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前  言

  GB/T36700《化学品 水生环境危害分类指导》分为以下8个部分:
———第1部分:导言;
———第2部分:统一分类方法;
———第3部分:水生毒性;
———第4部分:降解;
———第5部分:生物富集;
———第6部分:定量结构活性关系(QSAR);
———第7部分:金属和金属化合物分类;
———第8部分:金属和金属化合物在水介质中的转化/溶解指导。
本部分为GB/T36700的第6部分。
本部分按照GB/T1.1—2009给出的规则起草。
本部分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。
本部分起草单位:中华人民共和国安徽出入境检验检疫局、环境保护部固体废物与化学品管理技术

中心、中华人民共和国常州出入境检验检疫局、中国化工经济技术发展中心、上海化工研究院有限公司、
华峰集团有限公司、北京国石安康科技有限公司、清华大学、江阴澄星日化有限公司。

本部分主要起草人:温劲松、卢玲、汪蓉、季汝武、张蕾、卞学东、田宇、王馨晨、孙昊、滕晓明、曹梦然、
贺少鹏、黄俊、王斌。
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化学品 水生环境危害分类指导
第6部分:定量结构活性关系(QSAR)

1 范围

GB/T36700的本部分规定了化学品对水生环境危害分类涉及定量结构活性关系(QSAR)方法使

用中导致危险低估的试验因素、模型选择、使用。
本部分适用于化学品水生环境危害分类涉及QSAR使用的指导。

2 规范性引用文件

下列文件对于本文件的应用是必不可少的。凡是注日期的引用文件,仅注日期的版本适用于本文

件。凡是不注日期的引用文件,其最新版本(包括所有的修改单)适用于本文件。

GB/T21853 化学品 分配系数(正辛醇-水) 摇瓶法试验

GB/T29882 杂项危险物质和物品分类试验方法 正辛醇/水分配系数

GB30000.28 化学品分类和标签规范 第28部分:对水生环境的危害

3 术语和定义、缩略语

3.1 术语和定义

GB30000.28界定的以及下列术语和定义适用于本文件。

3.1.1
过剩毒性 excesstoxicity
物质表现出的超过预测值的毒性。

3.2 缩略语

下列缩略语适用于本文件。

BCF:生物富集系数(Bioconcentrationfactor)

Kow:正辛醇-水分配系数(n-octanol-waterpartitioncoefficient)

LFER:线性自由能关系(Linearfree-energyrelationship)

QSAR:定量结构活性关系(Quantitativestructure-activityrelationship)

4 导致危险低估的试验因素

4.1 非电解性物质

除非是试验因素导致测试结果偏小,否则一些非电解性物质的毒性比QSAR预测值更大。这些试

验因素,例如容易在试验过程中挥发的碳氢化合物,以及强疏水性化合物在急性毒性试验中由于试验时

间不足难以使水相浓度(水族箱试验溶液)与产生麻醉效应的内疏水性位点浓度之间达到稳定状态。只

要在试验时间内能建立这种平衡,则低反应性非电解性物质的lgKow与lgC 关系曲线为线性关系。此
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