
书书书

犐犆犛１３．３００
犃８０
　

中 华 人 民 共 和 国 国 家 标 准

犌犅／犜２４７７６—２００９

化学物质分组和交叉参照法

犌狉狅狌狆犻狀犵犪狀犱狉犲犪犱犪犮狉狅狊狊犿犲狋犺狅犱狊狅犳犮犺犲犿犻犮犪犾狊

２００９１２１５发布 ２０１００７０１实施

中华人民共和国国家质量监督检验检疫总局
中 国 国 家 标 准 化 管 理 委 员 会 发 布



书书书

前　　言

　　本标准参考了联合国《全球化学品分类和标记制度》（ＧＨＳ）第一修订版和欧盟《化学品注册、评估、

授权和限制法规》（ＲＥＡＣＨ）指南文件３．２《化学品安全评估和信息要求》（英文版），相关技术内容与上

述文件完全一致。

本标准附录Ａ、附录Ｂ为资料性附录。

本标准由全国危险化学品管理标准化技术委员会（ＳＡＣ／ＴＣ２５１）提出并归口。

本标准负责起草单位：国家质检总局进出口化学品安全研究中心。

本标准参加起草单位：中国检验检疫科学研究院、中化化工标准化研究所、江苏出入境检验检疫局、

山东出入境检验检疫局、江西出入境检验检疫局。

本标准主要起草人：王立峰、陈会明、于文莲、王晓兵、梅建、周新、孙鑫、王。

本标准为首次发布。
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引　　言

　　欧盟于２００７年６月１日立法通过化学品的注册、评估、授权和限制法规（以下简称ＲＥＡＣＨ法规），

并于２００８年６月１日正式实施。该法规实施以后对进入欧盟市场上的化学品进行统一管理。我国为

应对欧盟ＲＥＡＣＨ法规，制定了化学品安全系列标准，等同转化了欧盟ＲＥＡＣＨ法规的相关技术内容。

本标准参考了联合国《全球化学品分类和标记制度》（ＧＨＳ）第一修订版和欧盟《化学品注册、评估、授权

和限制法规》（ＲＥＡＣＨ）指南文件３．２《化学品安全评估和信息要求》（英文版），其有关的技术内容与上

述文件完全一致，建立了化学物质分组和交叉参照的指南。
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化学物质分组和交叉参照法

１　范围

本标准给出了化学物质试验数据空缺时使用分组和交叉参照法预测化学物质终点数据的指南。

本标准适用于利用分组和交叉参照法预测化学物质缺失的终点数据。

２　术语和定义

以下术语和定义适用于本标准。

２．１

交叉参照法　狉犲犪犱犪犮狉狅狊狊

根据源化学物质的终点信息预测另外一种结构相似的化学物质相同终点信息的方法。

２．２

化学物质类别　犮犺犲犿犻犮犪犾犮犪狋犲犵狅狉狔

一个化学物质类包含一组具有相似的结构或结构特征的化学物质，由于结构的相似性，它们的理化

特征、健康毒性特征或环境毒性特征也具有一定的相似性，或按一定规律变化。

２．３

（定量）构效关系　（狇狌犪狀狋犻狋犪狋犻狏犲）狊狋狉狌犮狋狌狉犲犪犮狋犻狏犻狋狔狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狊；（犙）犛犃犚狊

物质效应和分子描述符之间的（定量）关系。

２．４

相似物　犪狀犪犾狅犵狌犲

满足结构相似性特征，用于交叉参照目标化学物质的化学物质。

２．５

目标化学物质　狋犪狉犵犲狋犮犺犲犿犻犮犪犾

缺少终点数据，需要被预测的化学物质。

２．６

源化学物质　狊狅狌狉犮犲犮犺犲犿犻犮犪犾

对目标化学物质进行预测时，所参照的化学物质。

３　化学物质的分组

３．１　分组原理

对化学物质分组的过程，就是将具有相似化学结构，同时由于具有相似的化学结构而具有相似的或

按一定规律变化的理化特征、健康毒性特征或环境毒性特征的物质归为一个化学物质类别的过程。将

化学物质分为一组之后，便可在此基础上进行交叉参照。

３．２　结构相似性

结构相似性表现在以下几个方面：

ａ）　各化学物质具有相同的官能团（如醛类、环氧化物、酯类、特殊金属离子物质）；

ｂ）　各化学物质具有相同的组分或被归为相同的危害级别，具有相似的碳链长度。本条主要是指

未知或可变组分物质、复杂反应产物或生物材料物质（ＵＶＣＢ）；

ｃ）　各化学物质在结构上（如碳链长度）呈现递增或保持不变的特征，这种特征可以通过观察各化

学物质的理化特性（如沸程）得到；
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