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１ 評価対象物質の性状 29 

本章では、優先評価化学物質「１，４－ジオキサン」のリスク評価に用いる物理化学的性30 

状データ、環境中における分解性に係るデータを示す。 31 

 32 

１-１ 評価対象物質の設定 33 

評価対象物質は、１，４－ジオキサンとする。 34 

 35 

表 １－１ 評価対象物質の同定情報 36 

評価対象物質名称 １，４-ジオキサン 

評価対象物質構造 

 

分子式 C4H8O2 

優先評価化学物質通し番号 80 

CAS 登録番号 123-91-1 

  37 
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１-２ 物理化学的性状及び濃縮性 38 

下表に、化審法における優先評価化学物質に関するリスク評価の技術ガイダンス1（以下39 

「技術ガイダンス」という。）に従い精査し、モデル推計に採用した物理化学的性状及び生40 

物濃縮係数を示す。なお、表中の下線部は、評価Ⅱにおいて精査した結果、評価Ⅰ相当の参41 

考値2から変更した値を示している。 42 

 43 

表１－２ モデル推計に採用した物理化学的性状等データのまとめ 44 

項目 単位 採用値※ 採用値の概要 
 評価 I 相当

の参考値 

分子量 － 88.11 － 88.1 

融点 ℃ 11.75 101.3 kPa での測定値 1-3) 12 

沸点 ℃ 101.2 101.3 kPa での測定値 1-3) 101.1 

蒸気圧 Pa 3,850 20 ℃での測定値 1) 4,000 

水に対する溶解度 mg/L (1 × 106) 混和 1),4) 1 × 106 

1-ｵｸﾀﾉｰﾙと水との間

の分配係数(logPow) 
－ -0.42 20 ℃での測定値 1) -0.27 

ヘンリー係数 Pa･m3/mol 0.49 25 ℃での測定値 2),4) 1.1 

有機炭素補正土壌吸

着係数(Koc) 
L/kg 29 

3 種類の土壌を用いた土壌吸着

係数（Kd）の測定値 0.17 と土壌

中の有機炭素含有率 0.58 % か

らの計算値 2),5) 

23 

生物濃縮係数(BCF) L/kg 0.6 

技術ガイダンス 7)に従って、既存

化学物質安全性点検における測

定値 6)から設定 

0.6 

生物蓄積係数(BMF) － 1 
技術ガイダンス  7)に従って、

logPow と BCF から設定 
1 

酸解離定数(pKa) － － 解離性の基を有さない物質 － 8) 

※ 令和５年度第２回化審法のリスク評価等に用いる物理化学的性状、分解性、蓄積性等のレビュー会45 
議（令和６年２月１日）で了承された値。 46 
 47 

1) ECHA 6) MITI (1975) 

2) HSDB 7) MHLW, METI, MOE (2014) 

3) CRC 8) 評価 I においては考慮しない 

4) PhysProp ()は参考値 

5) IUCLID (2000)  

 48 

上記性状項目について、精査概要を以下に示す。 49 

① 融点 50 

評価Ⅰ相当の参考値は、EU RAR (2002) に記載された測定値 12 ℃であり、IUCLID (2000)51 

にある BASF (1995) のデータを採用しているが、測定条件等の詳細は記載がなく不明であ52 

る。他には、Aldrich、ATSDR (1989) 、CRC、HSDB 等、複数の情報源に標準気圧で 11 ℃53 

～13 ℃の記載がある。ECHA では、HSDB や REAXYS、GESTIS 等のデータベースに採用54 

 
1 「I. 4. 4. 2 物理化学的性状と生物蓄積性に係る追加的な情報収集」において、評価Ⅱでの追加的な情報収集について

記載されている。 
2 「化審法における物理化学的性状・生分解性・生物濃縮性データの信頼性評価等について【改訂第１版】」に基づい

て選定した値。 
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されたこれらの値は信頼できるとしつつも、CRC のデータを採用した HSDB の値 11.75 ℃ 55 

(101.3 kPa) をキーパラメータとしている。 56 

評価Ⅱにおいては、ECHA や HSDB と同様に CRC で採用された 11.75 ℃ (101.3 kPa) を用57 

いる。 58 

 59 

② 沸点 60 

評価Ⅰ相当の参考値は、HSDB、NITE (2005)、Merck (2006) 及び MOE (2004) に記載され61 

た値 101.1 ℃である。これは Merck (2001) や IPCS (1999) の値を採用しており、他にも62 

ATSDR (1989) 、CRC、HSDB、IUCLID (2000) 等、複数の報告書に標準気圧で 101 ℃付近の63 

記載がある。ECHA では、HSDB や REAXYS 等のデータベースに採用されたこれらの値に64 

ついては信頼できるとしつつも、CRC のデータを採用した HSDB の値 101.2 ℃ (101.3 kPa) 65 

をキーパラメータとしている。 66 

評価Ⅱにおいては、ECHA や HSDB と同様に CRC で採用された 101.2 ℃ (101.3 kPa) を用67 

いる。 68 

 69 

③ 蒸気圧 70 

評価Ⅰ相当の参考値は、EU RAR (2002) に記載された値 4,000 Pa (20 ℃) である。これは71 

IUCLID (2000) にある BASF (1995) のデータを採用しているが、測定値か推定値か含め測72 

定条件等も不明である。HSDB、PhysProp には 25 ℃での測定値 5,080 Pa、Mackay (2006) に73 

は 25 ℃での複数の測定値 5,333 Pa、5,065 Pa、4,932 Pa 等と記載されているほか、Aldrich74 

や IUCLID (2000) 等にも複数の測定値が記載されていた。これらの多くは 20 ℃での測定値75 

に換算すると 3,000 Pa～4,000 Pa の範囲内に収まる値となる。また、ECHA では HSDB や76 

REAXYS、GESTIS 等のデータベースに採用されたこれらの値については信頼できるとしつ77 

つも、REAXYS における Journal of American Chemical Society に掲載された Crenshaw et al. 78 

(1938) と Gallaugher and Hibbert (1937) の 20 ℃での測定値 3,850 Pa をキーパラメータとして79 

いる。 80 

評価Ⅱにおいては、ECHA で採用された 20 ℃での測定値 (3,850 Pa) を用いる。 81 

 82 

④ 水に対する溶解度 83 

評価Ⅰ相当の参考値は、PhysProp に記載された 20 ℃での測定値 (1 × 106 mg/L) である。84 

ECHA でも PhysProp のこの値を採用している他、Mackay (2006)、HSDB、IUCLID (2000) 等85 

に” miscible in all proportions (あらゆる比率で混和) ”という記載がある。 86 

溶解度の上限が不明であることから、評価Ⅱにおいては、参考値として 1 × 106 mg/L を87 

用いる。 88 

 89 
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⑤ １－オクタノールと水との間の分配係数 (logPow)  90 

評価Ⅰ相当の参考値は、EU RAR (2002) に記載された測定値 (-0.27) であるが詳細な測定91 

条件等は不明である。HSDB、IUCLID (2000)、MOE (2004)、NITE (2005)、PhysProp 等には92 

測定値や推計値が記載されており、多くが-0.42～-0.27 の値である。また、ECHA では HSDB93 

や REAXYS、GESTIS に採用されたこれらの値については信頼できるとしつつも、REAXYS94 

におけるPerminova et al. (1998) らの20 ℃での測定値 (-0.42) をキーパラメータとしている。 95 

評価Ⅱにおいては、ECHA で採用された 20 ℃での測定値 (-0.42) を用いる。 96 

 97 

⑥ ヘンリー係数 98 

評価Ⅰ相当の参考値は、Mackay (2006) に記載された 25 ℃と 40 ℃のときの測定値の算術99 

平均値 (1.1 Pa･m3/mol) である。ECHA、IUCLID (2000)、Mackay (2006) にはさまざまな温100 

度での値が記載されているが多くが推定値と考えられる。HSDB、PhysProp には 25 ℃での101 

測定値 (0.49 Pa･m3/mol) が記載されている。 102 

評価Ⅱにおいては、HSDB、PhysProp に記載された 25 ℃での測定値 (0.49 Pa･m3/mol) を103 

用いる。 104 

 105 

⑦ 有機炭素補正土壌吸着係数 (Koc) 106 

評価Ⅰ相当の参考値は、ATSDR (1989) (測定値か推計値か不明) と HSDB (測定値である107 

が出典が不明) に記載された値の算術平均値 (23 L/kg) である。HSDB と IUCLID (2000) に108 

はカナダ、オンタリオ州の埋立地から採取した灰色粘土土壌 (粘土 45 %、シルト 43 %、砂109 

10 %) で測定された Kd の測定値 (0.17 L/kg) が示され、この測定値から土壌中の有機炭素110 

を 0.58 %として計算した Koc (29 L/kg) が記載されている。 111 

評価Ⅱにおいては、測定条件が示されている HSDB と IUCLID (2000) に記載された Koc 112 

(29 L/kg) を用いる。 113 

 114 

⑧ 生物濃縮係数 (BCF) 115 

評価Ⅰ相当の参考値は、MITI (1975) に記載された測定値から算出した値であり、この試116 

験においては定常状態での値が得られていないため、技術ガイダンスに従って BCF (0.6 117 

L/kg) としている。 118 

評価Ⅱにおいても、他に BCF の測定値は得られなかったため、技術ガイダンスに従って119 

BCF (0.6 L/kg)を用いる。 120 

 121 

⑨ 生物蓄積係数 (BMF) 122 

評価Ⅰ相当の参考値は、logPow (-0.27) 及び BCF (0.6 L/kg) から技術ガイダンスに従って123 

設定した値 (1) である。 124 

評価Ⅱにおいては、BMFの測定値は得られなかったため、技術ガイダンスに従って logPow 125 
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(-0.42) 及び BCF (0.6 L/kg) から設定した値 (1) を用いる。 126 

 127 

⑩ 酸解離定数 (pKa) 128 

評価Ⅰにおいては解離を考慮しないため、参考値は設定されていない。また、１，４－129 

ジオキサンには加水分解に敏感な官能基は含まれておらず加水分解は予想されない。 130 

このため、評価Ⅱにおいても、本物質については解離性を考慮しないこととする。  131 
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１-３ 分解性 132 

下表に、技術ガイダンスに従い精査し、モデル推計に採用した分解半減期に係るデータを133 

示す。 134 

 135 

表１－３ 分解に係るデータのまとめ 136 

項目 
半減期※ 

(日) 
概要 

大気 

大気における総括分解半減期 NA  

機 序 別 の

半減期 

OH ラジカルとの反応 1.5 

技術ガイダンス 1)に従って、反応速度定

数の測定値 2),3)から算出した値の算術

平均値 

オゾンとの反応 － 分解寄与基を有さない物質 

硝酸ラジカルとの反応 104 
技術ガイダンス 1)に従って、25 ℃での

反応速度定数の測定値 4)から算出 

水中 

水中における総括分解半減期 NA  

機 序 別 の

半減期 

生分解 10,000 
技術ガイダンス 1)に従って、分解度試験

の結果 5),6)から算出 

加水分解 NA  

光分解 － 

紫外線の吸収が非常に弱く、直接光分解

は重要な環境運命プロセスではないと

の記載あり 4) 

土壌 

土壌における総括分解半減期 NA  

機 序 別 の

半減期 

生分解 10,000 
技術ガイダンス 1)に従って、水中生分解

半減期と同程度と仮定 

加水分解 NA  

底質 

底質における総括分解半減期 NA  

機 序 別 の

半減期 

生分解 40,000 
技術ガイダンス 1)に従って、水中生分解

半減期の 4 倍と仮定 

加水分解 NA  

※ 令和５年度第２回化審法のリスク評価等に用いる物理化学的性状、分解性、蓄積性等のレビュー会137 
議（令和６年２月１日）で了承された値 138 

 139 

1) MHLW, METI, MOE (2014) 5) ECHA  

2) EU RAR (2002) 6) MITI (1975) 

3) NITE (2005) NA: 情報が得られなかったことを示す 

4) HSDB  －： 考慮する必要がないと考えられることを示す 

 140 

上記分解項目について、精査概要を以下に示す。なお、分解に係る情報には、分解の機序141 

ごとの速度定数又は半減期と、分解の機序を区別しない環境媒体ごとのトータルの半減期142 

「総括分解半減期」があり、各環境媒体の「総括分解半減期」に関する情報が得られない場143 

合は、分解の機序別の情報を用いる。 144 

 145 

① 大気 146 

大気中での総括分解半減期に関する情報は得られなかったが、機序別の半減期について、147 

OH ラジカル、オゾン及び硝酸ラジカルとの反応に関する情報が得られた。 148 
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① -１ OHラジカルとの反応の半減期 149 

大気中における OH ラジカルとの反応速度定数の測定値について、EU RAR (2002) や150 

NITE (2005) から 10.8 ± 1.3 × 10-12 cm3/molecule/sec 及び 1.09 × 10-11 cm3/molecule/sec という151 

情報が得られた。技術ガイダンスに記載された OH ラジカルの濃度 (5 × 105 molecule/cm3) 152 

を用いた半減期を算術平均し、1.5 日とする。 153 

① -２ オゾンとの反応の半減期 154 

大気中におけるオゾンとの反応速度定数の測定値について、IUCLID (2000) から 6.81 cm3/ 155 

(molecule × sec) という情報が得られた。当該値と技術ガイダンスに記載されたオゾンの濃156 

度 (7 × 1011 molecule/cm3) を用いて半減期を計算すると 1.7 × 10-18日となる。 157 

しかし、一般的には、オゾンはオレフィン系やアセチレン系化合物の分解に寄与すると考158 

えられ、１，４－ジオキサンはそれらの官能基を持たないのでこのような短い半減期になる159 

とは考えにくい。したがって、オゾンとの反応の半減期は設定しない。 160 

① -３ 硝酸ラジカルとの反応の半減期 161 

大気中における硝酸ラジカルとの反応速度定数の 25 ℃での測定値について、HSDB から162 

3.2 × 10-16 cm3/molecule/sec という情報が得られ、技術ガイダンスに記載された硝酸ラジカル163 

の濃度 (2.4 × 108 molecule/cm3) を用いると半減期は 104 日と算出される。したがって、硝164 

酸ラジカルとの反応の半減期は 104 日とする。 165 

 166 

② 水中 167 

水中での総括分解半減期に関する情報は得られなかったが、機序別の半減期について、生168 

分解と光分解に関する情報が得られた。 169 

② -１ 生分解の半減期 170 

MITI (1975) において被験物質濃度 100 mg/L、活性汚泥濃度 30 mg/L で 28 日間試験を行171 

った結果、BOD 分解度が 0 ％、GC による直接定量に基づく分解度が 1 ％で難分解性と判172 

定されている。また、ECHA のキースタディである OECD TG310 に基づく GLP 試験では、173 

被験物質濃度 37.1 mg/L (Based on test mat.) で試験を行った結果、CO2 発生量に基づく分解174 

度は 2 ％であった。なお、ECHA によると１，４－ジオキサンの微生物に対する影響濃度 175 

(EC5) は 2,700 mg/L とあり、これら分解度試験には微生物の阻害影響はないと考えられる。 176 

上記のほかに、ECHA の OECD TG301F に基づく非 GLP 試験では被験物質濃度 100 mg/L177 

で試験を行った結果、O2 消費量に基づく分解度は< 10 %であった。また、ECHA の本質的178 

分解性を判断する OECD TG302B に基づく非 GLP 試験では被験物質濃度 400 mg-DOC/L で179 

試験を行った結果、DOC の消失率が約 40 %という結果が記載されているが、減少が見られ180 

たのは生分解ではなく、ばっ気に起因するとされており、本質的分解性の物質でもないと考181 

えられる。 182 

以上より、１，４－ジオキサンは易分解性でも本質的分解性でもないと考えられるため、183 

技術ガイダンスに従って 10,000 日とする。 184 
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なお、Howard (1991) には水中での好気的生分解の半減期として専門家判断による 28-180 185 

日というデータがあったが、技術ガイダンスに従って分解度から導出した半減期 (10,000186 

日) との何れが適切であるか判断できなかったため、安全側の値を採用とした。 187 

また、HSDB には自然環境における１，４－ジオキサンの生分解性を評価するため、河川188 

水、活性汚泥、化学工場排水土壌、庭土等の合計 20 種類の環境試料を用いた１，４－ジオ189 

キサン分解試験の記述があり、20 試料中 14 試料は１，４－ジオキサンを分解できなかった190 

が、化学工場排水土壌試料は１，４－ジオキサン(100 mg/L)を 33 日以内に< 0.8 mg/L まで分191 

解することができたとしている。順化・馴養されたような環境では１，４－ジオキサンの分192 

解菌もいると考えられ、10,000 日という設定はかなり安全側の値を採用していると考えら193 

れる。 194 

② -２ 光分解の半減期 195 

HSDB では、水中に生成した OH ラジカル(濃度：1 × 10-17 molecule/L)との光酸化反応の半196 

減期として 286 日という結果が記載されているが、１，４－ジオキサンは紫外線の吸収が非197 

常に弱く、水中光分解試験結果から、直接光分解は重要な環境運命プロセスではないとの記198 

載もある。 199 

一般的に、河川や海水等の天然水中では OH ラジカルは過酸化水素や硝酸イオン等との200 

光化学反応により生成されることが知られており、OH ラジカルとの反応は主に水中の表層201 

でのみ起きていると考えられる。このため、HSDB にある 286 日という実験室での測定に基202 

づく半減期を、水深により光の到達率が異なる実際の水環境にはそのまま適用できない。し203 

たがって、水中における光分解の半減期は設定しない。 204 

 205 

③ 土壌 206 

土壌中での総括分解半減期に関する情報は得られなかった。また、機序別の半減期に関す207 

る情報も得られなかった。 208 

③ -１ 生分解の半減期 209 

半減期に関するデータは得られなかったため、土壌中での生分解による半減期は、技術ガ210 

イダンスに従って、水中の生分解半減期と同じ 10,000 日とする。 211 

 212 

④ 底質 213 

底質中での総括分解半減期に関する情報は得られなかった。また、機序別の半減期に関す214 

る情報も得られなかった。 215 

④ -１ 生分解の半減期 216 

半減期に関するデータは得られなかったため、底質中での生分解半減期は、技術ガイダン217 

スに従って、水中の生分解半減期の 4 倍である 40,000 日とする。  218 
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