq
innych dodatkowych informacji do ich identyfikacji.

W Tabela 5 pokazano, ze identyfikatory gtéwne dla réznego rodzaju substancji UVCB dotyczg
zrédta pochodzenia danej substancji i zastosowanego procesu, badZ tez naleza do grupy
~innych identyfikatoréw gtéwnych” (np. ,chromatogramy typu fingerprint oraz inne ,odciski
palca” substancji”). Liczba i rodzaj identyfikatorow podanych w Tabela 5 wskazujg na ich
réznorodnos¢ i nie nalezy ich uznawaé za wyczerpujace. W przypadku gdy sktad chemiczny,
np. ztozonego produktu reakcji lub substancji pochodzenia biologicznego, jest znany,
substancje takg nalezy zidentyfikowac jako, odpowiednio, substancje jednosktadnikowg lub
wielosktadnikowa. Jesli substancja zostata okreslona jako ,substancja UVCB”, to oznacza to,
iz kazda istotna zmiana zrdédta pochodzenia lub zastosowanego procesu moze przyczynic sie
do powstania innej substancji, ktéora wymaga ponownej rejestracji. Jezeli mieszanina
reakcyjna zostata zidentyfikowana jako ,substancja wielosktadnikowa”, to substancje taka
mozna pozyskiwac z innego zrédta lub z innych proceséw pod warunkiem, ze sktad substancji
koncowej jest zgodny z okreslonym dla niej zakresem stezen. W takim przypadku nowa
rejestracja nie jest konieczna.

Ogdlne wytyczne dotyczace substancji UVCB zostaly przedstawione w rozdziale 4.3.1, a
szczegotowe wytyczne dotyczace substancji o zréznicowanych diugosciach tancuchow
weglowych, substancji pozyskiwanych z ropy naftowej i zrédet ropopodobnych oraz enzymow
jako substancji UVCB szczegdlnego rodzaju — w rozdziale 4.3.2.

4.3.1. Ogolne wytyczne dotyczace substancji UVCB

Niniejszy rozdziat poradnika zawiera ogdlne wytyczne dotyczace stosowania niektorych
identyfikatorow gtéwnych, poza parametrami identyfikacji substancji okreslonymi w sekcji 2
zatgcznika VI do rozporzadzenia REACH, na potrzeby identyfikacji substancji UVCB.

Informacje dotyczace sktadu chemicznego

Substancji UVCB albo nie mozna jednoznacznie okresli¢ za pomocg nazwy IUPAC sktadnikow,
poniewaz identyfikacja wszystkich sktadnikéw nie jest mozliwa, albo tez substancje te mogq
by¢ okreslone w sposdb ogdlny, ale niedoktadny z powodu zmiennosci faktycznego sktadu. Z
powodu braku rozréznienia pomiedzy sktadnikami a zanieczyszczeniami w odniesieniu do
substancji UVCB nie nalezy stosowac pojec ,sktadniki gtdwne” oraz ,,zanieczyszczenia”.

Niemniej jednak nalezy okresli¢ sktad chemiczny oraz nazwy sktadnikow, jezeli sg znane. Opis
sktadu chemicznego mozna przedstawi¢ w sposob bardziej ogdlny, np. ,liniowe kwasy
ttuszczowe C8-C16"” lub ,etoksylany alkoholi C10-14 z 4-10 jednostkami oksyetylenowymi”.
Ponadto dane dotyczace sktadu chemicznego mozna poda¢ w oparciu o znane probki

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

18 17 US EPA (2005-B) Toxic Substances Control Act Inventory Registration for Combinations of two
or more substances: complex reaction products.

19 18 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. UVCB Substances.
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odniesienia lub wzorce. W wielu przypadkach mozna tez wykorzystac indeksy oraz istniejgce
kody. Pozostate informacje ogdélne dotyczace sktadu mogg obejmowac tzw. chromatogramy
typu fingerprint — obrazy chromatograficzne lub spektralne ukazujace charakterystyczny
wzorzec rozmieszczenia pikéw.

Dla substancji UVCB wszystkie sktadniki obecne w stezeniu = 10% i wszystkie inne znane
sktadniki obecne w stezeniach < 10% muszg by¢ okresSlone za pomoca angielskiej nazwy
IUPAC, typowych stezen i zakresow stezen.

Ponadto, jesli jest dostepny, nalezy podac dla kazdego sktadnika identyfikator numeryczny
(numer CAS lub numer WE lub numer w wykazie).

Sktadniki, ktérych nie mozna zidentyfikowaé¢ indywidualnie, nalezy opisa¢é w grupach na
podstawie witasciwosci chemicznych. W takim przypadku dla kazdej grupy nalezy okresli¢ co
najmniej nazwe substancji chemicznej, typowe stezenie i zakres stezen. Ponadto nalezy podac
informacje dotyczace budowy czasteczkowej i strukturalnej, jezeli sq one dostepne.

W kazdym przypadku za pomocg takich samych identyfikatoréw nalezy zawsze zidentyfikowa¢
sktadniki majgce wptyw na klasyfikacje lub ocene PBT2° danej substancji, niezaleznie od ich
stezenia.

Jedli to mozliwe, nieznane sktadniki, ktére nie przyczyniaja sie do klasyfikacji, nalezy
zidentyfikowac¢ za pomocg ogdlnego opisu ich charakteru chemicznego. Dodatki muszg by¢ w
petni okreslone w sposdb podobny do opisanego dla substancji dobrze zdefiniowanych.

Gtéwne parametry identyfikacyjne — nazwa, zrédlo i proces

Poniewaz sam skfad chemiczny nie jest wystarczajacy do identyfikacji substancji, nalezy jg
zidentyfikowa¢, podajac jej nazwe, pochodzenie lub zrédto oraz opis procesu wytwarzania.
Istotnymi identyfikatorami, czy to ogdélnymi (np. temperatura wrzenia) czy kluczowymi dla
okreslonych grup substancji (np. aktywnos¢ katalityczna enzyméw), mogq by¢ réwniez inne
witasciwosci substancji.

1. Konwencja nazywania

Nazwa substancji UVCB to na ogdt kombinacja zrédta i procesu zapisywana w sposéb
nastepujacy: najpierw zrédio, potem procesy.

e Substancje pochodzace ze zrodet biologicznych identyfikuje sie na podstawie nazwy
gatunkowej.

e Substancje pochodzace ze zrdédet niebiologicznych identyfikuje sie na podstawie
materiatéw wyjsciowych.

e Procesy identyfikuje sie na podstawie rodzaju reakcji chemicznej w przypadku syntezy
nowych czasteczek lub jako rodzaj rafinacji, np. ekstrakcja, frakcjonowanie, zatezanie,
lub jako pozostatosé.

Przyktady

Numer WE ' Nazwa WE

296-358-2 Lavender, Lavandula hybrida, ext., acetylated (Lavender,
Lavandula hybrida, ext., acetylowany)

307-507-9 Lavender, Lavandula latifolia, ext., sulfurized, palladium salt

20 Wiecej informacji na temat oceny PBT i stosownych kryteridéw znajduje sie w Poradniku dotyczgacym
wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa chemicznego, rozdziat R11: ocena PBT.
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‘ (Lavender, Lavandula latifolia, ext., siarkowany, sl palladowa)

W przypadku produktéw reakcji w wykazie WE stosowane sg rézne formaty, np.:

e EINECS: gtowny materiat wyjsciowy, produkt(-y) reakcji pozostatego materiatu
wyjsciowego (lub materiatow wyjsciowych)
e ELINCS produkt(-y) reakcji materiatu wyjsciowego (lub materiatow wyjsciowych)

Przyktady

Numer WE

232-341-8 Nitrous acid, reaction products with 4-methyl-1,3-
benzenediamine hydrochloride (Kwas azotawy, produkty reakcji
z chlorowodorkiem 4-metylo-1,3-benzenodiaminy)

263-151-3 Fatty acids, coco, reaction products with diethylenetriamine
(Kwasy ttuszczowe, kokos, produkty reakcji z dietylenotriaming)

400-160-5 Reaction products of tall-oil fatty acids, diethanolamine and boric
acid (Produkty reakcji kwaséw ttuszczowych oleju talowego,
dietanoloaminy i kwasu borowego)

428-190-4 Reaction product of: 2,4-diamino-6-[2-(2-methyl-1H-imidazol-1-
yDethyl]-1,3,5-triazine and cyanuric acid (Produkt reakcji 2,4-
diamino-6-[2-(2-metylo-1H-imidazolo-1-ilo)etylo]-1,3,5-triazyny
i kwasu cyjanurowego)

W niniejszym poradniku ogdlny schemat zapisu nazw produktu/produktéw reakcji jest
nastepujacy: ,Reaction product(s) of [Produkt(y) reakcji] [nazwy materiatéw wyjsciowych]”.
Nazwe zasadniczo podaje sie w jezyku angielskim zgodnie z zasadami nazewnictwa IUPAC.
Dodatkowo mozna podac inne uznawane oznaczenia miedzynarodowe. Zaleca sie zastgpienie
w hazwie stowa ,reaction” (reakcja) stosownym rodzajem reakcji np. ,esterification”
(estryfikacja) lub ,salt formation” (tworzenie soli) itd. (zob. ponizej: wytyczne dla czterech
podklas substancji UVCB).

2. Zrédto

Zrédto mozna podzieli¢ na dwie grupy:

2.1. Zrédta o charakterze biologicznym

Substancje pochodzenia biologicznego nalezy definiowac¢ na podstawie rodzaju, gatunku oraz
rodziny, np. Pinus cembra, Pinaceae to Pinus (rodzaj), cembra (gatunek) Pinaceae (rodzina),
a w stosownych przypadkach odmiany lub typu genetycznego. W niektérych sytuacjach nalezy
rowniez podac tkanke lub czes$¢ organizmu wykorzystane do ekstrakcji substancji, np. szpik
kostny, trzustka, ewentualnie fodyga, nasiona lub korzenie.
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Przyktady

Numer WE ' Nazwa WE

283-294-5 Saccharomyces cerevisiae, ext.
Opis WE

Ekstrakty oraz ich fizycznie zmodyfikowane pochodne, takie jak
tynktury, konkrety, absoluty, olejki eteryczne, oleozywice, terpeny,
frakcje bezterpenowe, destylaty, pozostatosci otrzymane z
Saccharomyces cerevisiae, Saccharomycelaceae.

296-350-9 Arnica mexicana, ext.
Opis WE

Ekstrakty oraz ich fizycznie zmodyfikowane pochodne, takie jak
tynktury, konkrety, absoluty, olejki eteryczne, oleozywice, terpeny,
frakcje bezterpenowe, destylaty, pozostatosci otrzymane z Arnica
mexicana, Compositae.

2.2. Zrédta chemiczne lub mineralne

W przypadku produktéw reakcji otrzymanych w procesie reakcji chemicznej materiaty
wyjsciowe nalezy opisa¢ za pomocg nazwy IUPAC podanej w jezyku angielskim. Zrddta
mineralne opisuje sie w sposdéb ogdlny, np. rudy fosforytowe, boksyt, glinka biata, gaz
mineralny, wegiel, torf.

3. Proces

Procesy identyfikowane sg na podstawie typu reakcji chemicznej, jesli zachodzi synteza
nowych czasteczek, lub jako rodzaj etapéw rafinacji, np. ekstrakcja, frakcjonowanie,
zatezanie, badz jako pozostatos¢ rafinacii.

W przypadku niektdorych substancji, np. pochodnych chemicznych, proces opisuje sie jako
kombinacje rafinacji i syntezy.

3.1 Synteza

Typ reakcji chemicznej lub biochemicznej zachodzacej pomiedzy materiatami wyjsciowymi, w
wyniku ktorej otrzymywana jest dana substancja. Przyktadami syntezy sq: reakcja Grignarda,
sulfonowanie, rozszczepienie enzymatyczne w wyniku dziatania proteazy lub lipazy itd. Do tej
grupy nalezy takze wiele reakcji otrzymy-wania pochodnych

W przypadku nowo syntezowanych substancji, dla ktérych nie mozna podac¢ sktadu
chemicznego, gtownymi identyfikatorami sg materiaty wyjsciowe oraz specyfikacja reakcji,
tzn. podanie typu reakcji chemicznej. Typ reakcji chemicznej wskazuje, jakie czasteczki moga
by¢ obecne w substancji. Istnieje kilka rodzajéow koncowej reakcji chemicznej, m.in.:
hydroliza, estryfikacja, alkilowanie, chlorowanie, itp. Poniewaz parametry te dostarczajq
jedynie ogdlnych informacji o potencjalnie wyprodukowanych substancjach, w wielu
przypadkach w celu petnego scharakteryzowania i identyfikacji substancji nalezy réwniez
przedtozy¢ chromatogram typu fingerprint.



42 Poradnik dotyczacy identyfikacji i nazywania substancji na podstawie
rozporzadzen REACH i CLP
Wersja 3.0 - grudzien 2023 r.

Przyktady

Numery WE \ W EFAVERS

294-801-4 Linseed oil, epoxidised, reaction products with tetraethylenepentamine (Olej
Iniany, epoksydowany, produkty reakcji z tetraetylenopentaming)

401-530-9 Reaction product of (2-hydroxy-4-(3-propenoxy)benzophenone and
triethoxysilane) with (hydrolysis product of silica and methyltrimethoxysilane)
(Produkt reakcji (2-hydroksy-4-(3-propenoksy)benzofenonu i trietoksysilanu)
z (produktem hydrolizy krzemionki i metylotrimetoksysilanu))

3.2 Rafinacja

Substancje wystepujace w przyrodzie oraz substancje pochodzenia mineralnego mozna
poddawac rafinacji na wiele sposobdow. Proces ten nie wptywa na zmiane tozsamosci
chemicznej sktadnikow, ale powoduje zmiane ich stezenia. Przyktadem rafinacji jest obrébka
na zimno tkanki roslinnej, a nastepnie ekstrakcja za pomocga alkoholu.

Rafinacje mozna dokfadniej zdefiniowa¢ za pomocg takich proceséw, jak ekstrakcja.
Identyfikacja substancji zalezy od rodzaju procesu:

o Dla substancji otrzymywanych metodami fizycznymi, np. za pomocg rafinacji lub
frakcjonowania, nalezy okresli¢ warto$¢ graniczng i parametr frakcji (np. wielko$c¢
czasteczki, dtugos¢ tancucha, temperature wrzenia, przedziat lotnosci itd.);

o W przypadku substancji otrzymywanych w wyniku koncentracji, np. produktéw
pozyskiwanych w procesach metalurgicznych, odwirowanych osadow, plackéw
filtracyjnych itd., nalezy okresli¢ etap zatezania oraz sktad rodzajowy uzyskanej
substancji w odniesieniu do materiatu wyjsciowego;

Przyktady

Numer WE | Nazwa WE

408-250-6 Organotungsten compound concentrate (reaction products of tungsten
hexachloride with 2-methylpropan-2-ol, nonylphenol and pentane-2,4-
dione) (Koncentrat zwigzku wolframoorganicznego (produkty reakcji
heksachlorku wolframu z 2-metylopropan-2-olem, nonylfenolem i
pentano-2,4-dionem))

o W przypadku pozostatosci po niektérych reakcjach, np. zuzli, smoty i frakcji
ciezkich, nalezy opisa¢ odpowiedni proces i podac¢ sktad rodzajowy substancji
powstatej w wyniku reakcji;

Przyktady

Numer WE | Nazwa WE

283-659-9 Tin, melting residues (Cyna, pozostatosci z topnienia)
Opis WE

Substancja powstata w wyniku stosowania i produkcji cyny oraz jej
stopow pozyskiwanych ze zrédet pierwotnych i wtérnych tacznie z
recyrkulowanymi potproduktami zaktadowymi. Substancja ta sktada sie
gtownie ze zwigzkow cyny i moze zawiera¢ pozostatosci innych metali
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293-693-6 Soybean meal, protein extn. Residue (Maczka sojowa, bez biatek.

niezelaznych i ich zwigzki.

Pozostatos¢)
Opis WE

Produkt uboczny zawierajacy gtdwnie weglowodany, otrzymywany w
wyniku ekstrakcji etanolem odttuszczonej soi.

Przyktady:

o

W przypadku ekstraktéw nalezy poda¢ metode ekstrakcji, rozpuszczalnik
ekstrakcyjny oraz inne odpowiednie czynniki, np. temperature/przedziat
temperatur.

W przypadku obrdobki metodg taczong, poza informacjg o zrodle pochodzenia
substancji, nalezy okresli¢c kazdy etap danego procesu (w sposéb ogdiny).
Przetwarzanie tgczone ma szczegdlne znaczenie w przypadku otrzymywania
pochodnych chemicznych.

Rosline najpierw poddaje sie ekstrakcji. Otrzymany ekstrakt jest nastepnie
destylowany, a destylowana frakcja ekstraktu roslinnego jest wykorzystywana w
celu chemicznego otrzymania substancji pochodnej. Pozyskiwana w ten sposdb
substancja moze by¢ poddawana dalszemu oczyszczaniu. Zdarza sie, iz
scharakteryzowanie takiego rafinowanego produktu na podstawie sktadu
chemicznego staje sie ostatecznie mozliwe i w takiej sytuacji nie ma potrzeby
identyfikowa¢ danej substancji jako UVCB. Jezeli jednak produkt ten uznaje sie za
substancje UVCB, to obrobke metodg taczong mozna opisa¢ nastepujgco:
~rafinowana pochodna chemiczna destylowanej frakcji ekstraktu roslinnego”.
Jesli dalsza obrébka ekstraktu polega tylko na pozyskiwaniu pochodnej metodami
fizycznymi, to zmieni sie sktad, ale bez zamierzonej syntezy nowych czasteczek.
Tym niemniej zmiana sktadu daje w efekcie inng substancje, np. destylat lub osad
ekstraktu roslinnego.

W procesie wytwarzania produktdw ropopochodnych czesto stosowana jest
kombinacja chemicznego procesu otrzymywania pochodnych oraz frakcjonowania.
Na przykifad, w wyniku destylacji ropy naftowej, po ktérej stosuje sie kraking,
powstaje frakcja materiatu wyjsciowego oraz nowe czasteczki. W takiej sytuacji
nalezy zidentyfikowac¢ oba rodzaje procesow badz scharakteryzowac destylat jako
materiat wyjsciowy krakingu. Dotyczy to w szczegdlnosci pochodnych ropy
naftowej, ktore otrzymywane sg czesto w wyniku kombinacji proceséw. W celu
okreslenia tozsamosci substancji ropopochodnych mozna tez zastosowa¢ osobny
system identyfikacji (zob. rozdziat 4.3.2.2).

Poniewaz pochodna chemiczna ekstraktu zawiera inne skfadniki niz ekstrakt wyjsciowy, nalezy
ja uznac za substancje odmienng. W konsekwencji zastosowania tej zasady nazwa i opis
utworzone w procesie identyfikacji mogg odbiega¢ od nazwy i opisu z wykazu EINECS. W
chwili tworzenia wykazu EINECS jeden wpis obejmowat czesto ekstrakty otrzymywane w
wyniku réznych proceséw i zastosowania réznych rozpuszczalnikdw, a nawet ich pochodne
fizyczne i chemiczne. Na mocy rozporzadzenia REACH substancje te powinno sie jednak
rejestrowac jako oddzielne substancje.

4. Pozostale parametry identyfikacyjne substancji

Zgodnie z sekcjq 2 zatacznika VI do rozporzadzenia REACH substancje UVCB nalezy
identyfikowa¢ za pomocg nazwy chemicznej, zrodta i specyfikacji procesu, a takze wszelkich
innych stosownych danych.
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Pozostate parametry identyfikacyjne mogg by¢ szczegdlnie istotne w przypadku niektérych
rodzajow substancji UCVB. Do dodatkowych identyfikatoréw zaliczy¢ mozna:

0golny opis sktadu chemicznego;

chromatogram typu fingerprint oraz inne ,odciski palca” substancji;
dokument referencyjny (np. ISO);

parametry fizykochemiczne (np. temperatura wrzenia);

numer w Colour Index (Indeksie Barw);

numer wg AISE.

O O O O O O

Szczegotowe wytyczne dotyczace zasad i kryteridw, stosowania nazwy, danych o zrédle i
procesie do celow identyfikacji substancji UVCB pozyskiwanych z réznych zrédet i w wyniku
réoznych proceséw znajdujg sie ponizej. Przedstawiono cztery podtypy substancji UVCB
opisane za pomoca kombinacji biologicznego Iub chemicznego/mineralnego zrédia
pochodzenia oraz zastosowanych procesoéw (synteza lub rafinacja).

Substancje UVCB podtypu 1 - substancje pochodzenia biologicznego pozyskiwane
w procesie syntezy

Substancje pochodzenia biologicznego mozna modyfikowaé w procesie obrébki
(bio)chemicznej w celu wytworzenia skfadnikow, ktére nie wystepuja w materiale
wyjsciowym, np. chemiczne pochodne ekstraktéw roslinnych lub produkty obrébki
enzymatycznej ekstraktow. Na przyktad biatka mozna hydrolizowac¢ za pomocg proteazy, aby
uzyskac oligopeptydy, a celuloze otrzymywang z drewna mozna poddawac karboksylacji w
celu wytworzenia karboksymetylocelulozy (CMC).

Do tego podtypu substancji UVCB mozna réwniez zaliczy¢ produkty fermentacji. Przyktadowo,
wywar melasowy jest produktem fermentacji cukru zawierajgcym wiele sktadnikéw innych niz
cukier. Jezeli w wyniku dalszego oczyszczania produktéw fermentacji uzyskuje sie mozliwos¢
catkowitej identyfikacji substancji na podstawie sktadu chemicznego, to takich substancji nie
nalezy identyfikowac jako substancji UVCB.

Enzymy stanowig szczegdlng grupe substancji, ktére mogg by¢ otrzymywane ze zrddet
biologicznych za pomoca ekstrakcji i dalszej rafinacji. Mimo iz dla enzymoéw mozliwe jest
szczegotowe okreslenie zrodta pochodzenia i zastosowanego procesu, dane te nie dostarczajg
konkretnych informacji o enzymie. Dla substancji tych stosuje sie odrebny system klasyfikacji,
nazywania oraz identyfikacji (zob. rozdziat 4.3.2.3).

Aby zidentyfikowa¢ substancje, nalezy poda¢ koncowy etap procesu i wszelkie inne etapy
procesu majace wptyw na tozsamos¢ chemiczng substancji.

Opis procesu chemicznego powinien obejmowac¢ rodzaj procesu (estryfikacja, hydroliza
alkaliczna, alkilowanie, chlorowanie, reakcja substytucji itd.) oraz odpowiednie warunki
przebiegu danego procesu.

Opis procesu biochemicznego mozna przedtozy¢ w formie opisu rodzajowego reakcji
katalizowanej, z podaniem nazwy enzymu katalizujgcego dang reakcje.

W przypadku substancji otrzymywanych w wyniku fermentacji lub hodowli (tkankowych)
nalezy okresli¢ drobnoustroje fermentacyjne, rodzaj oraz ogdlne warunki fermentacji
(okresowa lub ciggta, tlenowa, beztlenowa, anoksyczna, temperatura, pH itp.) oraz dalsze
etapy procesu zastosowane w celu wyodrebnienia produktéw fermentacji, np. wirowanie,
wytracanie, ekstrakcja itd. Jesli substancje poddawane sg dalszej rafinacji, to wynikiem
takiego procesu mogg by¢ frakcja, koncentrat lub pozostatos$¢. Tak przetworzone substancje
identyfikuje sie na podstawie dodatkowego opisu dalszych etapéw procesu.
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Substancje UVCB podtypu 2 - substancje pochodzenia chemicznego lub
mineralnego otrzymywane w procesie syntezy

Substancje UVCB pochodzenia chemicznego lub mineralnego, ktdre otrzymuje sie w procesie,
w ktérym powstajg nowe czgsteczki, stanowig ,produkty reakcji”. Przyktadami produktéw
reakcji chemicznej sa produkty estryfikacji, alkilowania Ilub chlorowania. Reakcje
biochemiczne z udziatem izolowanych enzyméw nalezg do reakcji chemicznych szczegoélnego
rodzaju. Jednakze w przypadku ztozonych biochemicznych proceséw syntezy z
wykorzystaniem catych mikroorganizmoéw wskazane jest rozpatrywanie otrzymanej substancji
jako produktu fermentacji i zidentyfikowanie jej na podstawie procesu fermentacji i gatunku
drobnoustrojéw fermentacyjnych, a nie na podstawie materiatdw wyjsSciowych (zob.
substancje UVCB podtypu 4).

Nie kazdy produkt reakcji powinien zosta¢ automatycznie okreslony jako substancja UVCB.
Jesli dany produkt reakcji mozna zdefiniowa¢ w sposob wystarczajacy na podstawie sktadu
chemicznego (przy uwzglednieniu pewnej zmiennosci), to zaleca sie identyfikacje produktu
jako substancji wielosktadnikowej (zob. rozdziat 4.2.2). Tylko wowczas gdy sktad produktu
reakcji nie jest wystarczajagco znany Ilub stabo przewidywalny, substancje nalezy
zidentyfikowac jako substancje UVCB (,produkt reakcji”). Produkt reakcji identyfikuje sie w
oparciu o materiaty wyjsciowe do reakcji i proces reakcji (bio)chemicznej, w wyniku ktérego
powstaje dana substancja.

Przyktady

Numer WE \ Nazwa EINECS Numer CAS

294-006-2 Nonanedioic acid, reaction products with 2-amino-2- 91672-02-5
methyl-1-propanol (Kwas nonanodiowy, produkty reakcji z
2-amino-2-metylo-1-propanolem)

294-148-5 Formaldehyde, reaction products with diethylene glycol 91673-32-4
and phenol (Formaldehyd, produkty reakcji z glikolem
dietylenowym i fenolem)

Gtownym identyfikatorem dla produktow reakcji jest opis procesu produkcyjnego. W celu
identyfikacji substancji nalezy poda¢ koncowy lub najbardziej istotny etap procesu. Opis
procesu chemicznego powinien stanowi¢ ogdlny opis rodzaju procesu (np. estryfikacja,
hydroliza alkaliczna, alkilowanie, chlorowanie, reakcja substytucji itd.) wraz z warunkami
przebiegu tego procesu. Proces biochemiczny opisuje sie za pomoca typu reakcji oraz nazwy
enzymu katalizujgcego reakcje.

Substancje UVCB podtypu 3 - substancje pochodzenia biologicznego otrzymywane
w procesie rafinacji

Substancje UVCB pochodzenia biologicznego otrzymywane w procesie rafinacji, w ktérym nie
sq celowo wytwarzane nowe czasteczki, to np. ekstrakty, frakcje ekstraktu, koncentraty
ekstraktu, oczyszczony ekstrakt lub pozostatosci obrdbki substancji pochodzenia
biologicznego.

Jezeli ekstrakt poddawany jest dalszemu przetwarzaniu, to otrzymywana substancja nie jest
juz identyczna z ekstraktem i stanowi inng substancje nalezaca do innego podtypu substancji
UVCB (np. frakcja lub pozostatos¢ ekstraktu). Takie substancje opisuje sie za pomocq
dodatkowych parametrow zwigzanych z (dalszg) obrobka. Jesli ekstrakt ulega modyfikacji w
reakcjach chemicznych lub biochemicznych generujgcych nowe czasteczki (pochodne),
substancje identyfikuje sie zgodnie z wytycznymi opisanymi dla substancji UVCB podtypu 2
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lub substancji dobrze zdefiniowanych w rozdziale 4.2.

Ze wzgledu na takie rozréznienie ekstraktéw poddawanych dalszej obrobce nowa nazwa i opis
substancji moga sie rozni¢ od nazwy i opisu stosowanych w wykazie EINECS. W chwili
tworzenia wykazu EINECS nie uwzgledniono takiego rozréznienia, dlatego jeden wpis mégt
obejmowaé wszystkie rodzaje ekstraktédw pozyskiwanych za pomoca réznych
rozpuszczalnikdw oraz na dalszych etapach procesu.

Pierwszym podstawowym identyfikatorem tego podtypu substancji UVCB jest rodzina, rodzaj
oraz gatunek organizmu, z ktérego otrzymywana jest substancja. W stosownych przypadkach
nalezy réwniez podac tkanke lub czesci organizmu wykorzystywane do ekstrakcji substancji
(np. szpik kostny, trzustka; todyga, nasiona lub korzenie). Przy identyfikacji substancji
pochodzenia mikrobiologicznego nalezy okresli¢ odmiane lub typ genetyczny danego gatunku.

Jesli substancje UVCB otrzymuje sie z organizmu innego gatunku, to uznaje sie jg za
substancje odmienng, nawet jesli jej sktad chemiczny jest podobny.

Przyktady

Numer WE ' Nazwa EINECS

290-977-1 Oxidised logwood (Haematoxylon campechianum) extract (Utlenione
drewno kampeszowe (Haematoxylon campechianum) ekstrakt)

Opis WE

Substancja ta jest identyfikowana w Colour Index (Indeksie Barw) pod
numerem struktury C.I. 75290 jako utleniona.

282-014-9 Pancreatic extracts, deproteinated (Wyciagi trzustkowe,
deproteinowane)

Kolejnym gtéwnym identyfikatorem jest zastosowana obrdbka substancji, np. proces
ekstrakcji, frakcjonowanie, oczyszczanie, proces zatezania lub proces wptywajacy na sktad
pozostatosci. Tym samym, w wyniku rafinacji ekstraktow przeprowadzonej za pomocq
roznych proceséw, np. przy wykorzystaniu réznych rozpuszczalnikdw lub réznych etapow
oczyszczania, uzyskuje sie odmienne substancje.

Im wiecej etapdw rafinacji, tym wieksza mozliwo$¢ zdefiniowania substancji na podstawie
sktadu chemicznego. W takim przypadku rézne gatunki zrédtowe lub rézne modyfikacje
procesu nie muszg automatycznie prowadzi¢ do powstania innej substancji.

Gtownym parametrem identyfikacyjnym dla substancji pochodzenia biologicznego jest opis
istotnych proceséw. W przypadku ekstraktow opis procesu ekstrakcji powinien by¢ na tyle
szczegotowy, aby umozliwi¢ okreslenie tozsamosci substancji. Poda¢ nalezy co najmniej
rodzaj zastosowanego rozpuszczalnika.

Jezeli do wyprodukowania substancji stosowane sg dalsze etapy obrobki, takie jak
frakcjonowanie lub zatezanie, nalezy opisa¢ kombinacje istotnych etapdéw procesu, np.
kombinacje ekstrakgji i frakcjonowania wraz z wartosciami granicznymi.

Substancje UVCB podtypu 4 - substancje pochodzenia chemicznego lub
mineralnego otrzymywane w procesie rafinacji

Substancje pochodzenia niebiologicznego, tj. mineraty, rudy, wegiel, gaz ziemny, ropa
naftowa i inne surowce dla przemystu chemicznego oraz ich pochodne, bedace wynikiem
obrébki bez udziatu celowych reakcji chemicznych, mogq miec postac (oczyszczonych) frakcji,
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koncentratéw lub pozostatosci proceséw.

Wegiel i ropa naftowa poddawane sg procesom destylacji i zgazowania w celu uzyskania
roznych produktéw, takich jak substancje ropopochodne oraz paliwa gazowe, a takze
pozostatosci, np. smota oraz zuzle. Bardzo czesto destylowany lub frakcjonowany w inny
sposdb produkt jest natychmiast poddawany dalszej obrébce z udziatem reakcji chemicznych.
W takich przypadkach substancje nalezy identyfikowac zgodnie z wytycznymi okreslonymi dla
substancji UVCB podtypu 2, poniewaz w tym przypadku proces jest bardziej istotny niz zrédto.

Dla substancji ropopochodnych stosuje sie specjalny system identyfikacji (zob. rozdziat
4.3.2.2). Do substancji objetych tym systemem naleza frakcje i produkty reakcji
chemicznych.

Inne substancje UVCB podtypu 4 to rudy, koncentraty rud i zuzle zawierajgce rézne ilosci
metali, ktére mozna uzyskiwa¢ w procesach metalurgicznych.

Mineraty, takie jak bentonit lub weglan wapnia, mozna poddawac¢ obrdébce poprzez np.
rozpuszczanie w kwasie lub stracanie chemiczne, badz w kolumnach jonitowych. Jezeli sktad
chemiczny jest w peini okreslony, mineraty nalezy identyfikowac¢ zgodnie z wytycznymi
opisanymi w stosownej czesci rozdziatu 4.2. Jesli mineraly poddawane sg tylko obrdbce
mechanicznej, np. poprzez mielenie, przesiewanie, odwirowywanie, flotacje itd., to nadal
uwaza sie je za tozsame z mineratami w tej formie, w jakiej sq pozyskiwane. Mineraty
uzyskiwane w procesie produkcyjnym mogg - do celow identyfikacji2! - by¢ uwazane za takie
same jak ich naturalnie wystepujace odpowiedniki, pod warunkiem ze ich skfad jest podobny,
a profil toksycznosci identyczny.

Jednym z gtdwnych parametréw do identyfikacji substancji pochodzenia niebiologicznego jest
opis stosownego etapu (lub etapéw) procesu.

W przypadku frakcji nalezy opisa¢ proces frakcjonowania i poda¢ parametry oraz wartosci
graniczne dla frakcji wyodrebnionej, a w stosownych przypadkach opis wczesniejszych etapow
procesu.

Opisujac etap zatezania, poza informacjami dotyczacymi wczesniejszego(-ych) etapu(-6w)
procesu, nalezy podac¢ rodzaj procesu (np. odparowanie, wytrgcanie itd.) oraz stosunek
stezenia wyjsciowego do stezenia koncowym gtéwnych skiadnikow.

Jednym z gtéwnych parametréw do identyfikacji pozostatosci pochodzenia niebiologicznego
jest opis procesu, w wyniku ktorego powstaje dana pozostatos¢. Procesem tym moze by¢
kazdy proces fizyczny, w wyniku ktorego powstajg pozostatosci, np. oczyszczanie,
frakcjonowanie, proces zatezania.

~Analytical information” (dane analityczne)

Substancje UVCB obejmujg bardzo zréznicowane rodzaje substancji, réznigce sie takimi
parametrami, jak zrédio pochodzenia i proces wytwarzania. W zwigzku z tym nalezy
przedstawi¢ odpowiednie metody analityczne w celu dostarczenia informacji na temat skfadu
substancji UVCB, ktére zalezg od przypadku. Ponadto spostrzezenia na temat sposobu
stosowania takich metod podlegajg ciggtym zmianom i udoskonaleniom. W zwigzku z tym
obowigzkiem rejestrujgcego jest przedstawienie odpowiednich danych analitycznych w celu
dostarczenia mozliwie najlepszych informacji umozliwiajacych identyfikacje substanciji.

W celu scharakteryzowania substancji UVCB mozna zastosowac kilka metod jakosciowych;
przyktady obejmujgq UV/Vis, spektroskopie w podczerwieni spektroskopie masowa,
magnetyczny rezonans jadrowy, dyfrakcje rentgenowska.

21 Takie samo podejscie do identyfikacji mineratdw wystepujacych w przyrodzie i otrzymywanych w
procesach chemicznych niekoniecznie oznacza, ze takie same sg dotyczace nich wymagania prawne
(np. zwolnienie z obowigzku rejestracji).
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W celu scharakteryzowania sktadu substancji nalezy podac¢ dane ilosciowe, takie jak dane z
chromatografii lub dyfrakcji typu fingerprint.

Opis metod analitycznych musi obejmowaé stosowane protokoty eksperymentalne i
interpretacje przedstawionych wynikow.

4.3.2. Substancje UVCB szczegélnego typu

Niniejsza czes¢ poradnika zawiera wytyczne dotyczace szczegdlnych grup substancji UVCB:
substancji o zrdéznicowanych dtugosciach tancuchéw weglowych (4.3.2.1), substangcji
otrzymywanych z ropy naftowej lub zrédet ropopodobnych (4.3.2.2) oraz enzymow (4.3.2.3).

4.3.2.1 Substancje o zré6znicowanych dlugosciach tancuchéw weglowych

Do tej grupy substancji UVCB nalezg diugotaricuchowe substancje alkilowe o zréznicowanych
dtugosciach fancuchow weglowych, np. parafiny i olefiny. Substancje te uzyskuje sie z
naturalnych ttuszczéw lub olejow badz produkuje w sposéb syntetyczny. Ttuszcze naturalne
sq otrzymywane z roslin lub zwierzat. Substancje o dtugich fancuchach weglowych
pochodzenia roslinnego majg na ogoét tylko parzyste tancuchy atomoéw wegla, podczas gdy
substancje o dtugich tancuchach weglowych pochodzenia zwierzecego zawieraja (pewng
liczbe) nieparzystych fancuchow atomow wegla. Produkowane w sposdb syntetyczny
substancje o dtugich fancuchach weglowych mogg zawieraé¢ rézne tancuchy weglowe - o
parzystych lub nieparzystych liczbach atomoéw wegla.

Identyfikatory oraz nazewnictwo

Grupa ta obejmuje substancje, ktorych poszczegdlne sktadniki majg pewng wspdlng ceche
strukturalng: jedng diugotancuchowg grupe alkilowg lub wiecej takich grup z przytaczong
grupg funkcyjnga. Sktadniki te réznig sie od siebie pod wzgledem jednej lub kilku
nastepujacych wiasciwosci grup tancucha alkilowego:

dtugos¢ fancucha weglowego (liczba atomow wegla)
Nasycenie

struktura (liniowa lub rozgateziona)

potozenie grupy funkcyjnej

o 0 O O

Tozsamos$¢ chemiczng skfadnikdw mozna okresli¢ w wystarczajacy i systematyczny sposéb
za pomocg nastepujacych trzech deskryptorow:

o Deskryptor alkilowy, ktory opisuje liczbe atomow wegla w tancuchu weglowym
grupy alkilowej/tanicuchach weglowych grup alkilowych.

o Deskryptor funkcyjnosci, ktory identyfikuje grupe funkcyjng substancji, np.
amina, zwigzek amoniowy, kwas karboksylowy.

o Deskryptor soli, kation/anion dowolnej soli, np. sodowy (Na*), weglanowy (CO3*
), chlorkowy (CI).

Deskryptor alkilowy

o Zasadniczo, deskryptor alkilowy Cx.y dotyczy nasyconych, liniowych tancuchow
alkilowych o wszystkich dtugosciach tancuchéw od x do y, np. Cs-12 odpowiada Cs,
Co, Cio, C11i Ci2.

o Nalezy wskazaé, czy deskryptor alkilowy odnosi sie tylko do parzystych Iub
nieparzystych tancuchéw alkilowych, np. Cs-12 (even numbered) — parzyste

o Nalezy wskaza¢, czy deskryptor alkilowy odnosi sie (takze) do rozgatezionych
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tancuchéw aIkiIowych, np. Cs-12 (branched) (rozga’rezione) lub Cs-12 (linear and branched)
(liniowe i rozgatezione)

o Nalezy wskaza¢, czy deskryptor alkilowy odnosi sie (takze) do nienasyconych
tancuchow alkilowych, np. C12-22 (c18 unsaturated) — Nienasycone

o Waski zakres diugosci tancucha alkilowego nie obejmuje szerszego zakresu
dtugosci tancucha alkilowego i odwrotnie, np. Cio-14 nie odpowiada Cs-1s

o Deskryptor alkilowy moze sie réwniez odnosi¢ do zrddta tancuchéw alkilowych, np.
~Ccoco” (kokos) lub ,tallow” (8j). Rozktad dtugosci tancuchow weglowych musi
jednak odpowiadac rozktadowi diugosci tancuchéw zrddta.

Powyzszy system nalezy stosowac do opisu substancji o zmiennych dtugosciach tancuchéow
weglowych. Nie ma on zastosowania w przypadku substancji dobrze zdefiniowanych, ktore
mozna zidentyfikowac na podstawie doktadnie znanej struktury chemicznej.

Informacje dotyczace deskryptora alkilowego, deskryptora funkcyjnosci i deskryptora soli
stanowig podstawe do tworzenia nazwy substancji UVCB tego typu. W celu bardziej
szczegotowej identyfikacji substancji postuzyé mogg rowniez informacje o zrédle i procesie.

Przyktady

Deskryptory

fatty acids (C10-18)

Deskryptor alkilowy dtugosci tancucha alkilowego

Deskryptor funkcyjnosci Cio-18 Eaf:llmium skalts (,sole
. admowe kwasow
Deskryptor soli ';;Vrat)sg’kz’;”lzivcxwe (kwas thuszczowych C10-18)
sole kadmu

Deskryptor alkilowy
Deskryptor funkcyjnosci
Deskryptor soli

Deskryptor alkilowy
Deskryptor funkcyjnosci

dialkilo(Cio-18)-dimetylo
amon
chlorek

trimetylo téj-alkilo
amon
chlorek

di-C10-18-alkyl-
dimethylammonium chloride
(chlorek di-C10-18-alkilo-
dimetyloamonu)

trimethyl-tallowalkyl-
ammonium chloride (chlorek
trimetylo toj-alkiloamonu)

Deskryptor soli

4.3.2.2 Substancje otrzymywane z ropy naftowej lub pozyskiwane ze zrodet
ropopodobnych

Substancje pozyskiwane z ropy (substancje ropopochodne) lub ze zrédet ropopodobnych (np.
wegiel kamienny) to substancje posiadajgce bardzo ztozony, zréznicowany lub czesciowo
nieokreslony sktad. W niniejszym rozdziale wykorzystano substancje ropopochodne, aby
pokazac sposob identyfikacji tego szczegdlnego rodzaju substancji UVCB. Takg samg metode
identyfikacji mozna tez stosowac dla substancji pozyskiwanych ze Zrédet ropopodobnych,
takich jak wegiel kamienny.

Materiatem wyjsciowym uzywanym w przemysle rafineryjnym moze by¢ ropa naftowa lub inny
okreslony produkt rafineryjny otrzymywany w wyniku jednego lub kilku procesow. Sktad
produktow koncowych zalezy od ropy naftowej wykorzystanej do produkcji (jej sktad rézni sie
w zaleznosci od miejsca pochodzenia) oraz od kolejnych proceséw rafinacji. Zréznicowanie
sktadu substancji ropopochodnych jest wiec zjawiskiem naturalnym, niezaleznym od
zastosowanego procesut’.
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1. Konwencja nazywania

W przypadku identyfikacji substancji ropopochodnych nalezy poda¢ nazwe zgodng z
ustalonym systemem nomenklatury?2, Nazwa ta wskazuje zazwyczaj na proces rafineryjny,
zrédto produktu oraz ogdlny sktad lub wiasciwosci substanciji. Jesli substancja zawiera > 5%
wagowych weglowodoréw aromatycznych o 4-6 skondensowanych pierscieniach, to
informacje taka nalezy uwzgledni¢ w opisie. W przypadku substancji ropopochodnych
posiadajgacych numer EINECS, nalezy poda¢ nazwe z wykazu WE.

2. Identyfikatory

Terminy oraz definicje stuzace do identyfikacji substancji ropopochodnych uwzgledniajg na
0got zrodto produktu, proces rafineryjny, ogolny sktad substancji, liczbe atomoéow wegla,
zakres temperatury wrzenia i inne stosowne witasciwosci fizyczne oraz przewazajacy rodzaj
weglowodorow??,

Nalezy poda¢ parametry identyfikacyjne okreslone w sekcji 2 zatacznika VI do rozporzadzenia
REACH. Uznaje sie, ze produkcja substancji ropopochodnych ma na celu wytworzenie
substancji o okreslonych wifasciwosciach, raczej niz sktadzie. Parametry takie jak nazwa,
zakres dtugosci tancucha weglowego, temperatura wrzenia, lepkos$¢, wartosci graniczne oraz
pozostate witasciwosci fizyczne sg wiec bardziej uzyteczne do petnej identyfikacji substancji
niz informacje dotyczace jej sktadu.

Chociaz sktad chemiczny nie jest podstawowym identyfikatorem substancji UVCB, nalezy
podac¢ wszystkie sktadniki w stezeniu > 10% i znane sktadniki w stezeniu < 10%, a sktad
nalezy opisa¢ w sposdéb ogdlny, np. zakres masy czasteczkowej, zwigzki alifatyczne lub
aromatyczne, stopienn uwodornienia i inne istotne informacje. Grupy sktadnikéw, ktérych nie
mozna zidentyfikowa¢ indywidualnie, rdédwniez powinny by¢ opisane tymi samymi
parametrami. Ponadto nalezy poda¢ nazwe i typowe stezenie kazdego sktadnika o mniejszym
stezeniu, ktéry ma wptyw na klasyfikacje zagrozen.

4.3.2.3 Enzymy

Enzymy sg z reguty wytwarzane poprzez fermentacje wywotywang przez mikroorganizmy, ale
czasem uzyskuje sie je z materiatdw pochodzenia roslinnego lub zwierzecego. Ciekly
koncentrat enzymatyczny bedacy wynikiem fermentacji lub ekstrakcji i kolejnych etapow
oczyszczania zawiera wode oraz aktywne biatko enzymatyczne i inne sktadniki bedace
pozostatosciami po fermentacji, tj. biatka, peptydy, aminokwasy, weglowodany, lipidy oraz
sole nieorganiczne.

Do celdéw identyfikacji za substancje uznaje sie biatko enzymatyczne wraz z innymi
sktadnikami pochodzacymi z procesu fermentacji lub ekstrakcji, ale z wytaczeniem wody,
ktérg mozna oddzieli¢ bez wptywu na trwatos¢ biatka enzymatycznego lub na jego sktad.

Substancja enzymatyczna zawiera z reguty 10-80% wagowych biatka enzymatycznego.
Zawartos$¢ procentowa innych skfadnikéw jest zrdéznicowana i zalezy od organizmu
wykorzystanego w  produkcji, pozywki fermentacyjnej i parametréw procesu
fermentacyjnego, jak rowniez dalszych operacji oczyszczania. Typowy sktad miesci sie jednak
w granicach przedstawionych w tabeli ponizej.

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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Aktywne biatko enzymatyczne 10-80%
Inne biatka + peptydy i aminokwasy 5-55%
Weglowodany 3-40%
Lipidy 0-5%
Sole nieorganiczne 1-45%
Razem 100%

Ze wzgledu na ich zmiennosc¢ i czesciowo nieznany sktad substancje enzymatyczne zalicza sie
do ,substancji UVCB”. Biatko enzymatyczne nalezy traktowac¢ jak sktadnik substancji UVCB.
Enzymy o wysokim stopniu czystosci mozna uznac za substancje o dobrze zdefiniowanym
sktadzie (jedno- i wielosktadnikowe) i stosownie je identyfikowac.

W wykazie EINECS identyfikatorem gtéwnym dla enzyméw jest ich aktywnos¢ katalityczna.
Enzymy sq ujete w postaci wpisow ogodlnych bez dodatkowej specyfikacji lub z wpisami
szczegdtowymi okreslajacymi organizm zrdédtowy lub substrat.

Przykiady
Numer WE \ Nazwa EINECS \ Numer CAS
278-547-1 Proteinase, Bacillus neutral 76774-43-1
(Proteinaza, Bacillus
obojetna)
278-588-5 Proteinase, Aspergillus 77000-13-6

neutral (Proteinaza,
Aspergillus obojetna)

254-453-6 Elastase (pig pancreas) 39445-21-1
(Elastaza (trzustka
$winska))

262-402-4 Mannanase (Mannanaza) 60748-69-8

W badaniu na temat enzymow zleconym przez Komisje Europejska proponuje sie identyfikacje
enzyméw zgodnie z miedzynarodowym systemem nomenklatury enzymoéw IUBMB
(Miedzynarodowej Unii Biochemii i Biologii Molekularnej).2*> Podejscie to zastosowano w
niniejszym poradniku. Umozliwia ono bardziej systematyczng, szczegdtowg i petng
identyfikacje enzymoéw w poréwnaniu do EINECS.

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.
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1. Konwencja nazywania
Enzymy nazywa sie zgodnie z zasadami nomenklatury IUBMB.

W systemie klasyfikacji IUBMB przewidziano niepowtarzalny czterocyfrowy numer dla
kazdego typu enzymu i funkcji katalitycznej (np. 3.2.1.1 dla a-amylazy)?*. Pod jednym
numerem sklasyfikowane mogg by¢ enzymy o réznej sekwencji aminokwaséw i roznym
pochodzeniu, ale o tej samej funkcjonalnosci. Do identyfikacji substancji nalezy stosowaé
nazwe i numer z nomenklatury IUBMB. W nomenklaturze IUBMB enzymy dzieli sie na szes¢
gtéwnych grup:

. Oksydoreduktazy

. Transferazy

. Hydrolases (hydrolazy)
. Liazy

. Izomerazy

. Ligazy

oOoulh WN -

O O O O O O

Ponizszy przyktad ilustruje wpis zgodny z nomenklaturg IUBMB:

EC 3.4.22.33
Przyjeta nazwa: »fruit bromelain” (bromelaina owocowa)
Reakcja: Hydroliza biatek o szerokiej selektywnosci w kierunku wigzan

peptydowych. Dobrym substratem syntetycznym jest Bz-Phe-VaI-Arg‘I' NHMec, ale nie ma
oddziatywania na Z-Arg-Arg-NHMec (por. ,stem bromelain” (bromelaina todygowa))

Inne nazwy (ang.): juice bromelain; ananase; bromelase; bromelin; extranase; juice
bromelain; pinase; pineapple enzyme; traumanase; fruit bromelain FA2

Uwagi: Otrzymywana z ananasa, Ananas comosus. W niewielkim stopniu ulega inhibicji
przez kurzg cystatyne. Inna endopeptydaza cysteinowa o podobnym dziataniu na substraty
matoczasteczkowe, pinguinaina (dawniej EC 3.4.99.18), uzyskiwana jest z pokrewnej rosliny
Bromelia pinguin, jednak rézni sie od bromelainy owocowej tym, ze ulega inhibicji przez
kurzg cystatyne [4].2> Nalezy do rodziny peptydaz C126 (rodzina papainy). Poprzednio EC
3.4.22.5 i ujeta w EC 3.4.22.4, numer w rejestrze CAS: 9001-00-7

Odnosniki do innych baz danych:

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

Literatura:

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]

24 Terminy ,numer EC” (= Enzyme Commission number) oraz ,numer IUBMB” sg czesto uzywane
synonimicznie. Aby uniknaé nieporozumien, zaleca sie stosowanie terminu ,numer IUBMB” dla
czterocyfrowego kodu stosowanego przez IUBMB.

25 Rowan, A.D., Buttle, D.J. and Barrett, A.J. 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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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]

Przykiady klasyfikacji enzymoéw wg systemu IUBMB
(http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html)

Proteazy sa numerowane wg nastepujacych kryteriow:

3. Hydrolases (hydrolazy)

3.4 Dziatajace na wiazania peptydowe (peptydazy), z podklasami:

3.4.1 a-Amino-Acyl-Peptide Hydrolases (a-amino-acylo-peptydowe hydrolazy)
(obecnie w EC 3.4.11)

3.4.2 Peptidyl-Amino-Acid Hydrolases (peptidylo-amino-kwasowe hydrolazy)
(obecnie w EC 3.4.17)

3.4.3 Dipeptide Hydrolases (hydrolazy dipeptydowe) (obecnie w EC 3.4.13)

3.4.4 Peptidyl Peptide Hydrolases (hydrolazy peptidylowopeptydowe) (obecnie
sklasyfikowane ponownie w EC 3.4)

3.4.11 Aminopeptidases (aminopeptydazy)

3.4.12 Peptidylamino-Acid Hydrolases or Acylamino-Acid Hydrolases

(peptidyloamino-kwasowe hydrolazy lub acyloamino-kwasowe hydrolazy)
(obecnie sklasyfikowane ponownie w 3.4)

3.4.13 Dipeptidases (dipeptydazy)

3.4.14 Dipeptidyl-peptidases and tripeptidyl-peptidases (peptydazy
dipeptidylowe i peptydazy tripeptidylowe)

3.4.15 Peptidyl-dipeptidases (dipeptydazy peptidylowe)

3.4.16 Serine-type carboxypeptidases (karboksypeptydazy typu serynowego)

3.4.17 Metallocarboxypeptidases (metalokarboksypeptydazy)

3.4.18 Cysteine-type carboxypeptidases (karboksypeptydazy typu
cysteinowego)

3.4.19 Omega peptidases (omegapeptydazy)

3.4.21 Serine endopeptidases (endopeptydazy serynowe)

I dalej identyfikuje sie konkretne enzymy:
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3.4.21.1 chymotrypsin (chymotrypsyna)

3.4.21.2 chymotrypsin C (chymotrypsyna C)

3.4.21.3 metridin (metrydyna)

3.4.21.4 trypsin (trypsyna)

3.4.21.5 thrombin (trombina)

3.4.21.6 coagulation factor Xa (czynnik koagulacji Xa)

3.4.21.7 plasmin (plazmina)

3.4.21.8 obecnie objete EC 3.4.21.34 i EC 3.4.21.35

3.4.21.9 enteropeptidase (enteropeptydaza)

3.4.21.10 acrosin (akrozyna)

3.4.21.11 obecnie objete EC 3.4.21.36 i EC 3.4.21.37

3.4.21.12 12 a-Lytic endopeptidase (12 a-lityczna endopeptydaza)

3.4.21.105

3.4.99 Endopeptidases of unknown catalytic mechanism (endopeptydazy o
nieznanym mechanizmie katalitycznym)

Przyktady z EINECS uzupeinione o numer IUBMB

Numer WE \ Nazwa EINECS Numer CAS numeru IUBMB

278-547-1 Proteinase, 76774-43-01 3.4.24.28
Bacillus neutral
(Proteinaza,
Bacillus
obojetna)

232-752-2 Subtylizyna 9014-01-01 3.4.21.62

232-734-4 Cellulase 9012-54-8 3.2.1.4
(Cellulaza)

2. Identyfikatory

Substancje enzymatyczne identyfikuje sie na podstawie biatka enzymatycznego
(nomenklatura IUBMB) i innych sktadnikéow pochodzacych z fermentacji. Oprocz biatka
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enzymatycznego stezenie kazdego pozostatego sktadnika nie przekracza zwykle 1%. Jezeli
tozsamosci tych sktadnikdédw nie sg znane, to mozna je okresli¢ grupowo (tj. biatka, peptydy,
aminokwasy, weglowodany, lipidy i sole nieorganiczne). Poszczegodlne sktadniki nalezy jednak
wskazac, jesli ich tozsamosci sg znane, lub jesli ich stezenie wynosi lub przekracza 10% albo
jesli majq istotne znaczenie dla klasyfikacji i oznakowania lub oceny PBT?7,

Biatka enzymatyczne

Biatka enzymatyczne zawarte w koncentracie powinny by¢ identyfikowane za pomoca:

numeru IUBMB

nazw nadanych przez IUBMB (nazwa systematyczna, nazwy enzymow, synonimy)
uwag podanych przez IUBMB

reakcji i rodzaju reakcji

numeru WE i nazwy WE - w stosownych przypadkach

numeru i nazwy CAS, jesli sg dostepne.

O O O O O O

Nalezy okresli¢ reakcje wywotywang przez enzym. Reakcje taka definiuje sie za pomocg
IUBMB.

Przyktad

.alpha.-amylase: Polysaccharide containing .alpha.-(1-4)-linked glucose units + H20 =
maltooligosaccharides; endohydrolysis of 1,4-.alpha.-d-glucosidic linkages in
polysaccharides containing three or more 1,4-.alpha.-linked d-glucose units. (.alfa.-
amylaza: wielocukier zawierajqcy .alfa.-(1-4)-powigzane jednostki glukozy + H20 =
maltooligosacharydy; endohydroliza 1,4-.alfa.-d-glukozydowych potaczen w wielocukrach
zawierajacych co najmniej trzy 1,4-.alfa.-powigzane jednostki d-glukozy.)

Rodzaj reakcji nalezy przypisywac¢ wedtug klasy enzymu. Moze to by¢ utlenianie, redukcja,
eliminacja, addycja lub nazwa reakcji.

.alpha.-amylase: O-glycosyl bond hydrolysis (endohydrolysis). (.alfa.-amylaza: hydroliza wigzania
O-glikozylowego (endohydroliza))

Skiadniki inne niz biatka enzymatyczne

Nalezy zidentyfikowac¢ wszystkie sktadniki obecne w iloéci = 10% wagowych oraz sktadniki
istotne dla klasyfikacji i oznakowania lub oceny PBT28. Tozsamos$¢ sktadnikow obecnych w
ilosci ponizej 10% mozna wskazac jako grupe chemiczna. Nalezy podac typowe stezenia lub
zakres stezen:

(gliko)proteiny
peptydy i aminokwasy
Weglowodany

Lipidy

O O O O

27 Wiecej informacji na temat oceny PBT i stosownych kryteridw znajduje sie w Poradniku dotyczacym
wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa chemicznego, rozdziat R11: ocena PBT.

28 Wiecej informacji na temat oceny PBT i odpowiednich stezen granicznych znajduje sie w 3.2
Poradnik dotyczacy wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa chemicznego, sekcja
dot. oceny PBT
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o materiat nieorganiczny (np. chlorek sodu lub inne sole nieorganiczne).

Jesli dostateczna identyfikacja innych sktadnikéw koncentratu enzymu nie jest mozliwa, to
nalezy poda¢ nazwe organizmu wytwarzajgcego (rodzaj i odmiana lub typ genetyczny, w
stosownych przypadkach), tak jak w przypadku innych substancji UVCB pochodzenia
biologicznego.

Mozna tez poda¢ dodatkowe parametry, o ile sg dostepne, np. parametry funkcjonalne (tj. pH
lub temperatury optymalne i zakresy temperatur), parametry kinetyczne (tj. aktywnosc¢
wiasciwa lub molekularna), ligandy, substraty i produkty oraz kofaktory.



Poradnik dotyczacy identyfikacji i nazywania substancji na podstawie 57

rozporzadzen REACH i CLP
Wersja 3.0 - grudzien 2013 r.

5. Kryteria sprawdzania, czy substancje sg takie same

Przy sprawdzaniu, czy substancje pochodzace od réznych producentéw/importeréw mozna
uznac¢ za takie same, nalezy przestrzegac¢ okreslonych zasad. Zasady te, zastosowane w
trakcie tworzenia EINECS, powinno sie uznawac¢ za podstawe identyfikacji i nazywania
substancji, umozliwiajaca odnalezienie potencjalnego wspotrejestrujacego dang substancje >
6, 16, 29, 30 Sybstancje uznawane za odmienne mogg jednak zostaé¢ uznane za strukturalnie
pokrewne poprzez zastosowanie osadu eksperckiego. W przypadku takich substancji mozliwe
jest udostepnianie danych, jesli jest to naukowo uzasadnione. Nie jest to jednak przedmiotem
niniejszego poradnika, lecz zostato omowione w Poradniku na temat udostepniania danych.

¢ Nalezy zastosowac zasade ,,= 80%" dla substancji jednosktadnikowych, a takze definicje
substancji wielosktadnikowych.

W tym przypadku nie stosuje sie rozréznienia pomiedzy gatunkami technicznymi, czystymi i
analitycznymi substancji. ,Taka sama” substancja moze wiec mie¢ rézny profil
czystosci/zanieczyszczen w zaleznosci od stopnia czystosci. Jednakze substancje dobrze
zdefiniowane powinny zawiera¢ ten sam gtéwny sktadnik/gtdwne skitadniki, a jedynymi
dozwolonymi zanieczyszczeniami sg zanieczyszczenia pochodzace z procesu produkcji
(szczegdbty - zob. rozdziat 4.2) oraz dodatki stabilizujgce substancje.

e Na potrzeby rejestracji wodziany oraz bezwodne formy zwigzkéw chemicznych sq
uznawane za takie same substancje.

Przyktady

Nazwa i wzér Numer CAS ' Numer WE

Copper sulphate 7758-98-7 231-847-6

(Cu - H204S)

(siarczan miedzi)

Sulphuric acid 7758-99-8 Substancja ta jest
copper(2+) salt obJQ_ta_ wpisem dla
(1:1), pentahydrate swojej formy

(So6l miedziowa(2+) bezwodnej (numer
kwasu siarkowego WE: 231-847-6)

(1:1), pentahydrat)
(Cu.H204 S - 5 H20)

Formy uwodnione i bezwodne maja rézne nazwy chemiczne i r6zne numery CAS.

e Kwasy lub zasady oraz ich sole nalezy uznawac za substancje odmienne.

2% Vollmer i in. (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 web-site; Geiss et al. 1992,
Vollmer i in. 1998, Rasmussen i in. 1999.
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Przyktady
Numer WE ' Zasada
201-186-8 Peracetic acid (kwas Substancji tej nie nalezy
nadoctowy) uznawac za tozsamag z np.
C2H403 jej solg sodowa (EINECS
220-624-9)
220-624-9 Sodium glycollate (glikolan Substancji tej nie nalezy
sodu) uznac za tozsama z np.
C2H403 . Na odpowiadajacym jej kwasem
(EINECS 201-186-8)
202-426-4 2-Chloroaniline (2- Substancji tej nie nalezy
chloroanilina) uznawac za jednakowg z np.
CsHeCIN bromowodorkiem
benzenoaminy, 2-chloro-
(CsHsCIN . HBr)

¢ Pojedyncze sole (np. sodu lub potasu) nalezy uznawac za substancje odmienne.

Przyktady

Numer WE ' Zasada

208-534-8 Sodium benzoate
(benzoesan sodu)

Substancji tej nie nalezy
uznawac za tozsama z np.

C7HsO2 . Na solg potasowg (EINECS 209-
481-3)
209-481-3 Potassium benzoate Substancji tej nie nalezy
(benzoesan potasu) uznawac za tozsamag z np.
C7Hs02 . K solg sodowa (EINECS 208-
534-8)

e Rozgatezione lub liniowe tafncuchy alkilowe nalezy uzna¢ za substancje odmienne.

Przyktady

Numer WE

295-083-5

Phosphoric acid, dipentyl ester,
branched and linear (Kwas
fosforowy, ester dipentylowy,
rozgateziony i liniowy)

Substancji tej nie nalezy
uznawac za tozsama z
poszczegdlnymi substancjami,
tj. liniowym estrem
dipentylowym kwasu
fosforowego i rozgatezionym
estrem dipentylowym kwasu
fosforowego
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e Grupy rozgatezione nalezy wymienia¢ jako takie w nazwie. Substancje zawierajace
grupy alkilowe bez dalszej specyfikacji obejmujg jedynie grupy o tancuchach
nierozgatezionych, chyba ze okreslono inaczej.

Przyktady

Numer WE \ Zasada

306-791-1 Fatty acids (kwasy Za substancje tozsame _
thuszczowe), C12-16 uznawane _smedyme substancje
! z liniowymi oraz
nierozgatezionymi grupami
279-420-3 Alcohols (alkohole), C12-14 | aikilowymi

288-454-8 Amines, C12-18-alkylmethyl
(aminy, C12-18-
alkilometylowe)

e Substancji z grupami alkilowymi o nazwach zawierajgcych dodatkowe okreslenia, takie
jak ,izo”, ,neo”, ,rozgatezione” itd. nie nalezy uznawac za tozsame z substancjami bez
takiej specyfikacji.

Przykiady

Numer WE \ Zasada

266-944-2 Glycerides (glicerydy), Ci2-18 | Niniejszej substancji nie
Substancja ta jest mozna uznac za tozsama z
identyfikowana za pomoca | Substancja Ciz-1s-iso
nazwy przypisanej jej w o] pasyconych JfanCt_Jchach
katalogu nazw substancji alkilowych rozgatgziong w
SDA: C12-C18 trialkyl dowolnym miejscu.

glyceride, oraz numeru
sprawozdawczego SDA: 16-
001-00

e W przypadku braku wyraznej specyfikacji faricuchy alkilowe w kwasach lub alkoholach
itd. uznaje sie tylko za taricuchy nasycone. tancuchy nienasycone okresla sie jako takie
i uznaje za substancje odmienne.

Przyktady
Numer WE
200-313-4 Stearic acid, pure (czysty Niniejszej substancji nie
kwas stearynowy) nalezy uznawac za tozsamg
C18H3602 z kwasem oleinowym,
czystym C18H3402 (EINECS
204-007-1)

e Substancje z centrami chiralnosci
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Substancja z jednym centrum stereogenicznym moze istnie¢ w formach lewo- i
prawoskretnych (enancjomery). Jesli nic nie wskazuje inaczej, zaktada sie, ze substancja
jest mieszaning rownomolowg obu form (racemiczng).

Przyktady

Numer WE ' Zasada

201-154-3 2-chloropropan-1-ol Poszczegdlnych
enancjomerow, (R)-2-
chloropropan-1-olu oraz
(S)-2-chloropropan-1-olu,
nie uwaza sie za tozsame z
tym wpisem

Racematy uznaje sie za substancje wielosktadnikowe. Jezeli substancja zostata wzbogacona
jedng forma enancjomeru, stosuje sie zasady dla substancji jedno- lub wielosktadnikowych,
tj. w zaleznosci od zakresow stezen izomerdw, substancja jest substancjg jedno- lub
wielosktadnikowa.

Substancje o kilku centrach stereogenicznych mogg istnie¢ w formach 2" (gdzie ,n” to liczba
centréw stereogenicznych). Te odmienne formy moga mie¢ rdézne wiasciwosci
fizykochemiczne, toksykologiczne lub ekotoksykologiczne. Nalezy je traktowac jako odrebne
substancje.

e Katalizatory nieorganiczne

Katalizatory nieorganiczne uwaza sie za mieszaniny. Do celdw identyfikacji sktadniki
metaliczne lub zwigzki metali nalezy uznawac¢ za indywidualne substancje (bez okreslenia
zastosowania).

Przyktady
' Zasada
Cobalt oxide-aluminium Nalezy identyfikowac
oxide catalyst (Katalizator oddzielnie jako:

tlenek kobaltu-tlenek glinu) |- Cobalt II oxide (tlenek
kobaltu (II))

- Cobalt III oxide (tlenek
kobaltu (III))

- Aluminium oxide (tlenek
glinu)

- Aluminium cobalt oxide
(tlenek glinowo-kobaltowy)

e Koncentraty enzymatyczne o tym samym numerze IUBMB mozna uwazac za te samq
substancje pomimo zastosowania rdéznych organizméw wytwarzajacych, o ile
wiasciwosci niebezpieczne nie réznig sie znaczaco i zapewniajq takg sama klasyfikacje.
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Substancje wielosktadnikowe

W dyrektywie 67/548/EWG okreslono zasady dotyczace wprowadzania substancji do obrotu.
W sSwietle tych zasad sposob produkcji substancji byt nieistotny. Dlatego, wykaz EINECS
obejmowat okreslong substancje wielosktadnikowa wprowadzang do obrotu, jesli wszystkie
jej poszczegdlne skitadniki figurowaty w EINECS, np. izomeryczna mieszanina
difluorobenzendw objeta zostata w wykazie wpisami 1,2-Difluorobenzene (206-680-7), 1,3-
Difluorobenzene (206-746-5) oraz 1,4-Difluorobenzene (208-742-9), pomimo iz sama
mieszanina izomeryczna nie zostata wymieniona w EINECS.

Rozporzadzenie REACH wymaga natomiast rejestracji substancji wyprodukowanej. Decyzja,
do jakiego stopnia rézne etapy wytwarzania substancji sg zgodne z definicjg ,,produkcji” (np.
rozne etapy oczyszczania lub destylacji), jest podejmowana indywidualnie w kazdym
przypadku. Jesli w wyniku procesu produkcji wytwarzana jest substancja wielosktadnikowa,
to substancja ta podlega rejestracji (chyba ze jest objeta rejestracjg poszczegdlnych
sktadnikédw - zob. rozdziat 4.2.2.4). I tak, na przyktad, w przypadku wyprodukowanej
izomerycznej mieszaniny difluorobenzenu rejestracji podlega ,difluorobenzen” jako
mieszanina izomeryczna. Dla substancji wielosktadnikowych badanie samej substancji nie jest
jednak konieczne, jesli profil zagrozenia substancji mozna w petni okreslic na podstawie
danych o poszczegdlnych sktadnikach. Natomiast jesli izomery 1,2-difluorobenzenu, 1,3-
difluorobenzenu oraz 1,4-difluorobenzenu produkowane sg oddzielnie, a nastepnie mieszane,
nalezy zarejestrowac poszczegdlne izomery, a mieszanine izomeryczna uznaje sie woéwczas
za mieszanine.

Substancji wielosktadnikowej zawierajacej gtowne sktadniki A, B i C nie uznaje sie za tozsamg
Z substancjg wielosktadnikowg zawierajaca gtowne sktadniki A i B, ani z masg reakcyjng A, B,
CiD.

e Substancja wielosktadnikowa nie jest uznawana za tozsama z substancjg zawierajacq
jedynie podzbiér pojedynczych sktadnikdw.

Przyktady
Numer WE \ Zasada
207-205-6 2,5-Difluorotoluene (2,5- Te dwie substancje nie sgq
difluorotoluen) uznawane za tozsame z
izomerycznymi
207-211-9 2,4-Difluorotoluene (2,4- mieszaninami
difluorotoluen) difluorotoluendéw, poniewaz

stanowig one jedynie
podzbidr wszystkich
mozliwych izomerdw.

e Rejestracja substancji wielosktadnikowej nie obejmuje poszczegdlnych skfadnikdw.



62 Poradnik dotyczacy identyfikacji i nazywania substancji na podstawie
rozporzadzen REACH i CLP
Wersja 3.0 - grudzien 2023 r.

Przyktady

Numer WE ' Zasada

208-747-6 1,2-Dibromoethylene (1,2-

’ Substancja ta opisuje
dibromoetylen)

mieszanine izomerdéw cis i
trans. Odrebne substancje -
(12)-1,2-dibromoethene
oraz (1E)-1,2-Dibrimoethene
- nie sg objete rejestracjq
mieszaniny izomerycznej.

Substancje UVCB

¢ Substancja UVCB o matej liczbie sktadnikdw nie jest uznawana za tozsama z substancjg
wielosktadnikowq o szerszym skifadzie i odwrotnie.

Przyktady

Numer WE

288-450-6 Amines, C12-18-alkyl, Substancje ,amines, C12-
acetates (aminy, C12-18- 14-alkyl, acetates” lub
alkilo, octany) »amines, C12-20-alkyl,

acetates”, badz ,amines,
dodecyl (C12-alkyl),
acetates”, jak réwniez
substancje posiadajace
jedynie tancuchy alkilowe o
parzystej liczbie atomow
wegla nie sg uznawane za
tozsame z tg substancja

e Substancja charakteryzowana na podstawie danego gatunku/rodzaju nie jest uznawana
za tozsama z substancjg izolowang z innego gatunku/rodzaju.

Przyktady
Numer WE \ Nazwa
296-286-1 Glycerides, sunflower-oil di- | Substancja ta nie jest uznawana za
(Glicerydy, olej tozsama z substancjami ,,Glycerides,
stonecznikowy di-) soya di-" (EINECS: 271-386-8) lub
»~Glycerides, tallow di-" (EINECS: 271-
388-9)
232-401-3 Linseed oil, epoxidized (Olej | Substancja ta nie jest uznawana za
Iniany, epoksydowany) tozsamg z substancjg ,linseed oil,
oxidized” (EINECS: 272-038-8) lub z
substancja ,linseed oil, maleated”
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(EINECS: 268-897-3) ani substancjg
»~castor oil, epoxidized” (nie
zamieszczony w EINECS).

e Oczyszczony ekstrakt lub koncentrat jest uznawany za substancje inng niz ekstrakt.

Przyktady

Numer WE \ Nazwa

232-299-0 Rape oil (Olej rzepakowy) Substancja ,,(Z)-Docos-13-enoic acid
Ekstrakty i ich fizycznie (erucic acid)” (kwas erukowy) jest
modyfikowane pochodne. skfadnikiem substancji ,rape oil” (olej
Sktada sie gtdwnie z rzepakowy). Kwas erukowy nie jest
glicerydéw kwaséw uznawany za tozsamy z olejem
ttuszczowych: erukowego, rzepakowym, poniewaz jest
linolowego i oleinowego. wyodrebniany jako substancja czysta z

(Brassica napus, Cruciferae) | oleju rzepakowego; kwas erukowy ma
wtasny wpis w wykazie EINECS (204-
011-3).

Wyodrebniona mieszanina kwasu
palmitynowego, kwasu oleinowego,
kwasu linolowego, kwasu linolenowego,
kwasu erukowego oraz eikozenowego
nie jest uznawana za substancje
tozsamg z olejem rzepakowym,
poniewaz skfadniki te nie reprezentujq
oleju jako catosci.
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6. Tozsamosc¢ substancji w ramach zapytania

Wytyczne dotyczace identyfikacji i nazywania substancji znajduja sie w rozdziale 4 niniejszego
poradnika. Wytycznymi tymi nalezy sie kierowa¢ w celu okreslenia, czy dane substancje
mozna uznac za takie same na potrzeby rozporzadzen REACH i CLP. Ponizej znajdujq sie
dalsze objasnienia dotyczace zapytania w sprawie substancji.

Zgodnie z art. 4 kazdy producent lub importer moze, zachowujac petng odpowiedzialnos¢ za
wypetnianie swoich zobowigzan przewidzianych rozporzadzeniem REACH, wyznaczy¢ osobe
trzecig do reprezentowania go w postepowaniu na podstawie tytutu III rozporzadzenia w
zakresie rozmow z innymi producentami lub importerami.

W przypadku wszystkich substancji potencjalny rejestrujacy ma obowigzek zapyta¢ Agencje
przed rejestracjq, czy nie ztozono juz wniosku rejestracyjnego dla tej samej substancji (art.
26 rozporzadzenia REACH). Takie zapytanie musi zawiera¢ nastepujace dane:

e tozsamos¢ potencjalnego rejestrujgcego zgodnie z sekcjg 1 =zatacznika VI do
rozporzadzenia REACH, z wylaczeniem miejsc wykorzystania;

¢ tozsamos¢ substancji, jak okreslono w sekcji 2 zatgcznika VI do rozporzadzenia REACH;

o wskazanie, dla ktérych wymagan w zakresie informacji konieczne bedzie
przeprowadzenie przez potencjalnego rejestrujgcego nowych badan na kregowcach;

e wskazanie, dla ktérych wymagan w zakresie informacji konieczne bedzie
przeprowadzenie przez potencjalnego rejestrujgcego innych, nowych badan.

Potencjalny rejestrujacy powinien przediozy¢ tozsamos¢ oraz nazwe substancji zgodnie z
zasadami okreslonymi w rozdziale 4 niniejszego poradnika.

Agencja ustala, czy taka sama substancja zostata juz wczesniej zarejestrowana. Odbywa sie
to rowniez zgodnie z zasadami opisanymi w rozdziale 4 niniejszego poradnika. O wyniku
ustalen powiadamiany jest potencjalny rejestrujacy oraz wszelcy poprzedni lub inni
potencjalni rejestrujacy.

Wiecej informacji na temat procesu zapytania znajduje sie w Poradniku na temat
udostepniania danych i na poswieconej temu tematowi stronie ECHA:

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

Ponizsze przyktady majg jedynie zilustrowaé, w jaki sposdéb uzytkownik moze wykorzystaé
wytyczne zawarte w niniejszym poradniku. Nie stwarzajg zadnego precedensu w zakresie
obowigzkéw wynikajacych z rozporzgdzenia REACH.

Uwzgledniono nastepujace przyktady:

o ,Diethyl peroxydicarbonate” (peroksydiweglan dietylu) stanowi przyktad substancji
jednosktadnikowej zawierajacej rozpuszczalnik dziatajacy réwniez jako $rodek
stabilizujacy (zob. rozdziat 7.1);

e ,Zolimidine” (zolimidyna) stanowi przyktad substancji, ktéra mozna zidentyfikowac jako
substancje jednosktadnikowg lub jako wielosktadnikowg (zob. rozdziat 7.2);

e ,Mieszanina izomerdow” utworzona podczas reakcji produkcji jest przyktadem substancji
wielosktadnikowej (zob. rozdziat 7.3). Substancja ta byta wczesniej ujeta w wykazie
EINECS za pomocag wpisow dla poszczegdlnych izomerdw;

e ,Aromat AH” stanowi przyktad substancji produkowanej w réznych postaciach, ktorg
mozna opisac jako mase reakcyjng skiadajaca sie z pieciu sktadnikéw o okreslonych
zakresach stezen (rozdziat 7.4). Stanowi réwniez przykfad uzasadnionego odstepstwa
od progéw 80% i 10%;

o Niemetaliczne ,mineraty”, w tym montmorylonit, jako przyktad substancji dobrze
zdefiniowanej, ktéra wymaga dodatkowej charakterystyki witasciwosci fizycznych,
zamieszczono w rozdziale 7.5;

¢ ,Olejek eteryczny z lawendy” stanowi przyktad substancji UVCB uzyskiwanej z roslin
(rozdziat 7.6);

¢ ,Olejek chryzantemowy i jego wyodrebnione izomery” stanowi przyktad substancji UVCB
pochodzenia biologicznego, ktéra poddawana jest dalszej obrobce (rozdziat 7.7);

e ,Phenol, isopropylated, phosphate” (fosforan izopropylowanego fenolu) stanowi
przykifad zmiennej substancji UVCB, ktoérej petna identyfikacja jest niemozliwa (rozdziat
7.8);

e ,Czwartorzedowe zwigzki amoniowe” stanowig przyktad substancji o zréznicowanych
dtugosciach tancuchow weglowych (rozdziat 7.9);

o Dwa przyktady ,substancji ropopochodnych” - frakcji benzynowej oraz olejow gazowych
- znajdujq sie w rozdziale 7.10;

e Dwa przykfady identyfikacji enzymdw, lakazy oraz amylazy, znajdujg sie w rozdziale
7.11.

7.1. Diethyl peroxydicarbonate (peroksydiweglan dietylu)

Substancja ,diethyl peroxydicarbonate” (peroksydiweglan dietylu) (WE 238-707-3, CAS
14666-78-5, CsH100s) jest produkowana jako 18% roztwor w izododekanie (WE 250-816-8,
CAS 31807-55-3). Izododekan dziata réwniez jako $rodek stabilizujacy wiasciwosci
wybuchowe. Najwyzszym mozliwym stezeniem gwarantujagcym bezpieczne stosowanie
substancji jest roztwér 27%.

W jaki sposéb ww. substancje nalezy zidentyfikowac i nazwacé na potrzeby rejestracji?

Zgodnie z definicjg substancji z rozporzadzenia REACH nalezy poming¢ rozpuszczalniki, ktore
mogq by¢ wyodrebnione bez wptywu na stabilno$¢ substancji i bez zmiany jej skfadu.
Poniewaz w powyzszym przypadku izododekan dziata rowniez jako Srodek stabilizujacy i nie
moze by¢ catkowicie wyodrebniony ze wzgledu na witasciwosci wybuchowe substancji, musi
on zosta¢ uznany za dodatek, a nie jedynie rozpuszczalnik. Substancje taka nalezy wcigz
uzna¢ za substancje jednosktadnikowg. Powinna ona zosta¢ zatem zarejestrowana jako
roztwor o najnizszym mozliwym stezeniu izododekanu, ktdéry gwarantuje bezpieczne
uzytkowanie:
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Peroksydiweglan dietylu (gorne stezenie graniczne: 27%). Izododekan nalezy podac¢ w
rubryce ,Dodatki” i okresli¢ jego funkcje stabilizujaca.

7.2. ZOLIMIDINE (ZOLIMIDYNA)

Wyprodukowany roztwor metanolowy zawiera ,,zolimidyne” (WE 214-947-4; CAS 1222-57-7,
C14H12N202S) oraz ,imidazol” (WE 206-019-2; CAS 288-32-4, CsHs4N2). Po usunieciu
rozpuszczalnika ,metanolu” oraz optymalizacji procesu produkcyjnego substancja posiada
zakres czystosci wynoszacy: 74-86 % zolimidyny oraz 4-12% imidazolu.

W jaki sposdb ww. substancje nalezy zidentyfikowac i nazwaé na potrzeby rejestracji?

Zgodnie z definicjg substancji z rozporzadzenia REACH nalezy pomina¢ rozpuszczalniki, ktére
moga by¢ wyodrebnione bez wptywu na stabilno$¢ substancji i bez zmiany jej sktadu. Jak w
powyzszym przypadku metanol moze by¢ oddzielony bez Zzadnych trudnosci; nalezy
zarejestrowac substancje bez rozpuszczalnika.

Zasadniczo substancje uznaje sie za jednosktadnikowg, jesli jeden gtéwny skitadnik tej
substancji jest obecny w stezeniu = 80%. Substancje uznaje sie za substancje
wielosktadnikowg, jesli kilka gtéwnych sktadnikdw wystepuje w stezeniu = 10% oraz < 80%.
Powyzszy przyktad jest przypadkiem granicznym, poniewaz wartosci progowe zostaty
przekroczone. Substancja te mozna wiec uznaé za substancje jednosktadnikowg ,zolimidyne”
lub za substancje wielosktadnikowg - mase reakcyjna ,zolimidyny” i ,,imidazolu”.

W takim przypadku granicznym do podjecia decyzji o tym, jak najlepiej opisa¢ substancje,
mozna wykorzystac¢ typowego stezenia gtownych sktadnikow substancji, np.:

(1) (1) Jesli typowe stezenie zolimidyny wynosi 77%, a imidazolu 11%, zaleca sie uznanie
substancji za mase reakcyjng zolimidyny i imidazolu;

(2) (2) Jesli typowe stezenie zolimidyny wynosi 85%, a imidazolu 5%, zaleca sie uznanie
substancji za substancje jednosktadnikowg o nazwie ,zolimidyna”.

7.3. Mieszanina izomerow

Dana substancja jest mieszaning (masg reakcyjng) dwdch izomerow powstatg w wyniku
reakcji produkcji. Poszczegdlne izomery zostaty zgtoszone do wykazu EINECS. W dyrektywie
67/548/EWG okreslono zasady dotyczace wprowadzania substancji do obrotu. Poniewaz
sposob produkcji substancji byt nieistotny, wykaz EINECS objat dang mieszanine wpisami dla
dwéch poszczegdélnych izomerdw. Rozporzadzenie REACH wymaga jednak rejestracji
substancji wyprodukowanych. Decyzja, do jakiego stopnia rozne etapy wytwarzania
substancji objete sg definicjg ,produkcji”, jest podejmowana na podstawie indywidualnego
przypadku. Jezeli mieszanina izomerdw jest zarejestrowana jako substancja wielosktadnikowa
(zgodnie z wytycznymi z rozdziatu 4.2.2), to badanie danej substancji nie jest konieczne, jesli
profil zagrozenia substancji mozna w petni okresli¢ na podstawie danych o poszczegdlnych
sktadnikach.
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1. Nazwa i inne identyfikatory

Przykiady

Nazwa IUPAC lub inna
miedzynarodowa nazwa
chemiczna (substancji)

Inne nazwy (substancji)

Numer WE (substancji)
Nazwa WE
Opis WE

Numer CAS (substancji)
Nazwa CAS

Numer WE (sktadnik A)
Nazwa WE

Opis WE

Numer WE (sktadnik B)
Nazwa WE

Opis WE
Numer CAS (sktadnik A)

Nazwa CAS

Numer CAS (sktadnik B)
Nazwa CAS

Inne kody identyfikacyjne
Odniesienie

Reaction mass of

2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bisethanol and
2,2'-[[(5-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bisethanol (Masa reakcji 2,2'-[[(4-metylo-
1H-benzotriazolo-1-ilo)metylo]imino]bisetanolu i 2,2'-[[(5-
metylo-1H-benzotriazolo-1-ilo)metylo]imino]bisetanolu)

2,2'-[[(methyl-1H-benzotriazol-1-yl)methyl]imino]bisethanol
(2,2'-[[(metylo-1H-benzotriazolo-1-
ilo)metylo]imino]bisetanol)

Reaction mass of Ethanol, 2,2'-[[(methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis- and water (Masa reakcji (2,2'-
[[(metylo-1H-benzotriazolo-1-ilo)metylo]imino]bis- i wody)
Ethanol, 2,2'-[[(methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis- (9CI) isomeric compound (etanol, 2,2'-
[[(metylo-1H-benzotriazolo-1-ilo)metylo]imino]bis- (9CI)
zwigzek izomeryczny)

Dla tej substancji nie istnieje numer WE, poniewaz
mieszanina izomerdw nie zostata zgtoszona do wykazu
EINECS. Zostata jednak objeta w wykazie EINECS wpisami
swoich sktadnikéw (279-502-9, 279-501-3).

niedostepna
niedostepna

279-502-9
2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bisethanol

/

279-501-3
2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bisethanol

/

80584-89-0

Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis-

80584-88-9
Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis-

Numer ENCS 5-5917
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2. Informacje dotyczace sktadu - giéwne sktadniki

Gtowne sktadniki

Nazwa IUPAC Numer Wzor Zakres

CAS czast. ?tt,zien
Metoda wag.
Hilla b

A | Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl- | 80584-89-0 | 279-502-9 C12H18N402 | 60 50-70
1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis-

B | Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl- | 80584-88-9 | 279-501-3 C12H18N402 | 40 30-50
1H-benzotriazol-1-
yl)methyl]imino]bis-

Gtowne skitadniki

Inne nazwy

2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-yl)methyl]imino]bisethanol

B 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-yl)methyl]imino]bisethanol

Gtowne sktadniki

' Nazwa WE

A 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1- /
yl)methyl]imino]bisethanol

B 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1- /
yl)methyllimino]bisethanol

Gtowne skladniki

' Nazwa CAS Numer CAS

A Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1- 80584-89-0
yl)methyl]imino]bis-

B Ethanol, 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1- 80584-88-9
yl)methyl]imino]bis-
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‘ Gléwne skiadniki

W2zor czasteczkowy
Metoda CAS

Kod SMILES

Wzor strukturalny

A / HiC N, OCCN(CCO)Cn2nnclcc(C)cccl2
\©[N’N OH
S
OH
B / CH, OCCN(CCO)Cn2nnclc(C)ccecl2
N
A
N OH
LN

OH

Gtowne sktadniki

Zakres masy czasteczkowej

\ Masa czagsteczkowa [g mol-1]

250 /
B 250 /
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7.4. Aromat AH

Aromat AH skfada sie z gamma (izo-alfa) metylojononu oraz jego izomerdéw. Produkowany
jest w trzech réznych gatunkach (A, B, C), ktére rdznig sie od siebie stosunkiem izomerdéw.

W tabeli ponizej znajduje sie zestawienie sktadu réznych gatunkéw aromatu.

Sklad roznych gatunkéw aromatu AH Zakres stezen [%]

Ogolny
Zakres stezenia [%] Gatunek A Gatunek B Gatunek C zakres
stezen

gamma (iso-alpha) methyl
ionone (gamma (izo-alfa) 80 - 85 65 -75 50 - 60 50 - 85
metylojonon)

delta (iso-beta) methyl
ionone (delta (izo-beta) 6-10 3-7 3-7 3-10
metylojonon)

alpha n—n_'lethyl ionone (alfa 3.11 10 - 20 20 - 30 3-30
n-metylojonon)

gamma n-methyl
ionone(gamma n- 0,5-1,5 2-4 2-4 0,5-4
metylojonon)

beta n-methyl ionone (beta 0,5-1,5 4-6 5.15 0,5 - 15
n-metylojonon)
pseudo methyl ionones

: 0,5-1,5 1-3 1-3 0,5-3
(pseudometylojonony)

Istnieje kilka mozliwosci identyfikacji substancji:

e Gatunek A zawiera co najmniej 80% izomeru gamma (izo-alfa) metylojononu, a zatem
substancje taka mozna uznac¢ za substancje jednosktadnikowg zawierajacg izomer
gamma (izo-alfa) metylojononu oraz inne izomery jako zanieczyszczenia.

e Gatunki B i C zawierajg mniej niz 80% izomeru gamma (izo-alfa) metylojononu oraz
>10% innych izomerdw. Mozna je zatem uznac za substancje wielosktadnikowe:

o Gatunek B: jako masa reakcyjna gamma(izo-alfa) metylojononu (65-75%) i alfa-
n metylojononu (10-20%) plus inne izomery w postaci zanieczyszczen.

o Gatunek C: jako masa reakcyjna gamma(izo-alfa) metylojononu (50-60%) i alfa-
n metylojononu (20-30%) plus inne izomery w postaci zanieczyszczen.

Sktad jest zmienny i czasami izomer wystepuje w ilosci = 10% (w zwigzku z czym nazywany
jest zwykle gtdwnym sktadnikiem), a czasami w ilosci < 10% (w zwigzku z czym nazywany
jest zwykle zanieczyszczeniem).

Istnieje mozliwo$¢ zarejestrowania poszczegolnych gatunkéw osobno. Oznaczatoby to trzy
rejestracje. Uzasadnione moze by¢ jednak podejscie przekrojowe do danych.
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Mozna tez rozwazyc¢ nastepujace mozliwosci:

e Jedna rejestracja jako substancji jednosktadnikowej z dwoma podgatunkami. W tym
przypadku podgatunki nie spetniajg zasady 80% (zob. rozdziat 4.2.1);

e Jedna rejestracja jako zdefiniowanej masy reakcyjnej 5 izomerdw (substancja
wielosktadnikowa). W tym przypadku niektére izomery (gtdéwne sktadniki) nie spetniajg
zasady 10%, ktora odroznia sktadniki gtdwne od zanieczyszczen (zob. rozdziat 4.2.2).

¢ Jedna rejestracja jako zdefiniowanej masy reakcyjnej, przy czym zmiennos¢ sktadu jest
objeta przez petny zakres dla kazdego izomeru.

Warto tez rozwazy¢ nastepujgce kwestie:

e Wszystkie trzy gatunki substancji majgq takie same lub bardzo zblizone witasciwosci
fizykochemiczne.

o Wszystkie trzy gatunki substancji majq podobne zastosowanie i scenariusze narazenia.

e Wszystkie gatunki majq takg sama klasyfikacje zagrozenia i oznakowanie, a ich karty
charakterystyki oraz raporty bezpieczenstwa sg identyczne.

o Dostepne dane badawcze (oraz przyszie badania) uwzgledniajg zréznicowanie tych
trzech gatunkow.

W tym przyktadzie opisano identyfikacje substancji jako zdefiniowanej masy reakcyjnej
zawierajacej 5 izomerdéw (substancja wielosktadnikowa). W takim przypadku konieczne jest
stosowne uzasadnienie odstepstwa od reguty 80% (zob. rozdziat 4.2.1) oraz progu 10%
(definicja substancji wielosktadnikowej, zob. rozdziat 4.2.2). Poniewaz kazdy gatunek
substancji jest produkowany jako taki, sktad kazdego z nich nalezy okresli¢ w dokumentacji
rejestracyjnej. Ze wzgledow formalnych moga jednak by¢ konieczne co najmniej dwie
rejestracje: (1) gamma (izo-alfa) metylojononu oraz (2) masy reakcyjnej gamma (izo-alfa)
metylojononu i alfa-n metylojononu.

Identyfikacja substancji

Aromat AH jest produkowany w trzech réznych gatunkach (A, B i C) o tym samym sktadzie
jakosciowym, lecz roznym sktadzie iloSciowym. Wszystkie trzy gatunki sg opisane w jednej
dokumentacji rejestracyjnej dla substancji wielosktadnikowej. Chociaz oznacza to pewne
odstepstwo od definicji, rejestracja substancji jako substancji wielosktadnikowej jest
uzasadniona, poniewaz: (1) dostepne dane badawcze uwzgledniajg odmiennos$¢ trzech
gatunkow substancji, (2) wszystkie trzy gatunki substancji majg podobne wiasciwosci
fizykochemiczne, (3) wszystkie gatunki substancji majg takg sama klasyfikacje zagrozenia i
oznakowanie (a tym samym identyczne karty charakterystyki) oraz (4) wszystkie trzy rodzaje
substancji majg podobne zastosowanie i scenariusze narazenia (a tym samym podobne
raporty bezpieczenstwa chemicznego).

1. Nazwa i inne identyfikatory

Nazwa IUPAC lub inna Reaction mass (masa reakcyjna)
miedzynarodowa nazwa 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)but-3-en-2-
chemiczna one;

3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)but-3-en-2-
one (3- metylo-4-(2,6,6-trimetylo-1-cyclohekseno-1-ilo)but-
3-en-2-o0n)
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[R-(E)]-1-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-
one;
1-(6,6-methyl-2-methylenecyclohex-1-yl)pent-1-en-3-one;
1-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)pent-1-ten-3-one (Masa
reakcji 3-metylo-4-(2,6,6-trimetylo-2-cyclohekseno-1-ilo)but-
3-en-2-onu; 3- metylo-4-(2,6,6- trimetylo-1- cyclohekseno-1-
ilo)but-3-en-2-onu; [R-(E)]-1-(2,6,6- trimetylo-2-
cyclohekseno-1-ilo)pent-1-en-3-onu; 1-(6,6- metylo-2-
metylenocycloheks-1-ilo)pent-1-en-3-onu; 1-(2,6,6-
trimetylo-1- cyclohekseno-1-ilo)pent-1-ten-3-onu)

Inne nazwy Methyl Ionone Gamma Quality A
Methyl Ionone Gamma Quality B
Methyl Ionone Gamma Quality C

Numer WE niedostepna
Nazwa WE /
Opis WE /
Numer CAS niedostepna
Nazwa CAS /

2. Informacje dotyczace skiadu — gtowne sktadniki

Teoretycznie mogg wystepowac dodatkowe enancjomery. Zbadano jednak nastepujace:

Gtowne skiladniki

Nazwa IUPAC Numer Numer WE W2z6r Min. Maks.
CAS czast. stez. (% stez. (%
Metoda wag.) wag.)
R IE]
A 3-methyl-4-(2,6,6- | 127-51-5 | 204-846-3 C14H220 50 85
trimethyl-2-

cyclohexen-1-
yhbut-3-en-2-one
(3-metylo-4-
(2,6,6- trimetylo-
2- cyclohekseno-1-
ilo)but-3-en-2-on)
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B 3-methyl-4-(2,6,6- | 79-89-0 | 201-231-1 C14H220 3
trimethyl-1-
cyclohexen-1-
yl)but-3-en-2-one
(3- metylo-4-
(2,6,6-trimetylo-1-
cyclohekseno-1-
ilo)but-3-en-2-on)

C [R-(E)]-1-(2,6,6- 127-42-4 | 204-842-1 C14H220 3
trimethyl-2-
cyclohexen-1-
yl)pent-1-en-3-one
([R-(E)]-1-(2,6,6-
trimetylo-2-
cyclohekseno-1-
ilo)pent-1-en-3-
on)

D 1-(6,6-methyl-2- niedoste | niedostepna | C14H220 0,5
methylenecyclohex | pna
-1-yl)pent-1-en-3-
one (1-(6,6-
metylo-2-
metylenocycloheks
-1-ylo)pent-1-en-
3-on)

E 1-(2,6,6-trimethyl- | 127-43-5 | 204-843-7 C14H220 0,5
1-cyclohexen-1-
ypent-1-en-3-one
(1-(2,6,6-
trimetylo-1-
cyclohekseno-1-
ilo)pent-1-ten-3-
on)

10

30

15

Gléwne skiadniki

\ Inne nazwy

A alpha-iso-methyl ionone; gamma methyl ionone
B beta-iso-methyl ionone; delta methyl ionone
C alpha-n-methyl ionone

D gamma-n-methyl ionone
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‘ E ’ beta-n-methyl ionone

Gtowne skiladniki

L EVAYER)AS

A 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)-3-buten-2-one /
B 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)-3-buten-2-one /
C [R-(E)]-1-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one /
D 1-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one /

E 1-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one (1- /
(2,6,6- trimetylo-1-cyclohekseno-1-ilo)pent-1-ten-3-on)

Gtowne sktadniki

Nazwa CAS Numer CAS
A 3-Buten-2-one, 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)- 127-51-5
B 3-Buten-2-one, 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)- 79-89-0

C 1-Penten-3-one, 1-[(1R)-2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)]-, (1E)- | 127-42-4
D niedostepna niedostepna

E 1-Penten-3-one, 1-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)- 127-43-5

Gtowne skiladniki

Inne kody identyfikacyjne Odniesienie

A | 2714 FEMA
07.036 EU Flavour Register
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B 07.041
C 2711
07.009

D | niedostepna

E 2712
07.010

EU Flavour Register

FEMA
EU Flavour Register

niedostepna

FEMA
EU Flavour Register

Gtowne sktadniki

Wzor strukturalny

Kod SMILES

Wzor
czasteczkowy
Metoda CAS

A C14H220

B C14H220

C C14H220

D C14H220

E Ci14H220

5
5
sen
PUNY
5

0=C(C(=CC(C(=CCC1)C)C1(C)C)C)
C

O=C(C(=CC(=C(ccc1)C)c1(c)6)0)
C

0=C(C=CC(C(=CCC1)C)C1(C)C)CC
C=C1CCCC(C)(C)C1/C=C/C(=0)CC

0=C(C=CC(=C(CCC1)C)C1(C)C)CC
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Gtowne sktadniki

Masa czasteczkowa [g mol] Zakres masy czasteczkowej

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

3. Informacje dotyczace sktadu — zanieczyszczenia i dodatki

Zanieczyszczenia

Nazwa IUPAC | Numer Numer WE | Wz6r Typowe Zakres
CAS czast. stez. (% | stezen (%
wag.) wag.)
F
Liczba nieokreslonych zanieczyszczen: 11 (pseudometylojonony)
Laczne stezenie nieokreslonych zanieczyszczen: 0,5-3% wagowych
~Additives” — dodatki
Nazwa IUPAC | Numer Numer WE | Wz6r Typowe Zakres
CAS czast. stez. (% | stezen (%
wag.) wag.)
G Butylated 128-37-0 | 204-881-4 | C15H240 | 0,1 0,05 -0,15
Hydroxytoluene
(BHT)
(butylowany
hydroksytoluen)

4. Informacje dotyczace roznych gatunkéw substancji

Ponizej podano zakresy stezen pieciu gtdwnych skfadnikow wystepujacych w trzech réznych
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gatunkach substancji:

Zakres stezenia [%] Gatunek A Gatunek B Gatunek C

gamma (iso-alpha) methyl 80 - 85 65 - 75 50 - 60
ionone (gamma (izo-alfa)
metylojonon)

delta (iso-beta) methyl ionone 6-10 3-7 3-7
(delta (izo-beta) metylojonon)

alpha n-methyl ionone (alfa n- 3-11 10 - 20 20 - 30
metylojonon)

gamma n-methyl ionone(gamma 0,5-1,5 2-4 2-4
n-metylojonon)

beta n-methyl ionone (beta n- 0,5-1,5 4 -6 5-15
metylojonon)

pseudo methyl ionones 0,5-1,5 1-3 1-3
(pseudometylojonony)

7.5. Mineraty

Minerat definiuje sie jako kombinacje sktadnikéw nieorganicznych wystepujacg w skorupie
ziemskiej i posiadajaca charakterystyczny sktad chemiczny, postaé krystaliczng (od
wysokokrystalicznej do amorficznej) oraz wtasciwosci fizykochemiczne.

Mineraty nie podlegajg rejestracji, o ile spetniajq kryteria definicji substancji wystepujacej w
przyrodzie (art. 3 pkt 39 rozporzadzenia REACH) i nie sq chemicznie modyfikowane (art. 3
pkt 40 rozporzadzenia REACH). Dotyczy to mineratéw, ktérych struktura chemiczna pozostaje
niezmieniona, nawet jesli s poddawane procesowi chemicznemu lub obrébce chemicznej albo
transformacji mineralogicznej, przeprowadzonej na przyktad w celu usuniecia zanieczyszczen.

Niektore mineraty mozna opisac jednoznacznie za pomocg sktadu chemicznego (zob. rozdziaty
4.2.1 i 4.2.2 dotyczace substancji jednosktadnikowych i wielosktadnikowych), ale w
przypadku innych sam skfad chemiczny nie wystarcza do jednoznacznej identyfikacji (zob.
rozdziat 4.2.3).

W przeciwienstwie do innych substancji jedno- i wieloskfadnikowych wiele mineratow nalezy
identyfikowa¢ zaréwno na podstawie sktadu chemicznego, jak i struktury wewnetrznej (np.
okreslonej za pomocg dyfrakcji promieni rentgenowskich), poniewaz dopiero obie te cechy
naraz stanowig istote mineratu i decydujg o jego wtasciwosciach fizykochemicznych.

Tak jak w przypadku innych substancji wielosktadnikowych do identyfikacji substancji (jako
kombinacji sktadnikéw nieorganicznych) wykorzystuje sie m.in. numer CAS mineratu. Numery
CAS sktadnikéw nieorganicznych (okres$lonych przez mineralogie systematyczng)
wykorzystuje sie do opisania poszczegdlnych sktadnikéw. W przypadku wyprodukowania
odrebnego skfadnika nieorganicznego (substancji jednoskfadnikowej) do identyfikacji
substancji nalezy stosowac¢ numer CAS. Na przyktad:

¢ Kaolin (EINECS: 310-194-1, CAS: 1332-58-7) jest mineratem sktadajacym sie gtéwnie
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z kaolinitdw pierwotnych i wtérnych (EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7), tj.
uwodnionego glinokrzemianu.

Jesli kaolin poddany zostanie procesowi rafinacji w celu wyprodukowania pojedynczego
sktadnika, np. kaolinitow, to numery CAS/EINECS substancji beda nastepujace: EINECS:
215-286-4, CAS: 1318-74-7.

e Minerat bentonit (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9), opisany w EINECS jako ,Glina
koloidalna. Sktada sie gtéwnie z montmorylonitu”, zawiera duzg ilos¢ skiadnika
nieorganicznego montmorylonitu (EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-0), ale nie tylko.

W przypadku wyprodukowania czystego montmorylonitu (EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-
93-0) substancje identyfikuje sie za pomocg numeru CAS montmorylonitu.

Nalezy podkresli¢, ze bentonitu (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9) oraz montmorylonitu
(EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-0) nie uznaje sie za substancje tozsame.

Podsumowujac, nazwe mineratu tworzy sie na ogo6t na podstawie kombinacji jej
nieorganicznego sktadnika lub sktadnikéw. Mineraty mozna wuzna¢ za substancje
jednosktadnikowe lub wielosktadnikowe (zob. rozdziat 4.2.1 i 4.2.2). Niektérych mineratéw
nie mozna opisa¢ jednoznacznie za pomocg ich sktadu chemicznego; do dostatecznej
identyfikacji wymagajg one dodatkowego opisu fizycznego lub parametréw obrébki (zob.
rozdziat 4.2.3). Kilka przyktadéw podano w tabeli ponizej.
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Przykiady mineratéow

N\ EVAZE]

Cristobalite
(krystobalit)

Quartz
(kwarc)

Kieselguhr

Dolomite
(dolomit)

Feldspar-
group
minerals
(mineraty

grupy
Feldspar)

Talc (talk)

Vermiculite
(wermikulit)

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

Dodatkowy opis

02Si (struktura krystaliczna: symetria
szescienna)

02Si (struktura krystaliczna: symetria
romboedryczna)

Substancja znana réwniez jako: Diatomite,
Kieselgur i Celite

Opis:

Miekka krzemionkowa kopalina sktadajqca sie
ze szczatek niewielkich prehistorycznych
roslin wodnych. Zawiera gtéwnie krzemionke.

CH20s3.1/2Ca.1/2Mg

Substancja nieorganiczna stanowiaca produkt
reakcji wysokotemperaturowej kalcynaciji,
podczas ktorej zachodzi homogeniczna,
jonowa dyfuzja wzajemna pomiedzy réznymi
iloSciami tlenku glinu, tlenku baru, tlenku
wapnia, tlenku magnezu, tlenku krzemu oraz
tlenku strontu, prowadzac do utworzenia
struktury krystalicznej.

Mg3H2(Si03)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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Dane analityczne wymagane dla mineratow

Sktad pierwiastkowy Skfad chemiczny ukazuje catosciowy skiad danego
mineratu bez wzgledu na liczbe skfadnikdéw i ich zawartosc
w minerale. Zgodnie z obowigzujacg konwencjq skiad
chemiczny jest wyrazany w formie tlenkowej.

Dane spektralne (XRD lub | XRD albo inne techniki moga stuzy¢ do identyfikacji
rownowazne) mineratéw na podstawie ich struktury krystalograficznej.

Charakterystyczne piki XRD lub odpowiednie alternatywne
dane identyfikujgce minerat nalezy przedtozy¢ wraz z
krotkim opisem metody analitycznej lub odnosnikami do

literatury.
Typowe wilasciwosci Mineraty majq charakterystyczne wiasciwosci
fizykochemiczne fizykochemiczne umozliwiajace uzupetnienie ich

identyfikacji, np.

- - bardzo niska twardos¢

- zdolnos$¢ pecznienia

- ksztatty diatomitu (mikroskop optyczny)
- bardzo wysoka gestosc

- powierzchnia wtasciwa (adsorpcja azotu)

7.6. Olejek eteryczny z lawendy (Lavandin grosso)

Olejki eteryczne to substancje pozyskiwane z roslin. Mozna je wiec scharakteryzowaé jako
substancje o pochodzeniu roslinnym.

Substancje pochodzenia roslinnego to zasadniczo ztozone substancje naturalne otrzymywane
w wyniku przetwarzania roslin lub ich czesci poprzez obrobke, taka jak ekstrakcja, destylacja,
ttoczenie, frakcjonowanie, oczyszczanie, zatezanie lub fermentacja. Sktad takich substancji
jest rézny w zaleznosci od rodzaju, gatunku, warunkéw wzrostu oraz okresu zbioru roslin
zrédtowych, a takze zastosowanych metod obrdbki.

Olejki eteryczne mozna okresla¢ na podstawie gtownych sktadnikow, tak jak w przypadku
substancji wielosktadnikowych. Jednakze w sktad olejkéw eterycznych moze wchodzi¢ do
kilkuset sktadnikow, ktére mogq znaczaco sie roézni¢ w zaleznosci od wielu czynnikéw (np.
rodzaju, gatunku, warunkdéw wzrostu, okresu zbioru, zastosowanych proceséw). Dlatego opis
gtownych skfadnikéw jest czesto niewystarczajacy do identyfikacji takich substancji UVCB.
Olejki eteryczne opisuje sie za pomocq rosliny zrédiowej oraz procesu obrdébki zgodnie z
opisem w rozdziale 4.3.1 (substancje UVCB podtypu 3).

Dla wielu olejkow eterycznych istniejg odpowiednie normy przemystowe (dla wielu olejkéw

eterycznych réwniez normy ISO-). Informacje o normach mozna poda¢ dodatkowo. Dang
substancje nalezy jednak identyfikowa¢ na podstawie substancji wyprodukowanej.

Ponizszy przyktad dotyczy ,olejku eterycznego z Lavandin grosso”, dla ktérego istnieje norma
ISO (ISO 8902-1999).
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1. Nazwy i inne identyfikatory

Zrédto

Gatunek

Lavendula hybrida grosso (Lamiaceae)

Proces

Opis procesow reakcji (bio)chemicznej zastosowanych do produkcji substancji:

40°C.

Destylacja z parg wodng kwitngcych czubkéw rosliny Lavendula hybryda grosso
(Lamiaceae), a nastepnie oddzielenie wody od olejku eterycznego;

Zachodzacy nastepnie proces oddzielenia jest samorzutnym procesem fizycznym, ktory
zwykle zachodzi w separatorze (kolbie ptaskodennej) umozliwiajgc tatwe wyodrebnienie
odseparowanego olejku. Temperatura na tym etapie procesu destylacji wynosi okoto

Nazwa

Nazwa IUPAC lub inna
miedzynarodowa nazwa chemiczna

Numer WE
Nazwa WE
Opis WE

Numer CAS
Nazwa CAS

Essential oil of Lavendula hybrida grosso
(Lamiaceae) (Olejek eteryczny z Lavendula hybrida
grosso (Lamiaceae))

297-385-2

Lavender, Lavandula hybrida grosso, ext.
Ekstrakty i ich fizycznie modyfikowane zwigzki
pochodne, takie jak tynktury, konkrety, absoluty,
olejki eteryczne, oleozywice, terpeny, frakcje
bezterpenowe, destylaty, pozostatosci itd.
otrzymywane z Lavandula hybrida grosso, Labiatae
31.

93455-97-1
Lavender, Lavandula hybrida grosso, ext.

31, Labiatae” i ,Lamiaceae” to synonimy.
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Informacje dotyczace sktadu — sktadniki znane

Znane skiladniki

Nazwa chemiczna
WE

CAS
IUPAC
inne

WE

linalyl acetate (octan linalilu)
CAS

1,6-Octadien-3-ol, 3,7-
dimethyl-, acetate

IUPAC

3,7-Dimethyl octa-1,6-dien-
3-yl acetate

WE

linalool

CAS

1,6-octadien-3-ol, 3,7-
dimethyl-

IUPAC

3,7IDimethyI octa-1,6-diene-
3-o0

WE

Bornan-2-one (bornan-2-on)
CAS

Bicyclo[2.2.1] heptan-2-one,
1,7,7-trimethyl-

IUPAC

1,7,7-
Trimethylbicyclo[2.2.1]-2-
heptanone

Inne

camphor (kamfora)

EC

Cineole (cyneol)

CAS

2-oxabicyclo [2.2.2]octane,
1,3,3-trimethyl-

IUPAC

1,3,3-Trimethyl-2-
oxabicyclo[2.2.2]octane
Inne

1,8-cineole

WE
204-116-4

CAS
115-95-7

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

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

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

Typowe
stez.
(% wag.)

C12H2002 33 28 - 38
C10H180 29,5 24 - 35
C10H160 7 6-8
C10H180 5,5 4 -7
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WE

P-menth-1-en-4-ol

CAS

3-Cyclohexen-1-ol, 4-
methyl-1-(1-methylethyl)-
IUPAC
1-(1-Methylethyl)-4-methyl-
3-cyclohexen-1-ol

Inne

terpinene-4-ol

WE
2-Isopropenyl-5-methylhex-
4-enyl acetate (octan 2-
izopropenylo-5-metyloheks-
4-enylu)

CAS4-Hexen-1-ol, 5-methyl-
2-(1-methylethenyl)-,
acetate

IUPAC
2-(1-Methylethenyl)-5-
methylhex-4-en-1-ol

Inne

(£)-Lavandulol acetate

WE
DL-borneol

CAS
Bicyclo[2.2.1]heptan-2-al,
1,7,7-trimethyl-, (1R,2S,4R)-
rel-

IUPAC

(1R,2S,4R)-rel-1,7,7-
trimethyl
bicyclo[2.2.1]heptan-2-ol
Inne

borneol

WE

Caryophyllene (kariofilen)
CAS
Bicyclo[7.2.0]Jundec-4-ene,
4,11,11-trimethyl-8-
methylene-, (1R,4E,9S)-

IUPAC
(1R,4E,9S5)-4,11,11-
trimethyl-8-methylene
bicyclo[7.2.0]Jundec-4-ene

Inne
trans-beta-caryophyllene

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

WE
247-327-7

CAS
25905-14-0

WE
208-080-0
CAS
507-70-0

WE
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 2’;;57 11 Hvie3 WE CisH24 1,1 0,2-2
-7,11-dimethyl-3- - -
methyI(e(r|15(§d§)d1elce?j-1,6,1|0-3 242-582-0

triene -7,11-dimetylo-3-
metylenododeka-1,6,10- CAS
trien) 18794-84-8
CAS

1,6,10-Dodecatriene, 7,11-
dimethyl-3-methylene-,

(6E)-

IUPAC

(E)-7,11-Dimethyl-3-
methylene-1,6,10-

dodecatriene

Inne

trans-beta-farnesene

J WE WE CioH16 1 0,5-1,5
(R)-p-mentha-1,8-diene 227-813-5
CAS CAS
cyclohexen, 1-methyl-4-(1- 5089-27-5
methylethenyl)-, (4R)-

IUPAC
(4R)-1-Methyl-4-(1-
methylethenyl)cyclohexene
Inne

limonene (limonen)

K WE WE CioH1s 1 0,5-1,5
3,7-dimethylocta-1,3,6- 237-641-2
ene
1,3,6-Octatriene, 3,7- 13877-91-3
dimethyl-

IUPAC
3,7-Dimethylocta-1,3,6-
triene

Inne

cis-beta-ocimene

Znane skifadniki = 10%

Znane skiladniki

L EVAYER") S

A linalyl acetate Ci2H2002

B linalool C10H180
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Znane skiladniki

Nazwa CAS
A linalyl acetate Ci2H2002 115-95-7
B linalool Ci0H180 78-70-6

Powiazane numery CAS

Znane skiladniki

Wzor czasteczkowy
Metoda CAS

A Ci12H2002

B Ci0H180

Wzor strukturalny

H,C
CH4
OH
HaC
\I/’ _ZCH,
CH, HsC

Kod SMILES

Znane skiladniki

Zakres masy czasteczkowej

Masa czasteczkowa

A 196,2888

B 154,2516

/
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7.7. Olejek chryzantemowy i jego wyodrebnione izomery

Pewna firma produkuje olejek chryzantemowy uzyskiwany w procesie ekstrakcji ze
zmiazdzonych kwiatéw i lisci Chrysanthemum cinerariaefolium (Compositae) za pomocg
rozpuszczalnika stanowigcego mieszanine wody i etanolu (1:10). Po procesie ekstrakcji
rozpuszczalnik jest usuwany, a ,czysty” ekstrakt poddawany jest dalszej rafinacji, ktérej
wynikiem jest koncowy olejek chryzantemowy.

Ponadto z ekstraktu wyodrebniane sg dwa izomery jako masa reakcyjna nastepujacych
substancji:

Jasmolina I

(Cyclopropanecarboxylic acid, 2,2-dimethyl-3-(2-methyl-1-propenyl)-, (1S)-2-methyl-4-oxo-
3-(22Z)-2-pentenyl-2-cyclopenten-1-yl ester, (1R,3R)-; numer CAS 4466-14-2), oraz

Jasmolina II

(Cyclopropanecarboxylic acid, 3-[(1E)-3-methoxy-2-methyl-3-oxo-1-propenyl]-2,2-
dimethyl-, (1S)-2-methyl-4-ox0-3-(2Z)-2-pentenyl-2-cyclopenten-1-ylester, (1R,3R)-;
numer CAS 1172-63-0

Dodatkowo firma chce réwniez syntetyzowac¢ mieszanine izomeryczng jasmoliny I oraz II.
Firma ta stawia nastepujgce pytania:

1. Jak zidentyfikowac olejek chryzantemowy na potrzeby rejestracji?

2. Czy rejestracja olejku obejmuje mase reakcyjng wyodrebnionych izomerdw jasmoliny I
i jasmoliny II?

3. Czy syntetyzowana mieszanina dwoch izomerédw moze by¢ uznana za tozsama z
mieszaning izomerdw wyodrebnionych z olejku chryzantemowego?

1. Jak zidentyfikowac olejek chryzantemowy na potrzeby rejestracji?

Olejek chryzantemowy uznaje sie za substancje UVCB, ktérej nie mozna w petni
zidentyfikowaé na podstawie sktadu chemicznego (szczegdtowe wytyczne w rozdziale 4.3).
Konieczne sg inne parametry identyfikujgce, takie jak zrédto pochodzenia lub zastosowany
proces. Olejek chryzantemowy to substancja pochodzenia biologicznego, a wiec nalezy go
identyfikowa¢ na podstawie gatunku oraz czesci organizmu, z ktérego jest otrzymywany, a
takze zastosowanego procesu rafinacji (ekstrakcja za pomocg rozpuszczalnika). Niemniej
jednak nalezy okresli¢ sktad chemiczny oraz nazwy sktadnikéw, jezeli sq znane.

Informacje niezbedne do wystarczajacej identyfikacji substancji sq nastepujace:

Nazwa substancji Chrysanthemum cinerariafolium,
Compositae; olejek otrzymywany ze

zmiazdzonych kwiatow i lisci poprzez
ekstrakcje woda/etanolem (w proporcji
1:10)

Zrodio

Rodzaj, gatunek, podgatunek Chrysanthemum, cinerariafolium, Compositae
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Czesc¢ rosliny wykorzystana przy
wytworzeniu olejku

Proces
Metoda produkcji

Rozpuszczalnik stosowany do
ekstrakgcji

Nazwa skladnika

Pyrethrin I (pyretryna I):
2-methyl-4-oxo-3-(penta-2,4-dienyl)
cyclopent-2-enyl [1R-
[1a[S*(Z)],3B]]-chrysanthemate

Pyrethrin II (pyretryna II):
2-methyl-4-oxo0-3-(penta-2,4-dienyl)
cyclopent-2-enyl [1R-
[1a[S*(2)],3B]1]-3-(3-methoxy-2-
methyl-3-oxoprop-1-enyl)-2,2-
dimethylcyclopropanecarboxylate

Cinerin I (cyneryna I):
3-(but-2-enyl)-2-methyl-4-
oxocyclopent-2-enyl 2,2-dimethyl-3-
(2-methylprop-1-
enyl)cyclopropanecarboxylate

Cinerin II (cyneryna II):
3-(but-2-enyl)-2-methyl-4-
oxocyclopent-2-enyl 2,2-dimethyl-3-
(3-methoxy-2-methyl-3-oxoprop-1-
enyl)cyclopropane carboxylate

Jasmolina I:
2-methyl-4-oxo0-3-(pent-2-
enyl)cyclopent -2-enyl [1R-[1a
[S*(2)1,3B1]-2,2-di methyl-3-(2-
methylprop-1-enyl)cyclo
propanecarboxylate

Kwiaty i liscie

204-455-8

204-462-6

246-948-0

204-454-2

brak

Miazdzenie, a nastepnie ekstrakcja

Woda:etanol (1:10)

Informacja o sktadzie - sktadniki znane w % wagowych

121-21-1

121-29-9

25402-06-6

121-20-0

4466-14-2

30

27

38

35

10

15

10
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Jasmolina II: brak 1172-63-0 4 10
2-methyl-4-oxo0-3-(pent-2-enyl)cyclo
pent-2-en-1-yl [1R-[1a [S*(Z)],3B
(E)I1-
2,2-dimethyl-3-(3-methoxy-2-
methyl-3-oxoprop-1-
enyl)cyclopropanecarboxylate

Ponadto substancja ta zawiera do 40 skfadnikéw w stezeniu ponizej 1%.

Mozna tez rozwazy¢ identyfikacje substancji jako dobrze zdefiniowanej substancji
wielosktadnikowej zawierajacej szes¢ gtéwnych sktadnikdw (mase reakcyjng pyretryny I,
pyretryny II, cyneryny I, cyneryny II, jasmoliny I oraz jasmoliny II).

Taka substancja zostataby uznana za ,substancje wystepujaca w przyrodzie”, jesli proces jej
produkcji polegatby jedynie na ,miazdzeniu”. Bytaby rowniez zwolniona z rejestracji, chyba
ze spetnia kryteria klasyfikacji jako substancja niebezpieczna zgodnie z dyrektywa
67/548/EWG.

2. Czy rejestracja olejku obejmuje mase reakcyjna wyodrebnionych izomerow
jasmoliny Ii jasmoliny II?

Masa reakcyjna wyodrebnionych izomerdow jasmoliny I i jasmoliny II nie jest objeta rejestracjg
olejku z Chrysanthemum cinerariaefolium, Compositae, poniewaz rejestracja substancji UVCB
nie obejmuje poszczegdinych skifadnikow i odwrotnie. Mase reakcyjng jasmoliny I oraz II
uznaje sie za odmienng substancje.

Mase reakcyjng jasmoliny I oraz jasmoliny II mozna rozpatrywac¢ jako substancje
wielosktadnikowg (szczegdtowe wytyczne w rozdziale 4.2.3) zawierajacq dwa gtéwne
sktadniki.

Informacje niezbedne do wystarczajacej identyfikacji substancji sgq nastepujace:

Nazwa IUPAC substancji | Reaction mass (masa reakcyjna)
(2-methyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyclopent -2-enyl [1R-[1a
[S*(2)]1,3B]11-2,2-di methyl-3-(2-methylprop-1-enyl)cyclo
propanecarboxylate)

oraz

(2-methyl-4-oxo0-3-(pent-2-enyl)cyclopent-2-en-1-yl [1R-[1a
[S*(Z2)]1,3B (E)]]-2,2-dimethyl-3-(3-methoxy-2-methyl-3-
oxoprop-1-enyl)cyclopropanecarboxylate)

Inna nazwa Masa reakcyjna jasmoliny I i jasmoliny II

Czystos¢ substancji 95-98% wag.

Informacja dotyczaca sktadu - gtéwne sktadniki w % wagowych

Nazwa skiladnika Numer | Numer CAS Min. % | Maks.
WE %
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Jasmolina I: brak 4466-14-2 40 60
2-methyl-4-o0x0-3-
(pent-2- enyIchcIopent
-2-enyl [1R

[S* Z)] 3[3]] -2,2-di
met yI-3-( -
methylprop-1-
enyl)cyclo
propanecarboxylate

Wzér czasteczkowy Me, M

Z
=l o R\._M__jlir’leg

Wzor strukturalny a
Masa czgsteczkowa C22H3005

M = 374 g/mol

Jasmolina II: brak 1172-63-0 35 65
2-methyl-4-o0x0-3-
(pent-2-enyl)cyclo
pent-2-en-1-yl [1R-[1a
[S*(2)],3B (E)1l-
2,2-dimethyl-3-(3-
methoxy-2-methyl-3-
oxoprop-1-
enyl)cyclopropanecarbo
xylate

Wzér czasteczkowy Me, He

fos

.. E OHe

]
C21H3003
M = 330 g/mol

Wzor strukturalny
Masa czasteczkowa

3. Czy syntetyzowana mieszanine (mase reakcyjna) dwoch izomeréw mozna
uznac za tozsama z mieszaning izomeréw wyodrebnionych z olejku
chryzantemowego?

W przypadku substancji dobrze zdefiniowanych, ktére mozna wystarczajgco opisa¢ na
podstawie sktadnikéw, nie ma znaczenia, czy substancja zostata wyodrebniona z ekstraktu
czy syntetyzowana za pomocg procesu chemicznego. Dlatego syntetyzowang mase reakcyjng
jasmoliny I oraz jasmoliny II mozna uznac za takg sama mieszanine, jak mieszanine izomeréw
wyodrebniong z chryzantemy, nawet jesli otrzymywana jest w wyniku innego procesu
produkcyjnego, pod warunkiem ze czysto$¢ mieszaniny oraz zakres stezenia gtéwnych
sktadnikéw sg jednakowe.

4. Whniosek
Zidentyfikowano dwie substancje:

1. Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae; olejek otrzymywany ze zmiazdzonych
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kwiatow i lisci poprzez ekstrakcje wodg/etanolem (w proporcji 1:10)
2. Masa reakcyjna izomerdw jasmoliny I oraz jasmoliny II, bez wzgledu na proces jej
wytworzenia.

Jezeli powyzsze substancje sg stosowane wyfacznie w produktach ochrony roslin oraz
biobdjczych, to uznaje sie je za zarejestrowane zgodnie z REACH (art. 15).

7.8. Phenol, isopropylated, phosphate (fosforan izopropylowanego
fenolu)

Fosforan izopropylowanego fenolu (3:1) to substancja UVCB, dla ktdrej nie mozna w petni
okresli¢ zmiennosci grupy izopropylowej.

1. Nazwa i inne identyfikatory

Nazwa IUPAC lub inna Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (fenol,
miedzynarodowa nazwa izopropylowany, fosforan (3:1))

chemiczna

Inne nazwy Phenol, isopropylated, phosphate (fosforan

izopropylowanego fenolu)

Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (based on a
1:1 mol ratio propylene to phenol)

Numer WE 273-066-3
Nazwa WE Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (fenol,
Opis WE izopropylowany, fosforan (3:1))
/
Numer CAS 68937-41-7
Nazwa CAS Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (fenol,

izopropylowany, fosforan (3:1))

2. Informacje dotyczace sktadu - gtdwne sktadniki

Gtowne sktadniki

Nazwa IUPAC Numer CAS | Numer Wzor czagst. Typowe Zakres
WE Metoda stez. stezen
Hilla (% wag.) | (% wag.)
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Phenol,

(fenol,

fosforan (3:

isopropylated,
phosphate (3:1)

izopropylowany,

1))

68937-41-7

273-066-3

nieokreslony

Gtowne sktadniki

Nazwa WE

Nazwa CAS

Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (fenol,
izopropylowany, fosforan (3:1))

Phenol, isopropylated, phosphate (3:1) (fenol,
izopropylowany, fosforan (3:1))

Opis WE

Numer CAS

68937-41-7

7.9. Czwartorzedowe zwiazki amonowe

Pewna firma syntetyzuje nastepujace substancje:

Substancja

,Quaternary ammonium compounds, di-Cio-18-alkyldimethyl, chlorides” (czwartorzedowe

A

zwigzki amonowe, di-C10-18-alkilodimetylowe, chlorki)

Numer WE 294-392-2

Numer CAS 91721-91-4

Rozkfad dtugosci tancuchow weglowych:

Cio
Cu1
Ci2
Cis
Cia
Cis
Cie
Ci7
Cis

10%
5,5%
12%
7,5%
18%
8%
24%
7%
8%
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Substancja B

»Quaternary ammonium compounds, dicoco alkyldimethyl, chlorides” (czwartorzedowe
zwigzki amonowe, dicocoalkilodimetylowe, chlorki)

EC number 263-087-6
CAS number 61789-77-3

Firma nie zna doktadnego skfadu tej substancii.

Substancja C
»~Didodecyldimethylammonuim bromide” (bromek didodecylodimetyloamoniowy)
Substancja D

»~Didodecyldimethylammonium chloride” (chlorek didodecylodimetyloamoniowy)

Substancja E

Substancja E jest wytwarzana jako masa reakcyjna bromku didodecylodimetyloamoniowego
oraz chlorku didodecylodimetyloamoniowego (masa reakcyjna substancji C i D)

Substancja F

~Quaternary ammonium compounds, di-Cis-13-alkyldimethylammonium, chlorides”
(czwartorzedowe zwigzki amonowe, di-C14-18-alkilodimetyloweamonowe, chlorki)

EC number 268-072-8
CAS number 68002-59-5

Rozkfad dtugosci tancuchéw weglowych:

Cia 20%
Cis 10%
Cie 40%
Ci7 10%
Cis 20%

Substancja G

~Quaternary ammonium compounds, di-Cs-22-alkyldimethyl, chlorides” (czwartorzedowe
zwigzki amonowe, di-Cs-22-alkilodimetylowe, chlorki)

Rozktad dtugosci tancuchéw weglowych (pojedynczy znak prim oznacza jedno wigzanie
podwdjne, podwdjny znak prim oznacza jedno wigzanie potrojne):

C4 0,5%
Cé 3,0%
C8 6,0%
Ci0 10,0%

Ci2 12,0%
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Cl4 24,0%
C16 20,0%
C18 16,0%
C18 2,0%
C18” 0,5%
C20 4,0%
C22 2,0%

Do tej pory na potrzeby nazewnictwa firma stosowata jedynie nazwe substancji B
(,Quaternary ammonium compounds, dicocoalkyldimethyl chlorides”, numer WE 263-087-6,
numer CAS 61789-77-3), gdyz pasuje ona najbardziej do wszystkich substancji (substancje
od A do G). Firma chciataby wiedzie¢, czy mozliwe jest objecie wszystkich substancji (od A
do G) jedna rejestracjq substancji B.

1. Uwagi ogdéine

Weglowodory (parafiny, olefiny) otrzymywane z ttuszczéw i olejéw lub ich syntetyczne
substytuty identyfikuje sie na podstawie rozktadu fancuchéw weglowych lub zrédta
pochodzenia (deskryptor alkilowy), za pomocg grupy funkcyjnej (deskryptor funkcyjnosci),
np. amonowej, oraz anionu/kationu (deskryptor soli) np. chlorkowego. Rozktad dtugosci
taricucha weglowego, np. Cs-1s, dotyczy tancuchow:

nasyconych
liniowych (nierozgatezionych)

o wszystkich liczbach atoméw wegla (Cs, Co, Cio0, C11,...., C18), przy czym waski przedziat
dtugosci taricucha weglowego nie obejmuje szerszego i odwrotnie

W przeciwnym razie nalezy uzy¢ nastepujacych okreslen:
nienasycony (Cis unsaturated)

rozgateziony (C1o branched)

parzysty (Ci2-18 even-numbered)

tancuchy weglowe opisywane na podstawie zrédta pochodzenia muszg posiadac taki rozktad
tancuchéw weglowych, jaki wystepuje w zrodle pochodzenia, np. w przypadku alkiloamin
tojowych (ang.: ,tallow alkyl amines”):

Alkiloaminy tojowe w 99% skfadajq sie z pierwszorzedowych liniowych amin alkilowych o
nastepujacym rozktadzie dtugosci taricuchow weglowych (Ullman, 1985) [pojedynczy znak
prim (') oznacza jedno wigzanie podwdéjne, podwdjny znak prim (") - jedno wigzanie
potréjne]:

Ci12 1%
Ci14 3%
Ci4" 1%
Ci5 0,5%
Cl6 29%
Cl6’ 3%

Ci7 1%



94 Poradnik dotyczacy identyfikacji i nazywania substancji na podstawie
rozporzadzen REACH i CLP
Wersja 3.0 - grudzien 2023 r.

Ci8 23%
C18" 37%
C18"” 1,5%

2. Jak zidentyfikowac substancje na potrzeby rejestracji?

Kazdg substancje poroéwnuje sie z substancjg B (na podstawie ktdrej tworzono dotychczas
nazwe substancji) w celu stwierdzenia, czy dwie substancje mozna uznac za takie same.

Poréwnanie substancji A i B

Dla grup typu ,coco” w substancji B znalez¢ mozna nastepujacy rozktad dtugosci tancuchéw
weglowych (Ullmann, 1985) [pojedynczy znak prim (') oznacza jedno wigzanie podwdjne,
podwdjny znak prim (") — jedno wigzanie potréjne]:

Cé 0,5%
C8 8%
Ci0 7%
Cl12 50%
Cl4 18%
Cil6 8%
Ci8 1,5%
C18" 6%
C18” 1%

Wwida¢, ze rozktad dtugosci tancuchdéw weglowych substancji A rézni sie od rozktadu dtugosci
tancuchow weglowych ,coco” substancji B. Poniewaz sktady ilosciowy i jakosciowy obu
substancji znaczaco sie rdéznig, nie mozna ich uznac za takie same.

Poréwnanie substancji Bi C

Substancja B ,Quaternary ammonium compounds, dicoco alkyldimethyl, chlorides” to
mieszanina skifadnikéw o réznych diugosciach tancuchéw weglowych (od Ce to Cis parzyste,
liniowe, nasycone i nienasycone), a substancja C zawiera tylko jeden sktadnik o jednej
okreslonej diugosci taricucha nasyconego (Ci2) i o innym anionie (bromek). Substancji C nie
mozna wiec uznac za tozsamag z substancja B.

Poréwnanie substancji Bi D

Substancja B ,Quaternary ammonium compounds, dicoco alkyldimethyl, chlorides” to
mieszanina sktadnikow o réznych dtugosciach tancuchéw weglowych (od Cs do Cis parzyste,
liniowe, nasycone i nienasycone), a substancja D zawiera jeden skiadnik o jednej okreslonej
dtugosci tancucha nasyconego (C12) i o takim samym anionie (chlorek). Substancje B i D majg
réozne nazwy i nie mozna ich uzna¢ za takie same, poniewaz pojedynczy skfadnik nie jest
objety rejestracjg mieszaniny zawierajacej dany skfadnik i odwrotnie.
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Poréwnanie substancji B i E

Substancja E jest mieszaning substancji C i D. Obie posiadajg nasycony tancuch Ciz, lecz
odmienne aniony (bromek i chlorek). Substancja B ,Quaternary ammonium compounds,
dicoco alkyldimethyl, chlorides” opisuje mieszanine sktadnikow o réznych dtugosciach
taricuchow weglowych (od Cs do Cis parzyste, liniowe, nasycone i nienasycone) zawierajacej
anion chlorkowy. Substancja E jest opisywana tylko za pomoca tancucha weglowego Ci2 oraz
bromku jako dodatkowego anionu. Substancji B i E nie mozna zatem uznac za takie same.
Konieczna jest oddzielna rejestracja substancji E.

Poréwnanie substancji Bi F

Substancja F ,Quaternary ammonium compounds, di- Cis-18 alkyldimethylammonium,
chlorides” jest mieszaning skfadnikow o réznych dtugosciach tancuchow weglowych (od Ciato
Cis parzyste i nieparzyste, liniowe i nasycone). Substancja F rdézni sie od substancji B pod
wzgledem sktadu i zakresu rozktadu tancuchéw weglowych. Substancja F ma waski rozktad
dtugosci tancuchow weglowych i dodatkowo zawiera tancuchy weglowe Cis i Ci7. Substancje
B i F nie moga by¢ wiec uznane za takie same.

Poréwnanie substancji Bi G

Substancje B i G wydajg sie bardzo podobne, poniewaz zakres rozktadu taricuchéw weglowych
w obu przypadkach jest prawie jednakowy. Jednak substancja G zawiera dodatkowo fancuchy
weglowe Cs, C20 i C22. Rozktad diugosci tancuchéw weglowych substancji G jest szerszy niz
dla substancji B. Substancji B i G nie mozna zatem uznac za takie same.

3. Whiosek

Weglowodory (parafiny, olefiny) mozna uzna¢ za substancje tozsame tylko wtedy, gdy
jednakowe sg wszystkie trzy deskryptory (alkilowy, funkcyjnosci i soli).

W podanym przyktadzie deskryptory sg zawsze rézne. Substancje te nie mogg by¢ wiec objete
jedna rejestracjg substancji B.

7.10. Substancje ropopochodne

Przestawiono dwa przyktady wykorzystania wytycznych dla szczegdélnych substancji UVCB z
rozdziatu 4.3.2.2.

7.10.1. Frakcja benzynowa (C4-C12)

1. Nazwa i inne identyfikatory

Nazwa
Nazwa IUPAC lub inna Naphtha (petroleum), catalytic reformed
miedzynarodowa nazwa chemiczna (Bezyna ciezka (ropa naftowa), reforming
katalityczny)
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Zrédto

Identyfikacja lub opis pochodzenia
produktu

Ropa naftowa

Proces

Opis procesu rafineryjnego
Liczba atomow wegla

Temperatura wrzenia lub wartosci
graniczne

Inne wiasciwosci fizyczne, np. lepkosc¢

Numer WE

Numer CAS

Nazwa WE/nazwa CAS
Opis WE/opis CAS

Reforming katalityczny
C4-C12

od 30°C do 220°C

ponizej 7 mm?2 /s w 40°C (lepko$¢)

273-271-8
68955-35-1

Naphtha (petroleum), catalytic reformed
(Bezyna ciezka (ropa naftowa), reforming
katalityczny)

Ztozona mieszanina weglowodoréw, produkt
destylacji produktow reformingu
katalitycznego. Sktada sie z weglowodoréw
o liczbie atoméw wegla przewaznie od C4
do C12 i wrzacych w zakresie temperatur
od ok. 30°C do 220°C (90°F do 430°F).
Zawiera wzglednie wysoka ilos¢
weglowodoréw aromatycznych i
weglowodordéw o tancuchach
rozgatezionych. Produkt moze zawieraé
10% lub wiecej benzenu.

2. Informacja dotyczaca sktadu

Znane sktadniki

Nazwa IUPAC

Numer CAS

Benzene (benzen) 71-43-2

Toluene (toluen) 108-88-3

Numer WE Zakres stezen
(% wag.)

200-753-7 1-10

203-625-9 20-25
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Xylene (ksylen) 1330-20-7

215-535-7 15-20

7.10.2. Oleje gazowe (ropa naftowa)

1. Nazwa i inne identyfikatory

Nazwa IUPAC lub inna
miedzynarodowa nazwa chemiczna

Gas oils (petroleum), heavy atmospheric

Zrédto

Identyfikacja lub opis pochodzenia
produktu

Ropa naftowa

Proces

Opis procesu rafineryjnego
Liczba atomow wegla

Temperatura wrzenia lub wartosci
graniczne

Inne wiasciwosci fizyczne, np. lepkosc¢

Numer WE

Numer CAS

Nazwa WE/nazwa CAS
Opis WE/opis CAS

Destylacja atmosferyczna
C7-C35

121°C do 510°C

20 mm2/s w 40°C (lepko$¢)

272-184-2
68783-08-4
Gas oils (petroleum), heavy atmospheric

Ztozona mieszanina weglowodorow
otrzymywana w wyniku destylacji ropy
naftowej. Skilada sie z weglowodorow o
liczbie atomdéw wegla gtéwnie od C7 do C35.
Jej temperatura wrzenia wynosi od ok.
121°C do 510°C (250°F do 950°F).

2. Skitad chemiczny

Brak informacji.
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7.11. Enzymy

Przestawiono dwa przyktady wykorzystania wytycznych dla szczegdlnych substancji UVCB z
rozdziatu 4.3.2.3 dla koncentratéow enzymatycznych: subtylizyny (identyfikowanej przy uzyciu
nomenklatury IUBMB + innych skfadnikéw) oraz o-amylazy (identyfikowanej przy uzyciu
nomenklatury IUBMB + organizmu wytwarzajqcego).

7.11.1. Subtylizyna

Biatko enzymatyczne Subtylizyna

numeru IUBMB 3.4.21.62

Nazwa nadana przez IUBMB Subtilisin;

(nazwa systematyczna, nazwa enzymu, | alcalase; alcalase 0.6L; alcalase 2.5L; ALK-
synonimy) enzyme; bacillopeptidase A; bacillopeptidase

B; Bacillus subtilis alkaline proteinase
bioprase; bioprase AL 15; bioprase APL 30;
colistinase; (zob. rowniez uwagi); subtilisin J;
subtilisin S41; subtilisin Sendai; subtilisin GX;
subtilisin E; itd.

Uwagi podane przez IUBMB Subtylizyna jest endopeptydazg serynowag,
przyktadem typowym rodziny S8 peptydaz. Nie
zawiera reszt cysteinowych (choc takie
wystepujg w enzymach homologicznych).
Warianty obejmujg subtylizyne BPN' (takze
subtylizyne B, subtylopeptydaze B,
subtylopeptydaze C, Nagarse, proteinaze
Nagarse, subtylizyne Novo, proteinaze
bakteryjnga Novo) oraz subtylizyne Carlsberg
(subtylizyne A, subtylopeptydaze A, alkalaze
Novo). Poprzednio oznaczona jako EC 3.4.4.16
i ujeta w EC 3.4.21.14. Podobne enzymy
wytwarzane s przez rézne szczepy Bacillus
subtilis i inne gatunki Bacillus [1,3].

Reakcja Hydroliza biatek o szerokiej selektywnosci w
kierunku wigzan peptydowych i z preferencjq
do duzych reszt bez tadunku w P1. Hydrolizuje
amidy peptydowe

Typ reakcji Hydrolazy;

Dziata na wigzania peptydowe (peptydazy);
Serine endopeptidases (endopeptydazy
serynowe)



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

Nazwa WE

Numer CAS

Nazwa CAS

Stezenie biatka enzymatycznego

Inne biatka, peptydy i aminokwasy
Weglowodany
Lipidy

Sole nieorganiczne

Dodatkowe parametry

Inne skiadniki

232-752-2

Subtylizyna

9014-01-1

Subtylizyna

26%

39%
11%
1%

23%

Substraty i produkty

biatka lub oligopeptydy, woda
peptydy

7.11.2. c-amylaza

Biatko enzymatyczne o-amylaza

numeru IUBMB

Nazwa nadana przez IUBMB
(nazwa systematyczna, nazwa enzymu,
synonimy)

3.2.1.1

1,4-a-D-glucan glucanohydrolase;
glycogenase;

a-amylase;

alpha-amylase;

endoamylase;

Taka-amylase A
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uwag podanych przez IUBMB Dziata na skrobig, glikogen i pokrewne
polisacharydy i oligosacharydy w sposéb
losowy; grupy redukujace sg uwalniane w
konfiguracji a. Termin ,,a” odnosi sie do
poczatkowej konfiguracji uwalnianej wolnej
grupy cukrowej, a nie do konfiguracji
hydrolizowanego wigzania.

Reakcja Endohydroliza wigzan 1,4- a-D-glukozydowych
W

polisacharydach zawierajacych co najmniej trzy
1,4-o-

powigzane jednostki D-glukozy

Typ reakcji hydrolazy;

glikozydazy;

glikozydazy, tj. enzymy hydrolizujgce zwigzki
O-iS-

glikozydowe

Numer WE 232-565-6

Nazwa WE Amylase, a—

Numer CAS 9000-90-2

Powigzane numery CAS 9801—95—0, 9036-05-9, 9077-78-5, 135319-
50-5,

106009-10-3, 70356-39-7, 144133-13-1
(wszystkie anulowane)

Nazwa CAS Amylase, a—

Stezenie biatka enzymatycznego 37%

Inne skiadniki

Inne biatka, peptydy i aminokwasy 30%

Weglowodany 19%

Sole nieorganiczne 14%

Dodatkowe parametry

Substraty i produkty skrobia; glikogen; woda;

polisacharyd; oligosacharyd;
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Zalacznik I - Materialy pomocnicze

Niniejszy zatacznik zawiera wykaz stron internetowych, baz danych oraz podrecznikow,
ktére mozna wykorzysta¢ do wyszukiwania stosownych nazw IUPAC, CAS oraz WE,
numerdw CAS i WE, wzordw czasteczkowych oraz strukturalnych, w tym zapisu SMILES,
oraz innych parametrow wymaganych do identyfikacji substanciji. Nie uwzglednia on
komercyjnych baz danych i materiatéw.

Informacje ogdlne

Parametr
identyfikacyjny
substancji

U.S. Department of
Health and Human
Services

Perkin Elmer
Informatics

BIOVIA Experiment
Knowledge Base (EKB)

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

https://www.perkinelmer.com/product/

chemoffice-chemoffice

https://www.3ds.com/products-

services/biovia/products/

Opis zrodia

Zbior baz danych
oraz narzedzi
utatwiajacych
uzytkownikom
wyszukiwanie
informacji
chemicznych

Nieodptatna baza
danych zawierajaca
struktury chemiczne,
wiasciwosci fizyczne
oraz hipertacza do
stosownych
informacji

Oprogramowanie
chemiczne; Accord
Alphabetical Product
Listing



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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Nazwa i inne identyfikatory

Parametr

Zrédto

identyfikacyjny

substancji

Nazwa IUPAC

Nazwa IUPAC

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]

Opis zrodta

Oficjalna strona internetowa
IUPAC

Nazewnictwo chemiczne oraz
zalecenia IUPAC (pod patronatem
IUPAC)

Najwazniejsze publikacje IUPAC
poswiecone nazewnictwu,
aktualizacja spodziewana w 2006
r.

Najwazniejsze publikacje IUPAC
poswiecone nazewnictwu,
aktualizacja spodziewana w 2006
r.

Najwazniejsze publikacje IUPAC
pos$wiecone nazewnictwu,
aktualizacja spodziewana w lipcu
2005 .

Najwazniejsze publikacje IUPAC
poswiecone nazewnictwu

Tom wprowadzajacy poswiecony
wszystkim rodzajom zwigzkow



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

Nazewnictwo
IUBMB

Inne nazwy

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

aw_nom/

http://www.acdlabs.com/iupac/nom
enclature

http://www.acdlabs.com/iupac/nom
enclature/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/

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

Komercyjny program
komputerowy stuzacy do
nazywania substancji, ktéry moze
by¢ bardzo pomocny w nazywaniu
umiarkowanie ztozonych struktur.
Dostepny bezptatny program dla
matych czasteczek
(rekomendowany przez IUPAC).

Nomenklatura IUPAC chemii
organicznej (rekomendowane
przez IUPAC)

Kompletny wykaz akceptowanych
zwyczajowych i
potsystematycznych nazw
zrédtowych zwigzkéw
organicznych

Celem ChemExper Chemical
Directory jest stworzenie wspdlnej
i dostepnej przez Internet
nieodptatnej bazy substancji
chemicznych. W bazie tej miesci
sie wykaz substancji chemicznych
wraz z wiasciwosciami fizycznymi.
Informacje o substancji
chemicznej mozna przedktadac
oraz wyszukac za pomocg
przegladarki internetowej

Baza nomenklatury biochemicznej
IUBMB (pod patronatem IUBMB)

Nazwy ogdlne w Colour Index

(Indeksie Barw), Colour Index
International, czwarte wydanie
internetowe

INCI (Miedzynarodowe
Nazewnictwo Sktadnikow
Kosmetycznych), oficjalna strona
internetowa Rady ds. produktow
higieny osobistej

US EPA Substancje zawierajace
tancuchy weglowe o zréznicowanej
dtugosci (zakresy alkilowe z
wykorzystaniem zapisu CX-Y)



http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
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
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
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Inne https://single-market- Normy CE, oficjalna strona
identyfikatory economy.ec.europa.eu/sinale- Europejskiego Komitetu
market/ce-marking en Normalizacyjnego
Numer WE https://echa.europa.eu/information- | Wykaz WE: wyszukiwanie w
on-chemicals/ec-inventory ramach EINECS, ELINCS, NLP i
zatacznika I do 67/548/EWG
Numer CAS Oficjalna strona internetowa

http://www.cas.org

http://www.chemistry.org

serwisu rejestracyjnego CAS

Oficjalna strona internetowa
Amerykanskiego Towarzystwa
Chemicznego

Wzor czasteczkowy i strukturalny

Parametr
identyfikacyjny
substancji

SMILES

Masa
czasteczkowa i
SMILES

Niektore
parametry
fizykochemiczne

Dodatkowe
wsparcie
dotyczace
okreslonych
substancji

Zrédto

http://www.cheminfo.org/flavor/malari

a/Utilities/SMILES generator check
er/index.html

http://www.acdlabs.com/download/ch
emsk.html

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

Pytania i odpowiedzi - ECHA

Wsparcie dla konkretnej branzy przy
identyfikacji substancji - ECHA

Opis zrodta

Bezptatny generator SMILES

Nieodptatny program
ACDChemsketch (dostepny réwniez
w wersji komercyjnej)

Pakiet EPI (Estimation Programs
Interface) Suite™ jest pakietem
dziatajacym w $rodowisku
Windows®, ktory zawiera modele
oceny witasciwosci fizycznych/
chemicznych oraz losu

$srodowiskowego opracowane przez
EPA Office of Pollution Prevention
and Toxics oraz Syracuse Research
Corporation (SRQC).

Wsparcie w zakresie nazewnictwa i
charakterystyki okreslonych

substancji jest dostepne na stronie
internetowej ECHA oraz w pytaniach
i odpowiedziach.



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/
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
https://echa.europa.eu/support/qas
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
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Zataqcznik II - Wytyczne techniczne dotyczace
poszczegolnych parametrow identyfikacyjnych
substancji

Informacje w niniejszym zataczniku sg przeznaczone dla tych uzytkownikéw poradnika,
ktéorzy nie znajg zasad technicznych nomenklatury, stosowania réznych numerdw
rejestracyjnych, zapisu informacji molekularnej i strukturalnej, danych spektralnych itd.

Dodatek zawiera wprowadzenie ogdlne i streszczenie podstawowych zasad oraz odsyta
uzytkownika tekstu do zrdédet oryginalnych w celu uzyskania petnej informacji.

Niniejszy przeglad to wersja uproszczona, niepetna i niewyczerpujaca, ktéra nie jest
wystarczajgco szczegdtowa dla profesjonalistow. W zadnym przypadku nie nalezy uznawac
niniejszego dodatku za rownowazny oficjalnemu tekstowi zrédtowemu.

1 Nazwa/nazwy wedlug terminologii IUPAC Iub innej nomenklatury
miedzynarodowej

Rejestracja substancji wymaga podania nazwy IUPAC w jezyku angielskim lub innej dobrze
zdefiniowanej, uznawanej miedzynarodowo nazwy substancji.

Nazwe IUPAC tworzy sie w oparciu o miedzynarodowg standardowa nomenklature
chemiczng ustalong przez miedzynarodowg organizacje IUPAC - Miedzynarodowg Unie
Chemii Czystej i Stosowanej (International Union of Pure and Applied Chemistry)
(odpowiednie odnosniki znajdujg sie w Zataczniku 1). Nomenklatura IUPAC to
usystematyzowany system nazywania substancji chemicznych, zaréwno organicznych, jak
i nieorganicznych. W terminologii stosowanej przez IUPAC do opisywania rodzaju i pozycji
grup funkcyjnych w substancji stuzg przedrostki, przyrostki oraz wrostki.

penta-1,3-dien-1-ol, w tym przykfadzie:
przedrostkiem jest penta-1,3-

wrostkiem jest -di

a przyrostkiem -ol

en- to rdzen nazwy, nazwa podstawowa.

Opracowanie zasad trwato kilka lat i ulegajg one ciggtej zmianie ze wzgledu na nowe
elementy molekularnej réznorodnosci i ewentualne wykryte sprzecznosci i niejasnosci.
Zasady opracowane przez IUPAC mozna stosowa¢ tylko do substancji dobrze
zdefiniowanych.

Ponizej znajdujg sie pewne ogoélne wytyczne dotyczace struktury nazwy IUPAC.
Szczegotowe wskazowki znajdujg sq w rozdziale 4 niniejszego poradnika.

1.1 Substancja organiczna

Krok 1 Ustali¢ liczbe atoméw wegla w najdtuzszym ciagtym fancuchu weglowym.
Liczba ta okresla przedrostek, pierwszg czes¢ rdzenia:
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Liczba atomow Rdzen
wegla
1 meth-
2 eth-
3 prop-
4 but-
5 pent-
6 hex-
7 hept-
8 oct-
N
Krok 2 Okresli¢ nasycenie fancucha; nasycenie tancucha decyduje o przyrostku, czyli

drugim elemencie rdzenia:

Nasycenie Wiazania Przyrostek

Nienasycone | Podwdjne -ene
Potréjne -yn

Nasycone - -ane

W przypadku wielu wigzan podwdjnych lub potréjnych liczbe wigzan okresla
czgstka ,mono”, ,di”, ,tri” itd. stawiana przed przyrostkiem:

Penten z 2 podwdjnymi wigzaniami ma angielskg nazwe: pentadiene

Krok 3 Do rdzenia dotaczy¢ przedrostek, przyrostek oraz inne dodatkowe elementy

Uwaga: W rdzeniu mozna réwniez stosowa¢ uznawane przez IUPAC nazwy
zwyczajowe i potsystematyczne:

Benzene, toluene, itp.

Krok 4 Postuzy¢ sie nastepujacg tabelq:

o Zidentyfikowa¢ podstawniki lub grupy funkcyjne: grupy weglowe lub nieweglowe
przytaczone do fancucha atomdéw wegla zidentyfikowanego w punkcie 1;

e Okresli¢ kolejnos¢ waznosci podstawnikéow lub grup funkcyjnych;

e Dodac¢ przyrostek dla pierwszego podstawnika/grupy funkcyjnej oraz kolejnych
zgodnie z kolejnoscig waznosci;

e Dodac¢ przedrostek dla innych podstawnikéow i grup funkcyjnych w kolejnosci
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alfabetycznej.

Waznos¢ Grupa Wzor Przyrostek Przedrostek
1 Kwas R-COOH -oic acid Carboxy
karboksylowy
2 Ester R-CO-0-R -oate -
3 Amid R-CONH:z -amide Carbamoyl
4 Cyjanek R-CN -nitrile Cyano
5 Aldehyd R-CHO -al Oxo
6 Keton R-CO-R -one Oxo
7 Alkohol R-OH -ol Hydroxyl
8 Tiol R-SH -thiol Sulfanyl
9 Amina R-NH:2 -amine Amino
1.2 Substancja nieorganiczna
1.2.1 Nazywanie prostych substancji nieorganicznych

Nazywanie substancji nieorganicznych opiera sie na katalogu zasad (IUPAC Red Book,
zob. odnosnik w pkt 7.1), z ktérych najwazniejsze zasady dla jezyka angielskiego
przedstawiono ponizej:

1 Nazwe anionow jednoatomowych tworzy sie za pomoca przyrostka ,-ide”:
02 to ,,oxide”
2 Nazwe prostych zwigzkéw jonowych tworzy sie przez podanie kationu, a

nastepnie anionu. Dla kationdéw o tadunku > 1 wartos$¢ tadunku zapisuje sie za pomocg
cyfr rzymskich w nawiasach zaraz po nazwie pierwiastka:

Cu?* to ,,copper(1I)”

3 Nazwe wodziandéw tworzy sie tak jak nazwe zwigzku jonowego, po czym
dodaje sie przedrostek numeryczny i czastke ,-hydrate”. Przedrostki numeryczne to:
mono-, di-, tri-, tetra-, penta-, hexa-, hepta-, octa-, nona-, deca-:

CuSO04 - 5H20 to ,,copper(II) sulphate pentahydrate”

Uwaga: na potrzeby rejestracji wodziany oraz, w stosownych przypadkach, forma
bezwodna danej soli metalu uznawane s za ,substancje takie same”.

4 Nazwe nieorganicznych zwigzkdéw czgsteczkowych tworzy sie poprzez
umieszczenie przedrostka (zob. wodziany) przed kazdym pierwiastkiem. Pierwiastek
bardziej elektroujemny umieszcza sie na koncu, z przyrostkiem ,-ide”:

CO2 to ,,carbon dioxide”, a CCl4 to ,,carbon tetrachloride”.

5 Nazwe kwasu tworzy sie od nazwy anionu powstajgcego podczas
rozpuszczania kwasu w wodzie. Istnieje kilka mozliwosci:
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Jesli po rozpuszczeniu w wodzie kwas dysocjuje na anion o nazwie ,x-ide”, to nazwa
kwasu to ,hydro-,x"-ic acid”:

~hydrochloric acid” tworzy anion chlorkowy - ,,chloride anion”.

Jesli po rozpuszczeniu w wodzie kwas dysocjuje na anion o nazwie ,x-ate”, to nazwa
kwasu to ,x-ic acid”:

~Chloric acid” dysocjuje w wodzie na aniony ,,chlorate” (chlorany).

Jesli po rozpuszczeniu w wodzie kwas dysocjuje na anion o nazwie ,x-ite”, to nazwa
kwasu to ,x-ous acid”:

~Chlorous acid” dysocjuje na aniony ,,chlorite” (chloryny).

1.2.2 Nadawanie nazw fazom mineralnym

Ztozone fazy mineralne zawierajg na ogot potaczenie trzech lub wiecej pierwiastkow.
Wiekszos$¢ pierwiastkdw obecnych w substancji jest potgczona z tlenem. Aby uproscic¢
identyfikacje, mineralodzy z reguty uznajg zwiazki ztozone za zbudowane z tlenkéw
zasadowych lub kwasowych. Na przyktad, krzemiany zwyczajowo przedstawia sie albo jako
sume szeregu tlenkéw albo jako sole kwasu krzemowego lub jako kwasy glinokrzemowe.
I tak, ortokrzemian wapnia mozna przedstawi¢ jako 2Ca0.SiO2, mieszanine odrebnych
tlenkéw, albo jako Ca2SiO44, sél wapniowg kwasu ortokrzemowego H4SIO4. To samo
dotyczy innych ztozonych tlenkéw mineralnych - w ich nazwie przed kazdym tlenkiem
stawiany jest przedrostek (np. CasSiOs = Tricalcium silicate = 3Ca0.Si02). W niektdrych
sektorach przemystu w celu skréocenia wzoru zwigzku chemicznego wprowadzono dalsze
uproszczenia. Na przyktad, wzor portlandzkiego klinkieru cementowego, 2Ca0.SiO>
(ortokrzemian wapnia lub krzemian diwapnia) zostat skrécony do C2S, gdzie C = Ca0, a S
= SiO2. W przypadku nazywania lub identyfikacji ztozonych faz mineralnych zaleca sie
lekture standardowych mineralogicznych lub przemystowych tekstéw branzowych.

1.3 Produkty naturalne oraz sktadniki pokrewne

Dla produktow naturalnych IUPAC opracowata szereg zasad nadawania nazw
systematycznych. Oznacza to, iz nazwy substancji pozyskiwanych ze zrédet naturalnych
tworzone sg w miare mozliwosci na podstawie nazwy rodziny, rodzaju lub gatunku
organizmu, z ktdrego pozyskano te substancje:

Dla hipotetycznego biatka Hypothecalia Examplare nazwy tworzy sie w oparciu
o ,hypothecalia” lub ,,examplare”, na przykifad , Horse Examplare”

Jesli to mozliwe, nazwa powinna odzwierciedla¢ znang lub prawdopodobng budowe
produktu pochodzenia naturalnego. W stosownych przypadkach za podstawe nazwy
substancji, ktéra wystepuje w szeregu rodzin pokrewnych, moze postuzy¢ klasa lub rzad.
Nazwy produktow pochodzenia naturalnego o nieznanej strukturze nie powinny zawierac
przedrostkéw, przyrostkéw lub wrostkow stosowanych w nomenklaturze organicznej:

~Condensation product of Horse expemplare, Valarine added to the N-terminus”
(produkt kondensacji Horse expemplare, walaryna dodana do konica N)

Wiele substancji wystepujacych w przyrodzie to substancje nalezace do dobrze
zdefiniowanych klas strukturalnych, ktére mozna opisa¢ za pomocg zbioru Scisle
powigzanych ze sobg struktur macierzystych, tzn. kazdg z nich mozna wyprowadzi¢ ze
struktury podstawowej. Nazwe systematyczng dla tych substancji wystepujacych w
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przyrodzie oraz ich pochodnych mozna tworzy¢ na podstawie stosownej nazwy
podstawowe]j struktury macierzystej:

Do znanych struktur macierzystych naleza: alkaloidy, sterydy, terpenoidy oraz
witaminy

Podstawowa struktura macierzysta powinna odzwierciedla¢ podstawowy szkielet, ktory
jest wspolny dla wiekszosci substancji w danej klasie. Substancje wystepujgce w
przyrodzie lub pochodne sg nazywane w oparciu o strukture macierzystg poprzez dodanie
przedrostkow, przyrostkow oraz wrostkow wskazujacych na:

modyfikacje struktury szkieletowej

zmiane atomu struktury szkieletowej

zmiany w stanie uwodornienia, na ktére wskazuje nazwa struktury macierzystej

atomy lub grupy zastepujgce atomy wodoru struktury macierzystej

konfiguracje, na ktére nie wskazuje nazwa struktury macierzystej, Iub
zmienione w stosunku do tych, na ktére wskazuje nazwa

Substancja ,,Thiamin chloride” (chlorek tiaminy) jest znana réwniez

pod nazwa ,vitamin B:1” (witamina B1)

W celu uzyskania bardziej szczegétowych informacji dotyczacych systematycznego
nazewnictwa produktow wystepujacych w przyrodzie oraz substancji pokrewnych nalezy
skontaktowac sie z IUPAC (zob. zatacznik 1).

1.4

Brak mozliwosci utworzenia nazwy IUPAC

Jesli utworzenie nazwy pewnych substancji w oparciu o zasady IUPAC nie jest
mozliwe, to mozna zastosowac inng uznang miedzynarodowg nomenklature wtasciwg,
dla tych substancji, takg jak:

nazwy mineralogiczne mineratéw i rud;

Substancje ropopochodne

nazwy rodzajowe wg Colour Index (Indeksu Barw)3;

nazwy dodatkéw do olejow;

nazwy wg INCI (International Nomenclature Cosmetic Ingredients)?;

nazwy substancji powierzchniowo czynnych wg SDA (Soap and Detergent
Association)?;

itp.

Inne nazwy

W ramach rejestracji na podstawie rozporzadzenia REACH warto przedtozy¢, we
wszystkich jezykach, wszystkie stosowne nazwy lub publiczne identyfikatory, pod
ktorymi dana substancja jest lub bedzie wprowadzana na rynek UE (np. nazwy
handlowe). Dotyczy to nazw handlowych, synoniméw, skrétéw, itd.

http://www.colour-index.com, Colour Index International, wydanie czwarte online
http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp, INCI, oficjalna strona
internetowa Personal Care Products Council

http://www.cleaninginstitute.org/, oficjalna strona internetowa American Cleaning
Institute (ACI).



http://www.colour-index.com/
http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp
http://www.cleaninginstitute.org/
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3 Numer WE z wykazéw EINECS, ELINCS lub NLP (wykaz WE)

Numer WE, tj. numer EINECS, ELINCS lub NLP, jest oficjalnym numerem substancji
obowigzujagcym w Unii Europejskiej. Numer WE mozna uzyska¢ za posrednictwem
oficjalnych publikacji EINECS, ELINCS, NLP oraz Europejskiej Agencji Chemikalidéw.

Numer WE sktada sie z 7 cyfr w uktadzie x1x2x3-X4Xs5Xe-X7. Pierwsza cyfra okresla wykaz,
w ktorym ujeta jest dana substancja:

Pierwsza cyfra w

numerze WE

EINECS 2 lub 3
ELINCS 4
NLP 5

4 Nazwa CAS i numer CAS

Chemical Abstracts Service (CAS), oddziat Amerykanskiego Towarzystwa Chemicznego
(ACS), przypisuje nazwe i numer CAS kazdej substancji chemicznej wprowadzanej do bazy
rejestru CAS. Nazwy i numery sa nadawane kolejno poszczegdlnym substancjom
identyfikowanym przez naukowcéw CAS. Kazda substancja zarejestrowana w Chemical
Abstracts Service ma nazwe zgodng z nomenklaturg CAS. Nazwa ta jest zatwierdzana
przez ACS po rekomendacji komitetu ACS ds. nomenklatury (zob. odnosniki w zatgczniku
1).

4.1 Nazwa CAS

Nazwa CAS to nazwa nadana przez Chemical Abstract Service, ktéra nie jest tozsama z
nazwg IUPAC. Nomenklatura CAS jest tworzona w oparciu o ograniczony zbiér kryteridéw,
ktore nie zawsze sg wystarczajace do utworzenia nazwy substancji. W celu uzyskania
wiasciwej nazwy CAS zaleca sie zatem skontaktowanie z Chemical Abstract Service.

Podstawowe zasady nomenklatury sg nastepujace:

e ,Gldwna” czes¢ substancji petni role nagtéwka lub rdzenia.
e Podstawniki wymieniane sg po nagtéwku/rdzeniu, co okreslane jest jako
kolejno$¢ odwrdcona.
e W przypadku wiekszej liczby podstawnikdw wymieniane sga one w kolejnosci
alfabetycznej (facznie z przedrostkami):

~0-Xylen-3-ol to Benzene, 1,2-dimethyl, 3-hydroxy,”

4.2 Numer CAS
Numery CAS mozna uzyskac¢ od Chemical Abstract Service.

Numer CAS skfada sie z co najmniej 5 cyfr wystepujacych w trzech grupach oddzielonych
mys$Inikami. Druga grupa zawsze sktada sie z 2 cyfr, trzecia z 1 cyfry:

Ni...... N4 N3 - N2N:1-R

Numer CAS mozna sprawdzi¢ na podstawie nastepujacej ,sumy kontrolnej”:
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iN, +.. 4N, 3N, + 2N, +IN,  DJIN,
10 T

Numer CAS musi by¢ prawidtowy zgodnie z sumg kontrolna.

R
+_
Q 10

5 Inne kody identyfikacyjne
Mozna réwniez podac inne uznawane kody identyfikacji, takie jak:

numer celny;

numer ONZ;

numer wg Colour Index (Indeksu Barw);
numer barwnika;

6 Wzor czasteczkowy, wzor strukturalny oraz SMILES

6.1 W2zo6r czasteczkowy

We wzorze czgsteczkowym identyfikuje sie kazdy rodzaj pierwiastka za pomoca jego
symbolu chemicznego oraz liczbe atoméw kazdego takiego pierwiastka w pojedynczej
czasteczce substanciji.

Wzory czgsteczkowe nalezy podawac zgodnie z (tradycyjnym) systemem Hilla oraz,
dodatkowo, zgodnie z systemem CAS, jezeli te dwa wzory sie rdéznia.

Wzér Hilla mozna utworzy¢ w sposéb nastepujacy:
1. Zidentyfikowa¢ pierwiastki i spisa¢ ich symbole chemiczne;
2. Ustawic¢ pierwiastki we wtasciwej kolejnosci:

a. Substancje zawierajace wegiel:

Kazdy pierwiastek zaznaczany jest za pomocg symbolu chemicznego w
nastepujacej kolejnosci:

(1) wegiel;
(2) wodér;
(3) symbole pozostatych pierwiastkdw w kolejnosci alfabetycznej:
Pentan: C5H12
Penten: C5H10
Pentanol: C5H120
b. Substancje niezawierajace wegla:
Pierwiastki podawane sa w kolejnosci alfabetycznej:
Kwas chlorowodorowy: CIH

3. Dla kazdego pierwiastka, ktérego liczba atoméw wynosi > 1, podac liczbe atoméw w
indeksie dolnym przy symbolu chemicznym;

4. Informacje, ktére nie dotyczg gtéwnej struktury, nalezy podac¢ na koncu wzoru
czasteczkowego po kropce lub przecinku:

Benzoesan sodu to ,,C7H602, sodium salt”
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Dwuwodzian siarczanu miedzi to CuO4S.2H20

Jesli dla danej substancji nie mozna zastosowa¢ metody Hilla, to wzdér czgsteczkowy
substancji nalezy poda¢ w inny sposob, na przyktad w postaci wzoru empirycznego,
uproszczonego opisu atoméw i ich proporcji lub wzoru podanego przez Chemical Abstract
Service (zob. rozdziat 4 niniejszego poradnika).

6.2 W2zor strukturalny i opis struktury krystalicznej

Wzér strukturalny jest potrzebny, aby pokazac rozmieszczenie czgsteczek w substancii i
zwigzkoéw pomiedzy nimi. Wzor strukturalny powinien pokazywac¢ umiejscowienie atomow,
jondw lub grup oraz rodzaj taczacych je wigzan. Obejmuje to réwniez izomerie, tj.
cis/trans, chiralno$¢, enancjomery itd.

Wzor strukturalny mozna podac¢ w réznych formatach: w postaci wzoru czasteczkowego
lub w formie schematu strukturalnego.

- Wzér strukturalny w postaci wzoru czgsteczkowego
1. Zapisa¢ wszystkie pierwiastki wedtug grup i w kolejnosci wystepowania:
n-pentan: CH3CH2CH2CH2CH3

2. Podstawniki zapisuje sie w nawiasach, bezposrednio po atomie, z ktdrym sg
potgczone:

2-metylobutan: CH3CH(CH2)CH2CH3

3. W przypadku wigzan podwdéjnych lub potréjnych wskazac ich umiejscowienie
pomiedzy powigzanymi grupami pierwiastkow:

pent-1-en: CH2=CHCH2CH2CH3

Wzér strukturalny w postaci schematu strukturalnego

Schemat strukturalny pokazuje pierwiastki oraz wigzania miedzy nimi w postaci dwu- lub
tréjwymiarowego rysunku. Istnieje kilka metod:

1. Przedstawienie wszystkich atomow innych niz wegiel oraz wodoru przytaczonego do
atomow innych niz wegiel.

OH

pentane pentan-1-ol pent-1-ene

2. Przedstawienie wszystkich pierwiastkéw za pomocg ich symboli
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pentane pentan-1-ol pent-1-ene

3. Przedstawienie wegla i wodoru w postaci grup (np. CH3), wszystkich pierwiastkéw
innych niz wegiel oraz wszystkich wodoréw nieprzytaczonych do wegla.

H,C==CH
CH CH HeC—Ch
T CH,—CH
HaC SCH,  “CHs CH,—CH, 2—CH;
CHg
CH,—OH
pentane pentan-1-ol pent-1-ene

- Wzér strukturalny w postaci wzoru czgsteczkowego
1. Nalezy poda¢ wzor czasteczkowy:
SiO:z

2. Nalezy poda¢ strukture krystaliczng dla substancji

P
al al
s a

/ | / |

ol
N

|
\
z

3. Nalezy podaé nazwe mineralogiczng i/lub krystalograficzng na podstawie systemu
krystalicznego®? i klasy krystalicznej:

a-kwarc [B-kwarc] / system krystaliczny: trygonalny - heksagonalny, klasa
krystaliczna: trygonalno-trapezoidalny 3 2

32 szescienny/tetragonalny/ortomorficzny/romboedryczny (lub
trygonalny)/szesciokatny/monokliniczny/tréjkatny
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6.3 Zapis SMILES

SMILES to akronim od ,Simplified Molecular Input Line Entry Specification” (uproszczony
zapis struktury czasteczek w postaci liniowej informacji tekstowej).33 Jest to system
zapisu chemicznego stosowany do przedstawiania struktury czasteczkowej za pomocg
liniowego ciggu symboli. W przypadku standardowego systemu SMILES nazwa czasteczki
jest synonimiczna z jej strukturg: pokazuje w sposéb posredni dwuwymiarowy rysunek
struktury czasteczkowej. Poniewaz dwuwymiarowg strukture chemiczng mozna
narysowac na wiele sposobdw, dla jednej czasteczki istnieje kilka poprawnych zapiséw
SMILES. Podstawg SMILES jest przedstawienie modelu wartosciowosci czasteczki, przez
co system ten nie jest odpowiedni do opisu czasteczek, ktdérych nie mozna wyrazic¢ za
pomocg modelu wartosciowosci.

Zapisy SMILES sktadajq sie z atomdw wyrazonych za pomoca symboli pierwiastkowych,
wigzan, nawiasow stuzgcych do wskazania rozgatezienia oraz cyfr ukazujacych struktury
cykliczne. Zapis SMILES przedstawia strukture czasteczkowa w formie graficznej z
opcjonalnym wskazaniem chiralnosci. Zapis SMILES opisujacy strukture jedynie za
pomocg wigzan i atomdw to SMILES kanoniczny, a zapis SMILES uwzgledniajacy
izotopowos$¢ i chiralnos¢ to SMILES izomeryczny.

Zapis SMILES tworzy sie w oparciu o kilka podstawowych zasad:
1. Atomy wyrazane sg za pomocg ich symboli;
2. Kazdy atom, poza wodorem, jest okreslany osobno;

a. Pierwiastki z ,podzbioru organicznego” - B, C, N, O, P, S, F, Cl, Broraz I -
zapisuje sie bez nawiaséw i bez przytgczonych atoméw H, o ile ich liczba
odpowiada najnizszej wartosciowosci gtownej (lub wartosciowosciom)
spéjnej z liczbg wigzan:

Pierwiastek w ~Najnizsza
~podzbiorze wartosciowosc¢
organicznym” giowna”

B 3

C 4

N 3i5

0] 2

P 3i5

S 2,4i6

F 1

Cl 1

Br 1

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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I 1

b. Pierwiastki w ,podzbiorze organicznym” zapisuje sie z nawiasami, jesli liczba
atomdéw H nie odpowiada najnizszej wartosciowosci gtéwnej:

kation amonowy to NH4+

c. Pierwiastki spoza ,podzbioru organicznego” zapisuje sie¢ w nawiasach wraz
ze wszystkimi przytaczonymi wodorami.

3. Atomy alifatyczne zapisuje sie wielkimi literami; atomy aromatyczne matymi
literami:

benzen to clcccccl, a cykloheksan to C1CCCCC1
4, Wodér zapisuje sie tylko w nastepujacych przypadkach:

a. atom wodoru z tadunkiem, tj. proton, [H+];

b. atomy wodoru potaczone z innymi wodorami, tj. wododr
czgsteczkowy, [H][H];

C. atomy wodoru potaczone z wiecej niz jednym, innym atomem, np.
atomy wodoru tworzace mostek wodorowy;

d. izotopowe odmiany wodoru, np. deuter ([2H]);

e. jesli wodor jest potaczony z atomem chiralnym.

5. Cztery podstawowe wigzania przedstawia sie w sposéb nastepujacy:

Rodzaj wigzania ‘ Zapis SMILES

Pojedyncze - (nie musi by¢
pokazane)
Podwdjne =
Potréjne #
Aromatyczne mate litery
6. Podstawniki przedstawia sie poprzez umieszczenie ich w nawiasach zaraz za

atomami, do ktoérych sg przytaczone:
2-metylobutan to CC(C)CC

a. Podstawniki umieszcza sie zawsze bezposrednio po odpowiednich
atomach; nie mozna ich umieszczac¢ zaraz za symbolem podwdjnego
lub potrdjnego wigzania:

kwas pentanowy to CCCCC(=0)0

b. Dozwolone jest umieszczanie podstawnikéw w obrebie podstawnikow:
2-(1-metyloetylo)butan to CC(C(C)C)CC
7. Dla struktur pierscieniowych stosuje sie cyfry od 1 do 9 w celu wskazania

poczatkowego oraz koricowego atomu pierscienia.

a. Ta sama cyfra stuzy do wskazania poczatkowego i koncowego atomu
dla kazdego pierscienia. Atom poczatkowy i koncowy muszg by¢ ze
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sobg potaczone.

b. Cyfry zapisuje sie zaraz za atomami wskazujacymi pozycje
poczatkowe i koncowe.

C. Atomowi poczatkowemu lub koncowemu mogg by¢ przypisane dwie
kolejne cyfry.

(Terminate)
1 1
CH
(Starh 2
/
! ! CH\D\ CH
CH—— CH
Benzene 1 ,3-Cyclopentadiene
clccececd C1=CC=CC1
Examples far Maphthalene:
1 2 2
1 2 12 12
z i 1
cloccZeoccoc?e clZccococcloooe? cZccocolcoooelz
8. Zwigzki niepowigzane kowalencyjnie oznacza sie jako odrebne struktury lub jony

oddzielone kropka (,,.”). Sasiadujace atomy oddzielone kropka nie sgq ze sobg
potaczone bezposrednim wigzaniem (np. wystepuje tu wigzanie Van der Waalsa):

Chlorowodorek aminopropenu to C=CC(N).HCI

9. Konfiguracje izomeryczng wyraza sie za pomocg ukosnikéw ,\"” oraz ,/”. Symbole
te oznaczajq wzgledng kierunkowos¢ pomiedzy dwoma wigzaniami
izomerycznymi. (cis =,/ \”, trans =,/ /"). SMILES stosuje chiralnos¢ miejscowa,
co oznacza, ze musi by¢ w petni okreslona:

cis-1,2-dibromoeten to Br/C=C\Br
trans-1,2-dibromoeten to Br/C=C/Br

10. Enancjomery lub chiralno$¢ oznacza sie za pomocg symbolu ,@”. Symbol ten
oznacza, ze atomy sgsiadujgce z atomem chiralnym wymienione s przeciwnie do
ruchu wskazoéwek zegara. Symbol ,@@"” oznacza, ze atomy wymieniono zgodnie z
ruchem wskazéwek zegara. Atom chiralny oraz ,@"” umieszcza sie w nawiasach:

Kwas 2-chloro-2-hydroksypropanowy
z okreslona chiralnoscia to C[C@](CI)(0)C(=0)(0)

11. Dane izotopowe okreséla sie za pomoca liczby poprzedzajacej symbol atomu, ktéra
rowna jest catkowitej masie atomowej. Mase atomowg zapisuje sie wytgcznie w
nawiasach:
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Wegiel-13 to [13C], a tlen-18 to [180]

Zapis SMILES mozna ustali¢ za pomocg narzedzi - generatorow SMILES (zob. Zatacznik
1).

7 Informacje dotyczace aktywnosci optycznej

Aktywnos$¢ optyczna to wiasciwos¢ substancji asymetrycznych polegajaca na zdolnosci
skrecania ptaszczyzny Swiatta spolaryzowanego. Substancje takie oraz ich lustrzane
odbicia sg znane jako enancjomery i posiadajg jedno lub wiecej centréw chiralnosci.
Enancjomery rdznig sie od siebie uktadem geometrycznym, ale posiadajg identyczne
wiasciwosci fizykochemiczne. Poniewaz kazdy typ enancjomeru inaczej wptywa na swiatto
spolaryzowane, aktywno$¢ optyczng mozna wykorzysta¢ do zidentyfikowania, ktory
enancjomer wystepuje w probce, a tym samym do okreslenia czystosci substancii.
Wielkos¢ skrecenia jest swoistg wtasciwoscig czasteczki.

Skrecalnos$¢ enancjomerdw ma zawsze charakter przeciwny: czasteczki polaryzujg swiatto
w takim samym stopniu, ale w przeciwnych kierunkach. Aktywnos$¢ optyczna mieszaniny
enancjomeréw stanowi wskaznik proporcji miedzy dwoma enancjomerami. Mieszanina
enancjomerdow w proporcji 50:50 ma aktywnos¢ optyczng réwng 0.

Zaobserwowana skrecalnosé zalezy od stezenia, dtugosci drogi optycznej, temperatury
oraz dtugosci fali zrédfa swiatta.

Aktywnos¢ optyczna stanowi wiec parametr definiujacy, ktory stuzy do identyfikacji
substancji asymetrycznej. Jest to rowniez jedyny parametr umozliwiajgcy odrdznienie
substancji od jej lustrzanego odbicia. W stosownych przypadkach nalezy zatem okresli¢
aktywnos¢ optyczng danej substancji.

Miernikiem aktywnosci optycznej jest skrecalnos¢ wiasciwa. Definiuje sie ja jako
obserwowang skrecalno$¢ swiatta o dtugosci fali 5896 angstremoéw przy diugosci drogi
optycznej 1 dm i stezeniu probki 1 g/ml. Skrecalno$¢ wiasciwa to zaobserwowana
skrecalno$¢ podzielona przez diugosé drogi optycznej (dm) i pomnozona przez stezenie

(g/ml).

Aktywnos$¢ optyczng mierzy sie za pomocag kilku réznych metod. Do najczesciej
stosowanych naleza:

e Skrecalno$¢ optyczna, gdzie mierzone jest skrecenie ptaszczyzny polaryzacji wigzki
Swiatta przechodzacego przez probke

e Dichroizm kotowy, gdzie mierzona jest absorpcja w probce $wiatta spolaryzowanego
kotowo w lewo i prawo.

Substancja skrecajgca $wiatto w prawo (zgodnie z ruchem wskazéwek zegara) to
substancja prawoskretna, oznaczona znakiem ,+". Substancja skrecajgca $wiatto w lewo
(przeciwnie do ruchu wskazéwek zegara) to substancja lewoskretna oznaczana znakiem

A

8 Masa czasteczkowa lub zakres masy czasteczkowej

Masa czasteczkowa to masa czasteczki substancji wyrazona w jednostkach masy
atomowej (amu) lub jako masa molowa (g/mol). Mase czasteczkowg mozna obliczy¢ na
podstawie wzoru czasteczkowego substancji: jest to suma mas atomowych atoméw
tworzacych czasteczke. W przypadku niektdrych czasteczek, takich jak niektére biatka lub
nieokreslone mieszaniny reakcyjne, ustalenie pojedynczej masy czasteczkowej jest
niemozliwe. Mozna wtedy podac zakres masy czasteczkowej.

Mase czgsteczkowg substancji mozna okresli¢ za pomocg nastepujacych metod:
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Do okreslenia mas czasteczkowych substancji gazowych mozna zastosowac prawo
Avogadra, ktére mowi, ze jednakowe objetosci gazéw zawierajag w tej samej
temperaturze i pod tym samym cisnieniem jednakowg liczbe czasteczek.

PV = nRT = NKT

liczba moli

n
R
N = liczba czasteczek

k = stata Boltzmanna = 1,38066 x 1023 J/K = 8,617385 x 10-° eV/K
k = R/NA

NA = liczba Avogadra

uniwersalna stata gazowa = 8,3145 J/mol K

6,0221 x 102 /mol

Mase czgsteczkowgq cieczy i ciat statych mozna okresli¢ poprzez ustalenie ich wptywu
na temperature topnienia, temperature wrzenia, prezno$¢ par lub ci$nienie
osmotyczne niektérych rozpuszczalnikow;

Spektrometria masowa, bardzo doktadna metoda pomiaru;

Masy czasteczkowe czasteczek substancji ztozonych o duzych masach
czasteczkowych, takich jak biatka lub wirusy, mozna okresli¢ za pomocg pomiaru np.
szybkosci sedymentacji w ultrawiréwce lub fotometrycznie przez pomiar
intensywnosci $wiatta rozproszonego;

Dostepne sg réwniez narzedzia, za pomocg ktéorych mozna obliczy¢ mase
czgsteczkowg na podstawie schematu strukturalnego lub wzoru czasteczkowego
substancji (zob. Zatgcznik 1).

Skiad substancji

Dla kazdej substancji nalezy poda¢ sktad substancji jako kombinacji gtdwnych
sktadnikéw, dodatkow i zanieczyszczen, zgodnie z zasadami i kryteriami opisanymi w
rozdziale 4 niniejszego poradnika.

Kazdy skfadnik, dodatek lub zanieczyszczenie nalezy odpowiednio zidentyfikowac za
pomocy:

o nazwy (IUPAC lub, jesli nie jest dostepna, innej miedzynarodowo uznawanej
nazwy);
numeru CAS (jesli jest dostepny);
numeru WE (jesli jest dostepny).

o Wszystkie inne dostepne identyfikatory

Dla kazdego sktadnika, grupy skfadnikdéw, dodatku lub zanieczyszczenia nalezy podac
typowe stezenie procentowe w partiach handlowych (najlepiej wagowo lub objetosciowo),
jesli to mozliwe. Podane wartosci powinny sie sumowac¢ do 100%. Nalezy zawsze podac
gorne i dolne granice stezen, takie jak zakres stezenia w substancji handlowej.

10 Dane spektralne
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Dane spektralne stuza do potwierdzenia struktury danej substancji jednosktadnikowej lub
potwierdzenia, ze dana mieszanina reakcyjna nie jest preparatem. Istnieje kilka metod
spektralnych (UV, IR, NMR lub spektrometria masowa). Nie wszystkie nadaja sie do
kazdego rodzaju substanciji. Niniejszy poradnik zawiera wskazowki dotyczace
wykorzystywania odpowiednich danych spektralnych dla réznych typéw substancji (ECB,
2004; ECB, 2005).

W przypadku niektérych dobrze znanych metod na samym widmie lub w zatgcznikach
nalezy umiesci¢ nastepujgce informacje:

Widmo UV-VIS

tozsamos¢ substancji;

rozpuszczalnik i stezenie;

zakres;

potozenie (oraz wartosci epsilon) gtownych pikéw;
dziatanie kwasu;

dziatanie zasady.

Widmo w podczerwieni (IR)

e tozsamos¢ substancii;

e medium;

e zakres;

e wyniki (wskaza¢ gtowne maksima istotne dla identyfikacji substancji, np.
interpretacja obszaru daktyloskopowego - ,fingerprint”).

Widmo NMR

tozsamos¢ substancji;

jadro i czestotliwos¢;

rozpuszczalnik;

w stosownych przypadkach wzorzec wewnetrzny lub zewnetrzny;

wyniki (wskaza¢ sygnaty istotne dla identyfikacji substancji oraz sygnatly
odpowiadajace rozpuszczalnikowi oraz zanieczyszczeniom);

dla widma 1H NMR nalezy poda¢ krzywaq catkowania;

e zwiekszy¢ natezenie stabych pikéw NMR pionowo oraz rozciggna¢ ztozone uktady
pikow.

Widmo spektroskopii masowej (MS)

tozsamos¢ substanciji;

napiecie przyspieszajace;

sposob wprowadzania (wprowadzenie bezposrednie, przez GC itd.);

sposOb jonizacji (jonizacja elektronami, jonizacja chemiczna, desorpcja polem itd.);
jon czasteczkowy (M);

fragmenty istotne dla identyfikacji substancji;

wartosci m/z lub przypisanie pikow istotnych dla zidentyfikowania struktury;
ztozone uktady pikow nalezy rozszerzyc.

Spektroskopia masowa dyfrakcji rentgenowskiej (XRD)

e tozsamosc¢ substancji;
e napiecie;
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* prad;
e zrédlo promieniowania rentgenowskiego i wszelkie zrddta bibliograficzne
umozliwiajace identyfikacje faz krystalicznych obecnych w substancji;

W przypadku, gdy metoda XRD jest stosowana do identyfikacji i iloSciowego oznaczania
faz krystalicznych lub amorficznych obecnych w substancji, konieczne jest spetnienie co
najmniej nastepujgcych wymagan:

e opis metod udoskonalania i zastosowanych wzorcow wewnetrznych;

e wartosc wspotczynnika odzwierciedlajaca dopasowanie miedzy
modelowanym/referencyjnym wzorem dyfrakcyjnym;

e wzorzec pomiarowy oraz skala wartosci wspétczynnika (np. 0-1 lub 0-100).

Mozna rowniez wykorzystac¢ inne miedzynarodowo uznane metody, jesli dane spektralne
potwierdzajg identyfikacje substancji, np. jej strukture wewnetrzna.

W celu zrozumienia lub interpretacji widma nalezy przestrzegaé nastepujgcych zasad
ogolnych:

opisac przygotowanie proébki;

odnotowac istotne dtugosci fal lub inne dane;

przedstawi¢ dodatkowe informacje, np. widma materiatdéw wyjsciowych;

podac¢ zastosowany rozpuszczalnik lub inne istotne szczegodty jak okreslono powyzej

dla niektérych metod;

e przedtozy¢ czytelne kopie widma (zamiast oryginatdw) z zaznaczong poprawnie
skalg;

e podac informacje dotyczace zastosowanego stezenia substancji;

e zapewni¢, by najwyzsze piki odpowiadajace substancjom osiggaty poziom zblizony

do petnego zakresu.

11 Wysokosprawna chromatografia cieczowa, chromatografia gazowa

W przypadku niektdérych rodzajéow substancji trzeba przedtozy¢ chromatogram w celu
potwierdzenia sktadu. Wtasciwy chromatogram potwierdzi, na przyktad, obecnos¢
zanieczyszczen, dodatkéw oraz sktadnikédw mieszaniny reakcyjnej. Dwie najlepiej znane
metody separacji oraz identyfikacji mieszanin to chromatografia gazowa (GC) oraz
wysokosprawna chromatografia cieczowa (HPLC). Te dwie metody oparte sg na
wzajemnym oddziatywaniu fazy ruchomej z fazg nieruchoma, co prowadzi do
rozdzielenia skfadnikéw mieszaniny.

W przypadku chromatograméw GC/HPLC na samym chromatogramie lub w zatacznikach
nalezy umiesci¢ nastepujgce informacje (ECB, 2004; ECB, 2005):

HPLC

tozsamos¢ substanciji;

parametry kolumny, takie jak $rednica, wypetnienie, dtugos¢;
temperatura, a takze zakres temperatur, jesli taki stosowano;
skfad fazy ruchomej i zakres, jesli taki stosowano;

zakres stezenia substancji;

metoda wizualizacji, np. UV-VIS;

wyniki (wskazac gtéwne piki istotne dla identyfikacji substancji);

GC

e tozsamosc¢ substancji;
e parametry kolumny, takie jak srednica, wypetnienie, dtugos¢;
e temperatura, a takze zakres temperatur, jesli taki stosowano;
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temperature wstrzykniecia;

gaz nosny oraz cisnienie gazu nosnego;

zakres stezenia substancji;

metoda wizualizacji, np. MS;

identyfikacja pikow;

wyniki (wskazac gtdwne piki istotne dla identyfikacji substancji).

Opis metod analitycznych

Zatgcznik VI do rozporzadzenia REACH wymaga, aby rejestrujacy przedktadali opis
metod analitycznych lub odniesienia bibliograficzne do metod wykorzystywanych do
identyfikacji substancji oraz, odpowiednio, identyfikacji zanieczyszczen i dodatkdéw.
Informacje te powinny by¢ wystarczajace do odtworzenia zastosowanych metod.
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Zalacznik III - Tozsamos$c¢ substancji i wspolne
przedtozenie danych

W czesci gtdbwnej niniejszego poradnika przedstawiono ogdlne zasady obowigzujace
potencjalnych rejestrujacych podczas okreslania tozsamosci substancji, ktéra ma zostac
zarejestrowana przez dany podmiot prawny. Niniejszy zatacznik zawiera praktyczne
wskazéwki dla potencjalnych rejestrujacych dotyczace stosowania zasad identyfikacji
substancji w procesie wspolnego definiowania tozsamosci i zakresu tozsamosci substancji
podlegajacej wspdlnej rejestracji zgodnie z przyjeta na mocy rozporzadzenia REACH
zasadq ,jedna substancja - jedna rejestracja” (OSOR). Wiecej informacji na temat
obowigzkéw zwigzanych ze wspdélnym przedktadaniem danych oraz procesem
udostepniania danych zamieszczono w Poradniku dotyczacym udostepniania danych
opublikowanym na stronie http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-
reach.

Przyjmuje sie, ze zasady okreslania tozsamosci substancji przedstawione w czesci gtéwnej
poradnika obowigzujg, w zaleznosci od rodzaju substancji, takze w odniesieniu do
tozsamosci substancji w procesie wspdlnej rejestracji.

Zgodnie z trescig art. 11 ust. 1 i art. 19 ust. 1 rozporzadzenie REACH naktada wymag
~Wspolnego przedktadania danych przez wielu rejestrujacych”, co oznacza, ze ,jezeli jeden
lub wiecej producentow albo jeden lub wiecej importeréw zamierza produkowac lub
importowac dang substancje na terytorium Wspdlnoty”, informacje dotyczace wtasciwosci
substancji i jej klasyfikacji ,sq przedktadane najpierw przez jednego rejestrujgcego, ktory
dziata w porozumieniu z pozostatymi zgadzajgcymi sie na to rejestrujgcymi (dalej zwanego
~wiodacym rejestrujgcym”)”.

Rozporzadzenie wykonawcze Komisji (UE) 2016/9 w sprawie wspdlnego przedktadania
danych i udostepniania danych potwierdza obowigzek wspdlnego przedfozenia pewnych
informacji w przypadku, gdy dang substancje rejestruje kilka podmiotow. W praktyce,
wspodlne przedktadanie danych wymaga od zainteresowanych stron uzgodnienia granic i
zakresu tozsamosci substancji, ktére okresla sie mianem profilu tozsamosci substancji,
tj. SIP (ang. substance identity profile). SIP ma z zatozenia okresla¢ granice substanciji,
ktére rejestrujgcy obejmujg zakresem wspdlnie przedtozonych danych. Dotyczy to rowniez
rejestrujacych, ktérzy skorzystali z opcji wytgczenia (opt out) i zrezygnowali z przedtozenia
pewnych danych.

W zwigzku z powyzszym, porozumienie co do zakresu tozsamosci substancji objetej
rejestracjgq jest warunkiem wstepnym wspdlnego przedtozenia danych. Kluczowe
znaczenie ma tutaj przejrzystosc¢ co do zakresu danej tozsamosci substancji oraz danych,
do ktérych sie odnosi. A zatem zakres substancji lub SIP musi zosta¢ opisany w jasny i
jednoznaczny sposob w dokumentacji wiodacego rejestrujgcego w imieniu wszystkich
pozostatych rejestrujgcych, przy czym wszyscy rejestrujacy indywidualnie przedkfadajg
informacje na temat skfadu.

Prosty przykiad ilustrujacy sposob opracowania profilu tozsamosci substancji w
przypadku chemikaliow produkowanych w UE/importowanych do UE przez
poszczegolnych rejestrujacych przedstawiono schematycznie na rysunku

Rysunek 2 ponizej. Przedstawia on okreslanie tozsamosci substancji, ktdra ma zostac
zarejestrowana, gromadzenie informacji na temat poszczegdlnych sktadow, generowanie
danych i ostateczne przedktadanie informacji w formacie IUCLID w ramach dokumentacji
rejestracyjnej. Przyktad  dotyczy prostej, dobrze zdefiniowanej substancji
jednosktadnikowej. W przypadku bardziej ztozonych substancji, proces definiowania SIP
moze obejmowac iteracje pomiedzy krokami 3 i 5 przedstawionymi na rysunku.

Na potrzeby dyskusji pomiedzy potencjalnymi rejestrujacymi, dokumentacje SIP mozna
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sporzadzi¢ w postaci pliku tekstowego Word lub arkusza Excel, w ktérych zapisuje sie
kolejne ustalenia, a nastepnie udostepnia wszystkim cztonkom i potencjalnym cztonkom.
Niektore stowarzyszenia branzowe udostepnity specjalne szablony na potrzeby
dokumentacji SIP; skorzystato z nich wielu rejestrujacych (np. Szablon Cefic34). Inng
metoda jest zapisywanie informacji w pliku Word lub na stronie konsorcjum ustanowionego
na potrzeby rejestracji danej substancji.

2. Definiowanie tozsamosci i zakresu substancji odpowiadajacych danym
przedtozonym do rejestracji

Kroki, ktére mogg podja¢ potencjalni rejestrujacy okreslajac tozsamosé substancji od-
powiadajacg danym, ktére przedktadajg wspdlnie, przedstawiono schematycznie na
przyktadzie na rysunku

Rysunek 2 (kroki od 1 do 4) dotyczacym prostych i dobrze zdefiniowanych substancji.

Dziatajac indywidualnie, potencjalny rejestrujacy okresla swoje obowigzki w zakresie
substancji, ktére wytwarza/importuje na podstawie definicji substancji zawartej w art. 3
ust. 1 oraz przestrzegajgc zasad okreslania tozsamosci substancji zawartych w czesci
gtéwnej niniejszego Poradnika (kroki 1 i 2 na rysunku

Rysunek 2).

Kazdy potencjalny rejestrujgcy moze nastepnie sprawdzi¢, czy inni potencjalni rejestrujacy
doszli do tej samej ,nazwy i innych identyfikatorow” (krok 3). Od tego momentu
potencjalni rejestrujacy mogg wspdlnie stosowal zasady wskazane w czesci gtdwnej
niniejszego poradnika, aby okresla¢ granice tozsamosci substancji odpowiadajace danym,
ktore przedkiadajg wspdlnie; jest to profil tozsamosci substancji (krok 4).

SIP opisuje w ogdlny sposdb zakres substancji w kategoriach informacji dotyczacych
skfadu (w tym wszelkich innych istotnych parametréw, takich jak morfologia, tj. po-sta¢
fizyczna, ksztatt), nazwy i innych identyfikatoréw, dla ktérych istotne beda wspdlnie
przedfozone dane klasyfikacyjne i informacje dotyczgce zagrozenia. Opracowujgc SIP, nie
nalezy przyjmowaé nazbyt zachowawczego podejscia w celu unikniecia wykluczenia
konkurentéw z procesu wspdélnego przedktadania danych.

SIP taczy tozsamos$é substancji z danymi dotyczacymi zagrozenia, ktéore majg byc
przedtozone wspolnie. Jedli takie powigzania zostang ustalone z odpowiednim
wyprzedzeniem, mogq ufatwi¢ proces generowania/gromadzenia informacji w ramach
wypetniania obowigzkow rejestracyjnych (opisanych w Poradniku dotyczacym wymogow
informacyjnych oraz oceny bezpieczenstwa chemicznego; krok 5 na rysunku

Rysunek 2 ponizej) w celu zapewnienia, ze wygenerowane lub zgromadzone dane
obejmujg peten zakres tozsamosci substancji.

Jak opisano w sekcjach 4.2.3 i 4.3 gtéwnej czesci poradnika, w przypadku bardziej
ztozonych substancji, dodatkowe parametry i/lub informacje opisowe dotyczace sktadu
(np. opis zrédta/procesu) sq zwykle wykorzystywane przez potencjalnych rejestrujgcych
w krokach 1-3; te wspdlnie ustalone mogg zosta¢ uwzglednione w SIP (krok 4). W
niektorych przypadkach, zwigzek miedzy granica tozsamosci substancji a wspdlnie
przedtozonymi danymi dotyczacymi zagrozenia moze okazaé sie w petni zrozumiaty

34 SIP zostat po raz pierwszy opisany w ,Guidance for Lead Registrants” Cefic dostepnym na stronie
http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-reach/Guidances-and-Tools1/ Przyktady SIP
opracowanych przez rejestrujgcych przy uzyciu tego szablonu mozna znalezé m.in. na stronie
internetowej Centrum REACH http://www.reachcentrum.eu/consortium.html
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dopiero po zgromadzeniu czesci lub wszystkich dostepnych danych dotyczacych
zagrozenia. Mogg mie¢ miejsce iteracje miedzy etapem 3 a 5, w zaleznosci od ztozonosci
tozsamosci substancji i danych zgromadzonych na etapie 5, np. jezeli niektdre ze sktadow
obejmujg elementy, z ktérymi wigze sie wymag klasyfikacji i oznakowania i/lub oceny PBT.
Aby prawidtowo okresli¢ granice tozsamosci substancji, SIP moze obejmowaé wiecej niz
jeden profil skfadu.

SIP musi zawiera¢ ogodlne informacje umozliwiajgce okreslenie granic tozsamosci
substancji zgodnie ze wspdlnie przedtozonymi danymi:

e nazwe substancji
e inne identyfikatory (np. numer CAS, numer WE, wzdr czgsteczkowy i strukturalny,
opis), przedifozone przez wszystkich rejestrujgcych dang tozsamos¢ substancji
e informacje na temat sktadu:
o nazwy sktadnikdéw istotnych dla tozsamosci substancji oraz odpowiednie
zakresy stezen,
o 0goIny wykaz tozsamosci stabilizatoréw istotnych dla tozsamosci
substancji (wraz z zakresami stezen, jezeli dotyczy),
o o0goélny wykaz dodatkowych parametréw, wtasciwych dla danego rodzaju
substancji (np. deskryptory zrédfa/procesu w przypadku niektérych UVCB)

Istotne jest, by parametry okreslajace granice tozsamosci substancji, ktérej dotyczy
wspolne przedtozenie danych zostaty uzgodnione przez wszystkich rejestrujacych i jasno
udokumentowane w SIP. W zwigzku z tym, konieczna moze okazac¢ sie modyfikacja lub
rozszerzenie SIP na wniosek kazdego nowego, potencjalnego rejestrujgcego, jezeli
pozostali rejestrujacy uznaja, ze czesc¢ lub wszystkie przedtozone wspdlnie dane dotyczg
rowniez substancji produkowanej lub importowanej przez nowego rejestrujgcego.

Opracowywanie SIP nie moze prowadzi¢ do wymiany poufnych informacji biznesowych
pomiedzy rejestrujacymi, ani do ujawnienia takich informacji stronom trzecim. W
przypadkach, w ktérych sporzadzenie SIP wymaga, by potencjalnie poufne informacje
zostaty ujawnione przez wspdlnych rejestrujgcych, mogg oni rozwazy¢ zaangazowane w
proces powiernika, co opisano w Poradniku dotyczacym udostepniania danych.

3. Praktyczne wskazowki dotyczace dokumentacji profilu tozsamosci substancji

Ogodlne zasady okreslania tozsamosci substancji w przypadku dobrze zdefiniowanych
substancji oraz substancji UVCB zostaty przedstawione w gtdwnej czesci poradnika.
Ponizej zaprezentowano kilka praktycznych wskazowek dotyczacych wspdlnego
stosowania tych zasady. Poradnik przewiduje odstepstwa od zasad ogodlnych. Takie
odstepstwa wymagajq od rejestrujacych wykazania powigzan pomiedzy wspdlnie
przedtozonymi danymi dotyczacymi tozsamosci substancji a danymi dotyczacymi za-
grozenia.

3.1 Dobrze zdefiniowane substancje

W przypadku dobrze zdefiniowanych substancji zasada >=80% (w/w) dotyczaca
identyfikacji substancji jednosktadnikowej oraz zasada <80%,> = 10% obowigzujaca w
odniesieniu przy okreslaniu tozsamosci substancji wielosktadnikowej, muszg by¢
przestrzegane w procesie definiowania gtéwnego sktadnika lub sktadnikéw oraz zakreséw
stezen i zanieczyszczen. Odnosi sie to do kazdego indywidualnego rejestrujgcego i
wszystkich rejestrujgcych wspdlnie w procesie opracowywania SIP. W szczegdlnosci nalezy
zgtosi¢ profile zanieczyszczen przyjete w SIP. Jezeli SIP obejmuje specyficzne
zanieczyszczenia, ktore mogtyby wptynaé na klasyfikacje i oznakowanie i/lub ocene PBT,
rejestrujacy, ktorych te zanieczyszczenia dotycza, beda musieli uwzgledni¢ je na etapie
gromadzenia danych (krok 5). Istotne informacje wskazane w tresci zatacznikéw VII-XI
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mogq by¢ przediozone wspdlnie lub oddzielnie, zgodnie z art. 11 ust. 3 rozporzadzenia
REACH (tzw. opcje wylaczenia). Zgtaszane wartosci stezen powinny uwzgledniaé peten
zakres stezen podany przez wszystkich rejestrujacych.

Jezeli jednoznaczne okreslenie tozsamosci danej substancji wymaga przyjecia
dodatkowych parametrow, kazdy rejestrujacy musi przestrzega¢ zasad opisanych w
rozdziale 4.2.3 gtéwnej czesci niniejszego poradnika. Nalezy rozwazy¢, czy zmiany tych
parametrow spowodowatyby dostosowanie klasyfikacji lub wspélnie przedtozonych danych
o zagrozeniach. Podobnie moze by¢ w przypadku ustalania SIP w odniesieniu do wspdlnego
przedtozenia danych. Na przykifad, konieczne moze okazac¢ sie wiaczenie do profilu
tozsamosci substancji tych parametrow (np. postaci fizycznej i/lub parametréow
morfologicznych, takich jak porowatos¢, wielkosé czastek, ksztatt czastek), ktére mogg
mie¢ wptyw na witasciwosci istotne z punktu widzenia profilu zagrozenia (np.
rozpuszczalnosé, reaktywnos¢, toksycznos$c¢ inhalacyjna itd.). Jezeli tak jest, ogodlne
zakresy tych parametréw ujete w SIP muszg by¢ opisane w sposéb przejrzysty (np.
zakresy wielkosci czastek uwzgledniajace dane przekazane przez wszystkich
rejestrujgcych, wykaz ich ksztattédw, chemizm powierzchni). W ten sposob zapewniona jest
kompleksowos$¢ wspdlnie przedtozonych danych dotyczacych zagrozen w odniesieniu do
SIP.

Podobnie, z réznicami w fazie krystalicznej substancji nieorganicznych mogg wigzac¢ sie
rozwazania dotyczace profilu zagrozenia wtasciwe tym fazom (np. kwarc, krystobalit,
amorficzna krzemionka). Biorgc pod uwage ewentualne réznice we witasciwosciach
poszczegolnych faz, potencjalni rejestrujacy te substancje powinni rozwazy¢, czy nalezy
dokonac jednej, wspdlnej rejestracji obejmujacej wszystkie fazy, podajac dane dotyczace
zagrozenia charakterystycznego dla poszczegoélnych faz, czy dokonaé¢ wspdlnych
rejestracji poszczegdlnych faz (tj. réznych tozsamosci substancji). W obu przypadkach
fazy muszg by¢ wymienione w SIP, a dane przekazane zgodnie z trescig zatgcznikéw VII-
XI muszg dotyczy¢ wszystkich etapow objetych rejestracjg, a przez to obejmowacé peten
zakres SIP.

Nalezy zauwazy¢, ze profile zanieczyszczen i/lub zagrozen poszczegdlnych sktadow mogq
rézni¢ sie miedzy sobg, chociaz nie musi to oznacza¢, Zze rozne sktady nie moga byc¢
przedmiotem tej samej rejestracji.

3.2 Substancje UVCB

W przypadku UVCB, okreslenie tozsamosci moze by¢ trudniejsze, w zwigzku z czym wazna
jest przejrzysta dokumentacja, ktéra utatwia proces ustalania tozsamosci substancji w
ramach wspdlnej rejestracji. Kazdy potencjalny rejestrujacy bedzie musiat rozwazyé
wskazdéwki zawarte w czesci gtéwnej niniejszego poradnika indywidualnie, a nastepnie
zastosowac te same zasady wspdlnie Nalezy zwrdci¢ uwage na to, ze agregacja zakresow
stezen w SIP moze prowadzi¢ do opracowania profilu z zakresem stezen tak szerokim, ze
trudno méwic¢ w ich przypadku o jednej substanciji.

Jak wskazano w gtownej czesci poradnika, podstawg do okreslania tozsamosci niektérych
substancji UVCB jest zrodto i procesy produkcji, a nie tozsamosci i zakresy stezen ich
skfadnikéw. W takich przypadkach to inne deskryptory zastepujg tozsamosci sktadnikow i
ich zakresy stezen. Potencjalni rejestrujgcy moga opisywac proces produkcyjny w
kategoriach zrédta i procesu, w zakresie niezbednym do okreslenia tozsamosci substancji.
Opis moze zawiera¢ wszelkie dodatkowe parametry/cechy charakterystyczne, ktore
rejestrujacy uznaja za istotne dla tozsamosci substancji (patrz na przyktad Tabela 5 w
czeséci gtownej poradnika). Na potrzeby wspdlnej rejestracji, opisy udostepnia sie
wytgcznie w takim zakresie, w jakim jest to konieczne w celu uzgodnienia zakresu
tozsamosci substancji UVCB w procesie rejestracji. Potencjalni rejestrujacy mogaq
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przestrzegac zasad opisanych w gtéwnej czesci poradnika najpierw indywidualnie, a potem
wspdlnie. SIP umozliwia w ten sposdb zgtoszenie ogdlnych parametrow zrodet i proceséw,
by uwzgledni¢ peten zakres sktadow reprezentowanych przez poszczegdlnych
rejestrujgcych. Zostato to zilustrowane schematycznie na Rysunek 3.

W odniesieniu do substancji zidentyfikowanych w oparciu o zrédto i proces, jak wskazano
w czesci gtdwnej poradnika, kazda istotna zmiana zrddta lub procesu mogtaby prowadzic¢
do ustalenia innej tozsamosci substancji, ktéra powinna zostac zarejestrowana oddzielnie.
Odstepstwa od tej zasady oznaczatyby, ze rejestrujgcy moga wykazac, iz poszczegdlne
kombinacje procesu i zrdodta prowadzg do powstania skfaddéw, ktéore mogg byé
przedmiotem tej samej, wspdlnej rejestracji. Niewielkie réznice w zakresie materiatéw
zrodtowych i procesow i/lub warunkéw procesu moga by¢ uwzglednione w SIP.
Rejestrujacy powinni uzgodnié, ze kazda kombinacja procesu i zrédta prowadzi do po-
wstania sktadow, ktére s podobne do tego stopnia, ze mozna im przypisac¢ te samg
tozsamos$¢ oraz zagwarantowaé, ze dane dotyczace zagrozenia majg zastosowanie do
wszystkich wariantéw objetych SIP. Oznacza to, ze rejestrujacy muszg by¢ w stanie
uzasadni¢, iz wspdlnie przedtozone dane dotyczace zagrozenia dotycza wszystkich
uwzglednionych skfadéw lub sg dostosowane, w stosownych przypadkach, na podstawie
informacji przedstawionych osobno dla poszczegdlnych sktadéow na mocy art. 11 ust. 3
rozporzadzenia REACH (wytgczenie).

Aby udowodni¢ prawidtowos$¢ danych w odniesieniu do kazdej kombinacji procesu i zrodta,
kombinacje te musza by¢ udokumentowane w sposdb przejrzysty w SIP, aby
udokumentowac kryteria wigczenia/wytaczenia stosowane wobec obecnych i przysztych
wspolnych rejestrujacych.

W przypadku innych typéw UVCB (patrz rozdziat 4.3.2 gtéwnej czesci poradnika),
potaczenie deskryptorow sktadu i deskryptoréw dodatkowych moze by¢ wykorzystane
przez potencjalnych rejestrujgcych i uznane za istotne. Na przykiad, sktad niektérych
oleochemikaliow zmienia sie w zwigzku ze zmiennoscig dtugosci fancucha alkilowego
sktadnikéw, a rozkiad diugosci fancucha alkilowego moze by¢ wykorzystany jako
dodatkowy deskryptor w procesie ustalania tozsamosci substancji. Podejscie przyjete
przez SIEF musi by¢ udokumentowane w sposob przejrzysty w SIP.

3.3 Profil tozsamosci substancji

Obowigzkiem wszystkich rejestrujacych wspodlnie przedktadajacych dane jest uzgodnienie
niezbednych  parametréw na potrzeby okreslenia tozsamosci substancji i
udokumentowanie ich w sposéb przejrzysty w odpowiednim SIP. Odstepstwa od normalnie
stosowanych zasad okreslania tozsamosci substancji muszg by¢ przejrzyscie
udokumentowane. W zwigzku z tym, ze SIP dokumentuje kryteria witgczenia/wytaczenia,
SIEF musiatoby zapewni¢, ze stosowane kryteria sg przejrzyste, oraz ze odpowiednie dane
wygenerowane/zgromadzone zgodne z trescig zatacznikdow VII-XI obejmujg wszystkie
ustalone profile skfadu.

Jezeli potencjalni rejestrujacy, dziatajac indywidualnie, uwzgledniaja dodatkowe
substancje stabilizujgce w kontekscie art. 3 ust. 1, ich tozsamosci i zakresy stezen musza,
zostac uzgodnione i przedstawione w przejrzysty sposéb w SIP.

Na etapie gromadzenia danych nalezy uwzgledni¢ znaczenie materiatu(-6w) uzytych do
badan w celu generowania/zebrania danych zgodnie z wymogami dotyczacymi informacji
zawartymi w zatacznikach VII-XI. Uzasadnienie wnioskéw dotyczacych ich
reprezentatywnosci dla sktadow objetych SIP musi zosta¢ udokumentowane i wigczone do
dokumentacji technicznej. Jest to szczegdlnie istotne w przypadku ztozonych tozsamosci
substancji i szerokich profili sktadu
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Potencjalni rejestrujacy mogaq ustali¢ w procesie zbierania danych, ze ich SIP jest zbyt
szeroki i nie mozna go wykorzystac¢ na potrzeby wspolnego przekazywania informacji na
temat zagrozen. W takim przypadku potencjalni rejestrujacy moga podja¢ decyzje o
podziale SIEF i potraktowaniu dwodch lub kilku substancji oddzielnie3®. Kazda substancja
ma w takiej sytuacji wtasny SIP oraz dotyczace jej informacje o zagrozeniach, ktére sg
przedmiotem wspdlnego przedtozenia. Powody, dla ktérych pewne informacje o
zagrozeniach nie byty reprezentatywne dla niektérych parametréow tozsamosci substancji
muszg by¢ przejrzyscie udokumentowane w SIP w odniesieniu do kazdej odrebnej
rejestracji. Potencjalni rejestrujgcy mogg réwniez ustali¢ na tym etapie, ze profile skfadu
nalezy doprecyzowa¢ w oparciu o sktadniki i/lub zanieczyszczenia wymagajace klasyfikacji
i oznakowania, oceny PBT itd.

Potencjalni rejestrujacy, ktérzy zamierzajq dotaczyé do innych potencjalnych
rejestrujgcych, w sytuacji, w ktérej SIP zostat juz przez tych ostatnich uzgodniony, a
rejestracji jeszcze nie dokonano, muszg rozwazy¢, czy posiadane przez nich informacje o
tozsamosci substancji mieszcza sie w granicach SIP. W przeciwnym razie muszg uzgodnic
z potencjalnymi rejestrujgcymi, czy wigczenie nowego cztonka wymaga rozszerzenia
zakresu profilu, albo ustali¢, ze nie miesci sie on w danym zakresie.

Adaptacja SIP bytaby konieczna, gdyby substancja, ktéra ma zostac zarejestrowana przez
potencjalnego rejestrujgcego reprezentowata takie parametry tozsamosci substancji, ktore
mogtyby zmieni¢ reprezentatywnos$é wspdlnie przedtozonych informacji o zagrozeniach, a
w zwigzku z tym wymagata szczegdlnego uzasadnienia (np. okreslone zanieczyszczenie,
inne proporcje sktadu, inna faza, inne wielkosci czastek itd.). Dla zachowania
przejrzystosci, parametr ten bedzie musiat zosta¢ okreslony w SIP.

W indywidualnych przypadkach potencjalni i istniejacy rejestrujacy mogg uzgodnic, ze
przedtozone wspdlnie dane dotyczace zagrozenia nie sg reprezentatywne dla substancji
potencjalnego rejestrujagcego ze wzgledu na réznice w parametrach tozsamosci substancji,
ktore nie mieszcza sie w ustalonych granicach SIP. W takim przypadku potencjalny
rejestrujgcy przedkifada odrebng rejestracje wspdlnie z innymi rejestrujgcymi (jesli ich
substancja obejmuje ten parametr), albo indywidualnie, w przypadku braku innych
rejestrujgcych te samg tozsamos¢ substancji.

4. Zgtaszanie profilu tozsamosci substancji w dokumentacji rejestracyjnej
Kiedy potencjalni rejestrujacy zgromadza/wygeneruja wszystkie wymagane dane wy-

mienione w zalagcznikach VII-XI dotyczace swojej substancji (tj. krok 5 na

Rysunek 2), pakiet danych jest gotowy do zgtoszenia w formacie IUCLID w
dokumentacjach sktadanych w Agencji (tj. krok 6 na

Rysunek 2). Aby zgtosi¢ SIP w formacie IUCLID, nazwe i inne identyfikatory, informacje o
sktadzie i inne istotne parametry podaje sie w sekcjach 1.1 i 1.2 IUCLID.

Profil tozsamosci substancji Zgtoszenie w IUCLID

nazwa i inne identyfikatory Sekcja 1.1 wszystkich dokumentacji

35 Rozwazania na temat roli EINECS w ustaleniu tozsamosci substancji w ramach REACH
przedstawiono w dokumencie CARACAL przyjetym na czwartym posiedzeniu wtasciwych organéw
ds. rozporzadzen REACH i CLP (CARACAL): CA/74/2009 rev.2 ,Substance identity and SIEF
formation (the role of EINECS)".
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informacje o sktadzie i inne parametry Sekcja 1.2 dokumentacji wiodgcego
(jesli sq istotne) rejestrujgcego

Nazwe i inne identyfikatory SIP podaje sie w punkcie 1.1 wszystkich dokumentacji.
Wiodacy rejestrujacy zgtasza informacje o sktadzie podane w SIP i inne istotne para-metry
w punkcie 1.2 swojej dokumentacji w postaci ,granicznego sktadu substancji”“3¢. Wiodacy
rejestrujgcy musi rowniez przedstawi¢ wszystkie istotne dane zgodnie z wymogami
zawartymi w zatacznikach VII-XI w sekcjach 4-14 (w przypadku braku uzasadnionych
wylaczen w odniesieniu do jednego lub kilku wymogow informacyjnych) w imieniu
wszystkich rejestrujacych.

Kazdy rejestrujacy (w tym wiodacy rejestrujacy) zgtasza informacje o sktadzie substancji
wytwarzanej lub importowanej przez swodj podmiot prawny w sekcji 1.2 wilasnej
dokumentacji. Oznacza to, ze wiodacy rejestrujacy zgtasza zaréwno informacje o sktadzie
zawarte w SIP, jak i informacje o sktadzie substancji wytwarzanej/importowanej przez
jego wiasny podmiot prawny w punkcie 1.2 swej dokumentacji, podczas gdy wszyscy inni
rejestrujacy zgtaszajg wtasne informacje o skfadzie. Kazda standardowa rejestracja musi
réwniez obejmowac odpowiednie informacje analityczne w sekcji 1.4 IUCLID.

Kazdy rejestrujacy powinien wykaza¢, ze informacje dotyczace sktadu substancji, ktore
produkuje lub importuje, sq uwzglednione w SIP, zgodnie z tym, co podano w ,sktadzie
granicznym", co z kolei objete jest trescig danych wskazanych w zatacznikach VII-XI,
przedtozonych w dokumentacji wiodqcego rejestrujgcego (w przypadku braku
uzasadnionych mozliwosci wytgczenia).

Instrukcje techniczne dotyczace sposobu zgtaszania informacji o sktadzie w formacie
IUCLID przekazano w podrecznikach IUCLID (http://echa.europa.eu/manuals).

Rysunek 2 (kolejna strona): Schematyczny obraz krokéw podejmowanych przez
potencjalnych rejestrujacych: od okreslenia swoich obowiazkéw rejestracyjnych (1) po
zdefiniowanie SIP dla danej tozsamosci substancji (4) oraz, ostatecznie, dokonanie
rejestracji i, tym samym, spetnienie formalnego obowiazku rejestracji substanciji (8).

36 Instrukcje rejestracji ,granicznego skfadu substancji” przedstawiono w podreczniku
zatytutowanym ,How to prepare registration and PPORD dossiers” (,Jak przygotowac rejestracje i
dokumentacje PPORD"), dostepnym na stronie http://echa.europa.eu/manuals.
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LE informacje o skiadzie: LE informacje o skiadzie: LE informacje o skiadzie:
80-100% A 80-100% A 80-100% A
0-15% B 0-5% E 0-5% B
0-5%C 0-5% F 0-15% C
0-10% D 0-15% G 0-5% F
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B Okreslanie i wypetnianie obowigzkéw zwigzanych ze D Profil tozsamos$c¢ substancji a Etap gromadzenia/generowania danych opisany
wspoInym przedktadaniem danych SIP w poradniku IR&CSA
uzgodniony przez wszystkich rejestrujgcych
Wszystkie PP, ktére okreslity tozsamos¢ swojej substancji jako tozsamosé substancji podlegajacej rejestracji Cel: skompilowaé podstawowy zestaw informacji o
,A”, kompilujg informacje dotyczace sktadu substancji wiasciwosciach fizykochemicznych, toksycznosci i
dostarczone przez poszczegdlne PP i ustalajg informacje o ekotoksycznosci dotyczacy danej tozsamosci
sktadzie na potrzeby wspdlnej rejestracji danej tozsamosci Nazwa i inne identyfikatory ,A” substancji, tak aby mozna byto okresli¢ profil
substancji - Informacje o skfadzie substandji: ‘ zagrozenia wszystkich produktdw objetych rejestracja
nformacje o sktadzie nformacje o skfadzie\ Informacje o sktadzie 80-100% A substancji i zaproponowa¢ odpowiednie srodki kontroli
PP1: PP2: PP3: 0-15% B ryzyka
80-100% A 80-100% A 80-100% A 0-15% C

0-15%B 0-5%E 0-5%B 0-10% D SIEF stosuje iteracje w odniesieniu do sktadow w
0-5% C 0-5%F 0-15%C 0-5%E danym profilu tozsamosci substancji w zalezno$ci od

0-10% D 0-15% G 0-5%F 0-5%F potrzeb zwigzanych z ustalaniem luk w danych,
0-15%G proponowania testow, selekcji materiatéw testowych,

oceny PBT, klasyfikacji i oznakowania itd.
B Raportowanie w formacie IUCLID
Pakiet danych (dane wymagane zgodnie z trescig zatacznikow VII-XI) obejmujacy SIP jest gotowy do przedtozenia przez wiodacego rejestrujgcego (WR), dziatajgcego w
imieniu wszystkich rejestrujgcych (w przypadku braku uzasadnionych wytaczen)
* WR przekazuje informacje dotyczace sktadu substancji wraz z odpowiednimi danymi okreslonymi w zatgcznikach VII-XI, zawartymi w dokumentacji
= Kazdy rejestrujacy podaje w swojej dokumentacji informacje na temat sktadu substancji wytwarzanej/importowanej przez reprezentowany przez siebie podmiot prawny

Sktadanie dokumentacji za posrednictwem REACH-IT
umentacje przekazuje sie za posrednictwem systemu REACH-IT z wypetnieniem wszystkich formalnych obowigzkéw rejestracyjnych dotyczacych wszystkich produktéw w
kroku 1

¥

Zarejestrowane dokumentacje dotyczace substancji zawartych w bazie danych o rejestracji

= SIP odnosi sie do nazwy i innych identyfikatorow oraz informacji o sktadzie zarejestrowanej substancji, dla ktérych w bazie danych udostepniono odpowiedni pakiet danych
zgodnie z trescig zatacznika VII-XI

» Wszystkich produktéw w kroku 1 objetych zakresem SIP dotyczy pakiet danych obejmujacy wtasciwosci fizykochemiczne, informacje o toksycznosci i ekotoksycznosci

= Wszystkie informacje dostepne s3 na stronie internetowej ECHA
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Rysunek 3: Proces definiowania SIP (krok 4 na rysunku 2) w przypadku substancji typu UVCB, ktdorej tozsamosc¢ okreslono na pod-stawie
deskryptoréow zrodla i procesu pochodzacych z opiséw zrodetl i procesow przediozonych przez podmiot prawny.

Podmiot prawny 1 Podmiot prawny 2 Podmiot prawny 3
Opis | Opis | Opis
procesu wytwarzania 1 procesu wytwarzania 2 procesu wytwarzania 3
& & &
Informacja o sktadzie 1 Informacja o skiadzie 2 Informacja o sktadzie 3

Profil tozsamosci substancji
Il

MNazwa i inne Opis substancji
identyfikatory procesu wytwarzania
(w oparciu oZrédfo i i
proces) Informacja o skiadzie substancji
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