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4 Praktiline juhend 6 2.0

1. Sissejuhatus

Kemikaalide registreerimist, hindamist, autoriseerimist ja piiramist kasitleva maaruse (EU) nr
1907/2006 (edaspidi REACH) eesmargid on satestatud selle preambulis, sh 1. pdhjenduses,
mis satestab:

,Kéesolev maarus peaks samuti edendama ainete ohtlikkuse hindamise alternatiivsete
meetodite arengut.”

Sellega seoses nduab REACH-maéaruse artikkel 13 jargmist:

»Ainete olemuslikke omadusi késitlevat teavet vdib koguda muude vahendite kui katsete
abil, tagades, et on taidetud Xl lisas satestatud tingimused. Kui vdimalik, kogutakse
eelkdige inimest mdjutava toksilisuse kohta kaivat teavet teiste vahendite kui
selgroogsete loomadega tehtavate katsetega, kasutades alternatiivseid meetodeid,
naiteks in vitro meetodeid, v0i kvalitatiivse vdi kvantitatiivse struktuuraktiivsuse
mudeleid vdi sarnase struktuuriga aineid kasitlevat teavet (grupeerimine voi
analoogmeetod (read-across))” (allajoonimine lisatud).

Selle p6hjal vbib, nagu kirjeldatud ka REACH-maéruse Xl lisas, kasutada analoogmeetodit voi
kategooriasse riihmitamise meetodit, et taita REACH-maaruses teabele esitatud ndudeid ja
Uhtlasi kohandada standardset katsetamiskorda. See on vféimalik ainult tingimusel, et teatud
kriteeriumid on taidetud. Kui meetod on sobiv, saab asjatut katsetamist valtida. RUhmitamist
ja analoogmeetodit vbib kasutada ka integreeritud katsetamisstrateegiates edasiste
katsetamisvajaduste kindlaksmadramiseks, et katsetamine oleks téhusalt sihiparane. Nende
meetoditega vOib ka p6hjendada REACH-né&itaja kohta téendite kaalukuse hindamise meetodil
tehtud jareldust. Lisaks vbib mitme kemikaali hindamine kategooriana olla tdhusam ja tapsem
kui Uksikute Uhendite hindamine.

Ké&esolev praktiline juhend annab tlevaate REACH-mé&aruse alusel registreeritavate ainete
analoogmeetodi ja/vdi kemikaalide kategooria meetodi tahtsatest praktilistest aspektidest ja
kuidas neist IUCLID 5-s teatada. Juhend ei kirjelda aga ndudeid, mis peavad olema téidetud
registreerimistoimiku hindamisel sooritatava tehnilise terviklikkuse kontrolli vi
vastavuskontrolli 1abimiseks.
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2. Analoogmeetod ja ainete rahmitamine

2.1 Mis on analoogmeetod?

Analoogmeetod on teadmisteliinga taitmise tehnika juhtudel, kui Ghest kemikaalist saadud
naitajakohast teavet kasutatakse sama naitaja prognoosimiseks teise kemikaali puhul, mida
peetakse esimesega sarnaseks modnes olulises selle naitajaga seotud aspektis, nt
toimemehhanism, toksikokineetika, ainevahetus jne. Analoogmeetod v&ib anda kvalitatiivse voi
kvantitatiivse tulemuse.

Analoogmeetodit vdib rakendada andmellinkade taitmiseks jargmiselt:

e Uks Uhele (Uhte analoogi kasutatakse ainult tihe kemikaali kohta prognoosi
tegemiseks);

e (ks mitmele (Uhte analoogi kasutatakse kahe v6i mitme kemikaali kohta prognoosi
tegemiseks);

e mitu Uhele (kaht v6i mitut analoogi kasutatakse ainult Uhe kemikaali kohta prognoosi
tegemiseks);

¢ mitu mitmele (kaht v8i mitut analoogi kasutatakse kahe vdi mitme kemikaali kohta
prognoosi tegemiseks);

K&esolevas juhendis kirjeldatud pohim&étted kehtivad nii kemikaalide ruhmitamise
(kemikaalikategooriad) kui ka analoogmeetodi kohta, naiteks vajadus kindlaks méaarata
molema (v6i mitme) aine struktuurid ja puhtuseprofiilid, vajadus pdhjendada analoogmeetodit
keemilise sarnasuse osas ja vajadus rihmitamise ja analoogmeetodi teave dokumenteerida.

2.2 Mis on ainekategooria (ruhm)?

Aineid, mille fulsikalised ja/vdi toksikoloogilised ja/v6i 6kotoksikoloogilised omadused on
téenaoliselt sarnased vOi mis kdituvad oma struktuurse sarnasuse tottu teatud kindla mudeli
kohaselt, vbib kasitada Ghe rithmana v6i ainete kategooriana. Need sarnasused vdivad
tuleneda mitmest tegurist:

e Uhesugune funktsionaalne rihm;
e Uhesugused lahteained v6i lagunemissaadused;

e omaduste potentsiaalse vahetamise pusiv skeem;

e (hised koostisosad voi Uhine keemiline klass.

Kategooria piires vdib omadust hinnata analoogmeetodil, suundumuste analttsi ja/voi
(Q)SAR-mudelite abil. Konkreetse kvantitatiivse kategooria naitaja osas on kategooriasse
kuuluvad ained sageli omavahel seotud suundumustega.

2.3 Kategooriahupoteesi valjatootamine

Praktiline teave kategooriat moodustada, on esitatud jaotises 3.2 ,Kuidas kategooriat
moodustada?” Kemikaalide (sarnasuse pdhjal) rihmitamise alus tuleb kindlaks maarata
sarnasuse eeskirjade p6hjal, mis on esitatud REACH-mé&aruse Xl lisas ja tapsemalt selgitatud
REACH-maéaruse teabele esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatikis
R.6. See v0Oib pdhineda keemilisel struktuuril, nt Ghine funktsionaalne rihm ja/véi Gha
suurematel muutustel stsinikuahela pikkuses kategooria 18ikes vOi teistel Uhistel omadustel,
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nagu Uhised lahteained ja/vdi lagunemissaadused (metaboliidid vdi keskkondlikud
lagunemissaadused) vo8i plsiv skeem omaduste potentsiaalseks vahetamiseks kategooria
raames. Selleks, et kindlaks mé&éarata, millised omadused peaksid kemikaalil kategooriasse
kuulumiseks olema, tuleb kasutada rihmitamise hipoteese vdi aluseid (ja vBimaluse korral
kasutama véljaarvamismeetodit). Sarnasuse reegleid (mida vdib nimetada ka kriteeriumideks
vdi pohimbteteks) vBib kasutada Uksikult. Sellegipoolest v8ib kategooria (ja sarnasus) olla
pdhjendatud enam kui Uhe alusega, naiteks nii ahela pikkuse kui ka metabolismi tee
kategooriaga. Mitu p6hjendust tavaliselt suurendavad usaldust kategooria vastu.

Hupoteesid aitavad kindlaks maarata, kas rihmitamine on kategoorialiikmete suhtes
kohaldatav keskkonnaalaste vdi toksikoloogiliste nditajate vdi nende mdlemate jargi ja kas see
on adekvaatne kdikide kokkupuuteviiside ja m&jude kestuse puhul.

2.4 Aine iseloomustus

Oluline on, et kdikide kategoorialiikmete keemilised struktuurid ja puhtuseprofiilid oleksid
kategooria hupoteesi kehtestamiseks tapselt maaratletud, sest erinevused lisandites ning
stereokeemia vBivad m&jutada toimet ja keemilisi omadusi. Lisaks on vaja p&hjalikult
identifitseerida registreeritud aine kdikide koostisosade keemilised struktuurid (sh lisandid, kui
on asjakohane). Soovitame jargida REACH-maéruse kohaseid aine identifitseerimise ja
nimetamise juhiseid mitte Uksnes registreeritavate ainete, vaid kdikide kategoorialiikmete
korral. UVCB-aineid (tundmatu vdi muutuva koostisega ained, komplekssed
reaktsioonisaadused vo0i bioloogilist paritolu materjalid) tuleb igas véimalikus aspektis selgelt
iseloomustada. Aine koostise vdimalikult selge kirjeldamine andmete optimaalseks
kasutamiseks on registreerija huvides.

Rakenduses IUCLID 5 tuleks igas uuringu kirjes, milles dokumenteeritakse analoogmeetodi vOi
kategooriasse riihmitamise meetodi jaoks kasutatud andmeid, méarkida katseainet
identifitseerivad andmed, kui aine erineb REACH-toimiku 1. jaotises maéaratletud ainest.
Naiteks tuleb esitada pdhikoostisosade ja lisandite keemilise nimetuse Uksikasjad, CAS- vai EU
number ja partiinumber, kui on kattesaadav.

2.5 Sobivuse uldine hindamine ja aruandlus

REACH-maéaruse Xl lisa ndeb andmelinga taitmiseks ette ainete rihmitamise ja
analoogmeetodi, kui taidetud on jargmised tingimused:

1. Tulemused on klassifitseerimise ja margistamise ning riskihindamise jaoks piisavad;

2. Tulemused katavad piisavalt ja usaldusvaérselt vastavates katsemeetodites kasitletud
pdhiparameetreid;

3. Kokkupuute kestus, mis on vorreldav vastavates katsemeetodites ettenahtud
kokkupuute kestusega, vdi sellest pikem, kui kokkupuute kestus on oluline parameeter;

4. Kasutatud meetodi kohta on esitatud piisav ja usaldusvaarne dokumentatsioon.

RuUhmitamismeetodeid saab kasutada tulemuse prognoosimiseks tUksiku naitaja v6i mitme
naitaja puhul, kui andmed on kattesaadavad. Uldiselt on analoogmeetodid, mis on
kohaldatavad mitme néitaja I6ikes, tdenéoliselt kindlamad kui ainult Ghe néitaja kesksed
meetodid. Kategooria hiipoteesi usaldusvéaarsust vdib suurendada ka see, kui kategooria
hdlmab nii pikaajalisi kui ka lthiajalisi naitajaid. Oluline on siiski meeles pidada, et kategooria
tugevus sbltub kategoorialiikmete I8ikes kattesaadavate andmete kvaliteedist ja kogusest ning
liikmete sarnasuse astmest (struktuuriline, metaboolne, toimemehhanism/aktiivsus).

Kui registreerimistoimik sisaldab kemikaalikategooria v8i analoogmeetodi kasutamist, on

kehtivate seaduste kohaselt vaja lisada ka rihmitamismeetodi usaldusvdéarsuse hinnang. lgal
juhul on analoogmeetodi, (Q)SAR-mudeli v8i suundumuste analtilsi alusel saadud prognoose
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vdimalik kasutada osana ulatuslikul téendusmaterjali kaalukuse hindamisel v8i esitada
lisateabena.

Analoogmeetodi usaldusvéarsuse dokumenteerimiseks (kas kategooriasse kuulumisel v&i
mitte) on jargmised véimalused:

1. Kasutada rakenduses IUCLID 5 kategooria funktsiooni hinnangu lisamiseks plokis
~POhjendused ja arutelud” (vt 4.2 kuidas luua kategooriat rakenduses IUCLID 5).

2. Kui ei kasutata IUCLID 5 kategooria objekti:

a) kui usaldusvaarsuse hinnang on tehtud kdikide naitajate kohta, v8ib kategooria
aruande vormi (teabele esitatavate nbuete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi
peatiikis R.6.2.6.2 ) lisada jaotises 13; analoogide aruande esitamise vorm on
toodud peatikis R.6.2.6.1.

b) kui p6hjendus on esitatud mdne naitaja kohta, v8ib kategooria aruande vormi
usaldusvaarsuse hinnangu lisada (véljale lisatud taustmaterjal) v6i sisestada otse
naitaja uuringu kirjesse (Uldméarkuste vabal tekstivéljal). Sama kehtib ka analoogide
aruande esitamise vormi puhul, kui kasutatakse analoogmeetodit.
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3. Kusimused kategooria moiste kohaldamise kohta

3.1 Milliseid REACH-maaruse juhendeid tuleb lugeda?

Kokkuvote sellest, kuidas kasutada (Q)SAR-mudelite abil ilma katseteta saadud andmeid, on
kattesaadav teabele esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendi peatiikis
R.4.3.2.2 Ruhmitamismeetoditega saadud andmed:

Peatikk R.4: Kattesaadava teabe hindamine

Spetsiaalselt kemikaalide rihmitamist kasitlev osa on kattesaadav teabele esitatavate nduete
ja kemikaaliohutuse hindamise juhendis peatiikis R.6.2 Kemikaalide rihmitamise juhised:
Peatukk R.6: QSARId ja kemikaalide ruhmitamine

Spetsiaalsed vahendid ja meetodid asjaomas(t)e naitaja(te) kohta on esitatud juhendites eri
naitajate kaupa teabele esitavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendis:
Peatikk R.7: Konkreetse néitaja juhised (7a, 7b, ja 7c).

3.2 Kuidas kategooriat moodustada?

1. Kontrollige, kas kemikaal kuulub mdnda kategooriasse, mis on juba
maaratletud.

Mdned kategooriad on juba kirjeldatud ja dokumenteeritud. Naiteks on v8imalik Euroopa
Kemikaaliameti veebilehel otsida kemikaali identifikaatorite (kemikaali nimetus, EU nr, CAS-nr
jne) alusel:

http://echa.europa.eu

Sealt leiate teavet, kas aine on registreeritud. Registreerimistoimikust naete, kas aine on
registreeritud teatud kategooriasse kuuluvana. Kui see on nii, leiate avaldatud IUCLID toimiku
alaosas vastava kategooria linki jargides teised vastavasse kategooriasse kuuluvad ained,
naitajad, mille pdhjal on kategooria moodustatud ja muud p&hjendused v&i arutelud, mida
registreerija on kategooria usaldusvaarsuse péhjendamiseks esitanud.

OECD HPV (High Production Volume, suurtes kogustes toodetavad kemikaalid) programmis
maéaratletud kategooriad on OECD veebilehel:
http://webnet.oecd.org/hpv/ui/ChemGroup.aspx

Kategooriaid saab otsida ka OECD QSARI kohaldamise to6évahend abil (OECD QSAR Toolbox).

Enne uute kategooriate moodustamist peetakse heaks tavaks kontrollida, kas kategooriad on
juba olemas. Olemasolevate kategooriate kehtivust ja kohaldamisala tuleks vérrelda REACH-
maaruse teabele esitatud nbuetega. Kui aga registreerija kasutab registreerimisel kategooria
andmeid, peavad tema seaduslikus valduses olema taielikud uuringute aruanded v&i luba neile
viidata mis tahes uuringu aruannete kokkuvdtetes (REACH-maaruse artikkel 10). Taiendavate
téendite kogumise jarel vbib olla vaja olemasolevaid kategooriaid muuta v6i laiendada uute
liikmetega.

2. Kategooria hipoteesi pustitamine ja kategoorialiikmete kindlaksmaaramine ja
identifitseerimine

Maarake kindlaks kategooria alus. Kategooria hlipoteesid peaksid késitlema keemilisi sarnasusi
(analoogiaid) ja suundumusi omadustes ja/v8i toimeid, mis seovad omavahel
kategoorialiikmeid . Kirjeldage analoogmeetodit ja suundumuste analtusi (interpolatsioonid ja
ekstrapolatsioonid) ning kasutage spetsiifilisi arvutusmeetodeid, mida kasutasite
andmelinkade taitmiseks. Maarake kindlaks naitaja kohaldamisala antud kategoorias. Seda
saab kirjeldada sisse- ja/vdi véljaarvamisreeglite alusel.
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Kategooria kohaldamisala maaramiseks tuleb piiritleda:

¢ funktsionaalsed riuhmad;
e struktuurilised sarnasused;

e asjaomaste parameetrite vaartuste vahemik (nt jaotusteguri log Kow véartused
vahemik, mis peaks kategooriasse kuuluvatel ainetel olema);

e iga naitaja kohta toimeviis v8i -mehhanism® ja metaboolsed sarnasused, mida tdendab
toksikokineetiline hinnang (kirjandusest saadud andmed, in vitro andmed) ning nende
aspektide vordlus kategooria iga liikme puhul.

Sobivate kategooriate liikmete kindlaksméaaramiseks on olemas rida tarkvaravahendeid, nagu
OECD QSAR Toolbox, mille tarkvararakenduse (versioon 3.0) saab alla laadida aadressilt
http://www.qgsartoolbox.org

koos lisamaterjalidega ning installimis- ja kasutusjuhendiga. See tarkvararakendus on
arendatud koost6ds OECDga. Versioon 3 anti valja 2012. a oktoobri I18pus. Tasub méarkimist, et
peale ainete rihmitamise teabe on v@imalik seda rakendust kasutada ka katsestrateegiate
sBeluuringuks ja prioriseerimiseks ning ka katsestrateegiate optimeerimise lihtsustamiseks
ainerithma siseselt.

OECD ulemaailmne keemiliste ainete teabeportaal (eChemPortal) on samuti kasulik
teabeallikas kemikaalide kohta ja see asub aadressil:
http://www.echemportal.org

Vdimalikke kategoorialiikmeid / sarnaseid aineid saab identifitseerida REACH-ITi abil eel-SIEFi
liikmete hulgast. Tdiendavad juhised on REACH-ITis to6stuskasutaja kasiraamatu 5. osas —
PreSIEF (eel-SIEF) - mis asub aadressil:
http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-
industry-user-manuals

Lisateave meetodite kohta on juhendis R.6.
3. Andmete kogumine kategooria iga lilkme kohta

Tutvuge kategoorialiikmetega. Koguge kokku kdik iga kategoorialiikme kohta k&ttesaadavad
andmed (sealhulgas puhtusaste ja lisandiprofiilid, Uksikasjalikud andmed koostisosade
molekulaarstruktuuri kohta, andmed fuusikalis-keemiliste omaduste kohta, keskkonnas
kaitumise parameetrid, toksikoloogilised ja 6kotoksikoloogilised mdjud). Eeldatakse, et
registreerijal on andmetele seaduslik juurdepaas. Kasutage avalikult kattesaadavat teavet,
kirjandusallikaid ja kategoorialiikmetega seotud rahvusvahelisi hinnanguid.

4. Kattesaadava teabe piisavuse hindamine

Hinnake kéattesaadavat teavet konkreetse néitaja juhiste kohaselt, vt peatiikk R.7: konkreetse
naitaja juhised (7a, 7b, ja 7c).

Kas andmed on kooskdlas REACH-kohaste teabele esitatud nduetega Uksikult voi téendite
kaalukuse hindamise seisukohast? Kas andmed on klassifitseerimise ja margistamise ja/voi
riskihindamise jaoks piisavad?

! Toimeviis maaratletakse rea bioloogiliste vétmejuhtumite alusel, mille kaigus hinnatakse aine
toksilist mdju. Toimemehhanism on vastava juhtumi Uksikasjalik kirjeldus molekulaartasandil
(vt IPCS WHO).
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Kui aluseks olevad naitaja katseandmed varieeruvad (nt séeluuringute ja kdrgema astme
katsete segu), selgitage nende kategoorialiikmete prognoositud tulemuste ulatust, mille kohta
andmed puuduvad. Otsige v8imalikke suundumusi kategooria siseselt ja probleemikohti, kus
mdoju vdi omadus puudub. Selgitage véimalikke taheldatud suundumusi ja probleemikohti.
Registreeritud kategoorialiikmete andmed peaksid olema vérreldavad REACH-kohaste
kokkupuutekestuse (kui on asjakohane) ja meetodi kohta ndutud andmetega. Naiteks ei oleks
tavaliselt voimalik taita REACH-kohaseid teabele esitatud ndudeid lUhiajalisest akuutse
toksilisuse uuringust saadud tulemuste analoogmeetodil tlekandmisega pikaajalisele kroonilise
toksilisuse néitajale.

5. Andmete kattesaadavuse maatriksi koostamine

Maatriks, mis esitab Uksikasjalikult iga néitaja ja kategoorialiikme k&ttesaadavaid andmeid,
aitab kategooriat kirjeldada ja andmeliinki kindlaks teha. IUCLID 5 v68ib aidata seda maatriksit
koostada ja seda v8ib hiljem kasutada andmeliinga taitmiseks, vt 4. peattkk.

6. Kategooria esialgse hinnangu koostamine ja andmelinkade taitmine

AnallUsige ja kontrollige, kas kategooria naitab tdepoolest Ghte vdi mitut kindlaksmaaratud
suundumust, mida oletati 2. punktis. Kas kategooria sisaldab iga kategoorialiikme kohta
hindamiseks piisavalt asjakohast ja usaldusvaarset teavet? Koostage iga naitaja kohta
hinnang, sest kategooria pdhjendus v8ib mdne naitaja, kokkupuuteviisi voi kokkupuutekestuse
jaoks olla asjakohane, teiste jaoks aga mitte.

Andmelunki saab taita analoogmeetodil, suundumuste analtiisimise ja/voi valiste (Q)SAR-
mudelite rakendamise teel. Analoogmeetodi kasutamisel tuleks Uhe aine andmete Uks Uhele
ulekandmisele eelistada kategooriameetodit (kus andmeid saab mitme kategoorialiikme
kohta), sest analoogmeetod on usaldusvaarsem, kui seda toetavad enam kui Uhe aine kohta
saadud andmed. Analoogmeetodi rakendamisel tuleks arvesse votta lisandite / eri
puhtuseprofiilide mdju kategoorialiikmetele. Katsetatud aine identiteet peab kdikidel juhtudel
olema selge. Teatud toksikoloogiliste néitajate puhul tuleb arvesse vétta sihtelunditele
kaasnevate mojude ja kategoorialiikmete toimemehhanismide vordlemist ja see aruandes
esitada. Iga konkreetse naitaja andmellinga taitmisel saab kasutada usaldusvaarsuse
tostmiseks tdendite kaalukuse hindamist. Uldiselt eelistatakse fiitisikalis-keemiliste naitajate
korral katseteta saadud andmetele katseandmeid.

Kui andmelingad on téidetud, tuleb kontrollida, kas REACH-kohased teabele esitatud néuded
on registreeritavate ainete suhtes taidetud. Kategooria peab olema seadusega reguleeritud
kasutamiseks piisav, st prognoositud tulemustel pdhinevad andmed peavad olema
klassifitseerimise, margistamise ja riskihindamise ning bioakumuleeruvuse ja toksilisuse
hindamise jaoks piisavad (vt REACH-mé&aaruse Xl lisa).

7. Vajaduse korral esitage katsetamisettepanek ja tehke katse

Kui kdikide kategoorialiikmete hindamiseks ei ole piisavalt andmeid, v8ib olla vaja teha katse
vOi katsetamisettepanek. Koostage kategooria katsetamiskava, milles on kindlaks méaaratud
katsetamiseks kasutatavad pdhiained; see peab sisaldama ka toksikokineetilisi andmeid vi in
vitro andmeid, et toetada kategooria hupoteesi.

IX ja X lisas satestatud néitajate kohta katsete tegemiseks tuleb esitada Euroopa
Kemikaaliametile katsetamisettepanek — vt registreerimisjuhend
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/reqistration_en.pdf

8. Kategooria hinnangu labivaatus

Kui genereeritakse uusi andmeid, tuleks neid kaaluda ja kategooriat uuesti hinnata, et kindlaks
maarata, kas 2. punktis (kategooria hiipoteesi pustitamine ja kategoorialiikmete
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kindlaksméaéaramine ja identifitseerimine) pustitatud algsed hupoteesid ja méaratlused on
korrektsed. Kui tulemused kategooriat toetavad, saab andmellinga téaita. Kui tulemused
kategooriat ei toeta, vdib olla vaja edasine katsetamine. V6ib olla vajalik kategooria umber
maaratleda voi kdikidest hiipoteesidest loobuda.

9. Loppkategooria aruande dokumenteerimine ja esitamine

Oluline on esitada kategooriameetodi kohta piisavad pdhjendused ja need dokumenteerida
IUCLID 5 toimikus, mis peab sisaldama tUksikasjalikku p&hjendust, et selgitada, kuidas on
taidetud REACH-méaaruse Xl lisas kategooriatele (ainete rihmitamisele) satestatud
kriteeriumid (sarnasuse reeglid). lga kategoorialiige, mis tuleb registreerida, peab vastama
konkreetsete tarnetonnikoguste osas REACH-kohastele teabele esitatavatele nduetele, kui
kasutatakse prognoositud voi katseandmeid.

Tuleb esitada piisavalt Uksikasjalikud andmed kattesaadavate uuringute kohta, et kategooriat
oleks véimalik mdistlikult hinnata. Véimaluse korral tuleb esitada uuringuaruannete
kokkuv6tted. Kui aga registreerija kasutab registreerimisel kategoorialiikme andmeid, peavad
tema seaduslikus valduses olema taielikud uuringute aruanded vai luba neile viidata mis tahes
uuringu kokkuvdtetes vdi uuringu aruannete kokkuvotetes (REACH-méaaruse artikkel 10). Kui
piisavalt katseandmeid ei ole kéattesaadavad, tuleb kaaluda teabe dokumenteerimist
lisauuringuna. Lisajuhised selle kohta, kuidas kategooriaid rakenduses IUCLID 5
dokumenteerida ja aruandeid esitada, on kaesoleva dokumendi 4. peatukis.

3.3 Kuidas iseloomustada kategooria jarjepidevust?

Kategooria on jarjepidev, kui kdikidel kategoorialiikmetel on funktsionaalsed rihmad, millel on
ootuspérane vaatlusaluste naitajate sarnane toimeviis/-mehhanism, sarnane toksikokineetiline
kditumine ja/vli sarnane lagunemissaaduste t6endosus (st kdikidel kohaldavatel naitajatel
puuduvad kdrvalekalduvad mdjud). Kategooria on jarjepidev ka siis, kui kategooria raames on
omaduste potentsiaalse vahetamise pusiv skeem.

Arvesse tuleks vBtta kategoorias selgelt ilmnevaid v66rvaartusi, st selliseid teistest erineva
kaitumisega aineid, mis ei jargi konkreetse naitaja osas sama suundumust, kui kategooria
teised liikmed. Konkreetsete néitajate osas uUldisest kdrvalekalduva kaitumisega
kategoorialiikmete kategooriasse v0i sellest vélja arvamist tuleb IUCLID 5 toimikus
pdhjendada. Uldisest kdrvalekalduva kaitumise hindamist saab kindlamaks muuta
kattesaadavate andmetega, nagu nt in vitro tulemused, (Q)SAR-mudelite prognoosid vdi teiste
naitajate puhul saadud tulemused.

Kategooria jarjepidevuse hindamisel voiks kaaluda jargmisi punkte:

e empiiriline (struktuuriline) sarnasus

o keemilised funktsioonid

0 kasutaja maaratletud kiinnisest suurem statistiline sarnasus
¢ mehhanistlik sarnasus

0 vastastoime mehhanismid

o0 toimemehhanism

o0 reaktsioonivBime profiilid
e sarnane biosaadavus ja metaboolne profiil

o toksikoloogiline toime (kompleksse kroonilise toksilisuse naitaja korral)

OECD QSAR Toolboxi tédvahendi abil saab hinnata kategooria jarjepidevust erinevat tuipi
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profiilide abile (tarkvarasse sissekirjutatud teave, tavaliselt otsustuspuu vormis). Ainet on
vdimalik rihmitada vastavalt kategooriale (nt US EPA vdi OECD kategooriad), empiiriliselt (nt
funktsionaalsed riihmad), néitajapdhiselt (nt in vitro mutageensus) v8i mehhanistlikult (nt
DNA-sidumine, valgu sidumine). Tédvahendiga QSAR Toolbox on mugav ka teha séeluuringut
ja vBimaluse korral prioriseerida.

3.4 Mitu liiget peaks kategoorias olema?

Ideaalselt peaks kategooriasse kuuluma kategooria hupoteesi loomisest peale nii palju
sarnaseid aineid, kui on kattesaadavad. See vdimaldab analtiisida kdikide nende ainete
andmete kattesaadavust ja andmeliinki, samuti valitud néitajate suundumusi ja vddrvaartusi.
Kui andmeliingad tuleb taita katseandmetega, on vdimalik katsetatavaid liikmeid objektiivselt
valida (ratsionaalne katse Ulesehitus). Praktilistel pdhjustel ei ole siiski alati véimalik kdiki
kategoorialiikmeid kokku koguda ja andmete puudumine takistab sageli andmete
liikmetevahelist interpoleerimist. Seetdttu voib kdige lihtsam kategooria olla 2-liikmeline, mis
vdrdub otsevastavusega analoogmeetodiga, ning kategooriasse lisatavate liikmete arvul ei ole
ulempiiri. Kui aga kategoorias on rohkem aineid, on vaja tugevat hiupoteesi, uksikasjalikku
kohaldamisala kirjeldust ja kindlat pdhjendust. Kategooria péhjendus on kindlam, kui
kogutakse kokku rohkem analooge ja on piisavalt Uhendavaid andmeid, mis néitavad, et
kategoorialiikmed on piisavalt sarnased, neil on jarjepidev mudel ning see on registreerija
poolt selgelt esitletud.

3.5 Kas kategooria prognoos on klassifitseerimise ja margistamise
ja/Zvoi riskihindamise jaoks piisav?

Selleks, et kategooria prognoos oleks adekvaatne, peab see olema klassifitseerimise ja
margistamise ja/vdi riskihindamise jaoks piisav. Kategooria prognoosi piisavus
klassifitseerimise ja margistamise ja/voi riskihindamise seisukohast séltub suurel maéaral
naitajast. Selleks, et hinnata, kas koostatud prognoos on seadusjargseks otsuseks piisav, voib
olla vaja lisateavet. Seetfttu saab usaldusvéarsust, kohaldatavust ja asjakohasust kaaluda
ainult igal uksikjuhul eraldi.

3.6 Millal on kategooria nbuetekohaselt dokumenteeritud?

Kategooria peab sisaldama kdikide liilkmete kohta rahuldavaid aine identifitseerimisandmeid,
sealhulgas koostisosi ja puhtuse/lisandite profiile. Dokumentatsioon peab sisaldama ka
rihmitamise ja analoogmeetodi Uksikasjalikku kirjeldust, sealhulgas toksikokineetilisi
kaalutlusi, kui neid kasutatakse toksikoloogiliste naitajate jaoks. Kategooria pdhjendus peab
sisaldama kategoorialiikmete kohta olemasolevate katseandmete vordlust ja selget
andmemaatriksit, milles on valja toodud vdimalikud andmetest lahtuvad suundumused. Kuigi
kategooria pdhjalik dokumenteerimine on oluline, et vdimaldada hindajal anda dige hinnang, ei
tahenda hasti dokumenteeritud kategooria automaatselt, et kategooria on kindel. Kategooria
vOi analoogse aine andmete Ulekandmise meetodi kindlus séltub hipoteesi kehtivusest ja selle
teaduslikust alusest.
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4. Kusimused kategooria moiste kohaldamise kohta

4.1 Kuidas esitada IUCLID 5 abil otsevastavusega analoogmeetodi
andmeid ?

Vordlusaine(te) andmete alusel saab riihmasiseselt prognoosida aine flitisikalis-keemilisi
omadusi, mdju inimtervisele ja keskkonnale vdi keskkonnas kaitumist, kui ained on
tdendoliselt sarnased voi jargivad sellistest sarnasustest tulenevalt korraparast mudelit.

Kategoorialiikmed on kategoorias sageli seotud suundumustega. Kui rithmitamine pdhineb
vaga piiratud arvul kemikaalidel ja suundumused ei ole ilmsed, kasutatakse terminit
»=analoogmeetod”. K&ige lihtsam analoogmeetod (kategooriameetoditest) on andmete otsene
ulekandmine.

Lisateavet vt teabele esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise peatikist R.6: (Q)SAR-
mudelid ja kemikaalide rGhmitamine. Peatikis R.6.2.6.1 radgitakse tapsemalt analoogmeetodi
aruandlusest ning peatukis R.6.2.6.2 kemikaalikategooria aruandevormist.

Teave esitatakse IUCLID 5 toimikus néitaja uuringu kirjes jargmiselt:

Valige rippmenuust suvandi ,Detail level” (detailsuse aste) alt valik ,all fields” (k&ik valjad).

"CIUCLID 5.4 Masslias it lile alh aimiens o
File  Edit GSo  Window Help  Plugins

OO @ HE |@2E]|s]

8 Mavigation el ulll ® Endpoint study record: W

f Query results r Folders |’ i Section tree | Dretail lewel Admini
; |:| allfields | || Besults
= || |basic fields

-+ =

all fields

- T T e TS T TG e T =l

Plokk ,Administrative data” (haldusandmed)

e Vadljal ,Purpose flag” (mérge otstarbe kohta) teatatakse, kas hinnangut kasutatakse
pdhiuuringuna, tdendusmaterjali kaalukuse hindamiseks vdi lisateabena.

e Valjal ,,Study result type” (uuringu tulemuse tuup) margitakse suvand ,read-across
from supporting substance (structural analogue or surrogate)” (tugiaine
(struktuuranaloog v&i surrogaat) andmete tlekandmine analoogmeetodil).

Annankatu 18, P.O. Box 400, FI-00121 Helsinki, Soome | Tel. +358 9 686180 | Faks +358 9 68618210 | echa.europa.eu



14 Praktiline juhend 6 2.0

® Endpaoint study record: Short-term toxicity ta fish.001

Detail [ewel Administrative Diata Data source Materials and methods
| all fields ~i Results and dizcussions Owerall remarks, attachments Applicant's summary and conclusian

Administrative Data

P

Purpoze flag |HE':.f study . ”:'] [ ] robust study summ

Data waiving | : ”ﬂ

Justification for
data waiving

Study rezult type |read-across from supporting substar™ [:] “| Ftudy period

Maarake vajalik usaldusvéaarsus ja sisestage analoogmeetodi hupotees véljale ,,Rationale for
reliability incl. deficiencies” (usaldusvaarsuse pdhjendused, sh puudused), nagu on naidatud
alljargneval ekraanipildil. Valige sobiv usaldusvaarsuse aste; analoogmeetodil on maksimaalne
usaldusvaérsus 2.

Reliability |2 (reliable with restrictions) : ”:“

Rationale for reliability |anter the hypothesis for the analogue approach
incl. deficiencies

Plokk ,Test materials” (katsematerjalid)

e Valige suvandi ,,Test material same as for substance defined in section 1 (if not read
across)” (katsematerjal sama mis 1. jaotises méaaratletud aine (kui ei ole andmete
ulekandmine)) rippmenuus vastuseks ,,no” (ei).

e Markige véljale ,, Test material identity” (katsematerjali identifitseerimisandmed)
lahteaine andmed.

e Vadljale ,Details on test material” (katsematerjali Uksikasjalikud andmed) lisage
struktuuriline kujutis (nt SMILES-kood) ja vBimalikud deskriptorivaartused, kui neid
kasutati, ja kuidas neid kasutati prognoosi tuletamiseks. NB! IUCLID 5 vabateksti mall
vBimaldab eelnevalt lisada sellesse lahtrisse sisestatava teabe struktuuri.

o Konfidentsiaalse teabe vdib méarkida véljale ,,Confidential details on test material”
(katsematerjali konfidentsiaalsed andmed).
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Test materials

dentity of test material same as for substance defined in section 1 {if not read-across)

no v|

Test material identit

Identifier Identity

CAS number
IUPAC name

[§ Add. | i

Details on test material

& |2 _—

1. Describe the source chemifal{z) as comprehensible as possible. Include SMILES of the source chemical as well as any other identifiers
2. Provide purity /im purity prafiles for the source chemicals, including the likely impact on the relevant endpoints...

Use the related "freetext template” as shown here below

Mame of test material (as cited in study repart):
Maolecular farmula {if other than submission substance):
Malecular weight {if other than submission substance):
Smiles notation {if other than submiszion substance);
InChl {if other than submiszion substance).

Structural formula attached as image file {if other than submizsion substance):
Substance type:

Physical state:

Analytical purity;

Impurities {identity and concentrations);

Composition of test material, percentage of compaonents:
lsamers composition:

Purity test date:

Lotfbatch Mo.:

Expiration date of the lot/batch:

Confidential detailz on test material

i | X ¥

zame as abowe in case of confidentiality on the source chemical

Valjale ,,Details on properties of test surrogate or analogue material” (katses kasutatud
surrogaat- v6i analoogaine Uksikasjalikud omadused) markige lahteaine omaduste
Uksikasjalikud andmed (kui on kattesaadavad). Konfidentsiaalse teabe v6ib markida valjale
»Confidential details on test material” (katsematerjali konfidentsiaalsed andmed). IUCLID 5
vabateksti mall vBéimaldab eelnevalt lisada sellesse lahtrisse sisestatava teabe struktuuri. NB!
IUCLIDi kdikides naitajate jaotistes ei ole valja ,,Details on properties of test surrogate or
analogue material” ning see tuleks taita Uksnes naitajate kohta, millel see on olemas.

Details on properties of test surrogate or analogue material

] ® x A

PHYSICO-CHEMICAL PROPERTIES
- Melting paint:

- Boiling point:

- Wapour pressure:

- Water solubility {undertest conditions);
- Henry's law constant:

- log Poww

- pka:

- Stability in water;

- Stability in light:

- pH dependance on stability:

OTHER PROPERTIES (if relevant for this endpaint)
- Resultz of test for ready biodegradability:
- Other:

Plokk ,Results and discussion” (tulemused ja arutelu)
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Results and discussions

Standardsel juhul tuleb esitada tulemused selleks ettenahtud ploki ,,Effect
concentrations” (toimet avaldavad kontsentratsioonid) korduvatel valjadel. See
vBimaldab IUCLID 5 kemikaaliohutuse aruande lisandprogrammi kasutamisel teavet
neilt valjadelt automaatselt kemikaaliohutuse aruandesse Ule kanda. Plokis ,,Results and
discussions” taidetavate véljade loetelu varieerub sdltuvalt naitajast. Seetdttu
soovitame tutvuda andmete esitamise kdsiraamatu 5. osaga ,,Kuidas taita tehnilist
toimikut registreerimiste ja PPORD-teadete jaoks?”, mis on Euroopa Kemikaaliameti
veebilehel:
http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-
submission-industry-user-manuals

Seal on juhised, kuidas tulemusi sisestada.

Vvali ,,Any other information on results incl. tables” (kdik muu teave tulemuste kohta, sh
tabelid) peab sisaldama analoogmeetodi pdhjenduse kirjeldust, tuginedes
kattesaadavatele katseandmetele, sealhulgas aine peamisi fuusikalis-keemiliste
omadusi, koostage kokkuv6te, kuidas need tulemused téendavad analoogmeetodi
kasutamise pdhjendatust. Andmed peavad ka naitama, et lahte- ja sihtkemikaalide
mittethised funktsionaalrihmad ei mdjuta prognoositud toksilisust (andmemaatriksi
saab sisestada véljale ,,Any other information on results, inc. tables”). Kattesaadavad
katsetulemused, mis on kirjas andmemaatriksis, peaksid toetama analoogmeetodil
kasutamise p6hjendatust.

Kui on olemas mitu naitaja uuringu Kirjet, soovitatakse lisaks koostada néaitaja uuringu
kokkuvdte ja p6hjendada analoogmeetodit/kategooriat naitaja uuringu kokkuvotte
valjal ,,Discussion” (arutelu) koos konkreetse néitaja uldhinnanguga. See vBimaldab
IUCLID 5 kemikaaliohutuse aruande lisandprogrammi kasutamisel seda teavet
kemikaaliohutuse aruandesse otse Ule kanda. Kui analoogmeetodi kohta on ainult tks
naitaja uuringu kirje, vdib eespool nimetatud pdhjustel naitaja uuringu kirjes toodud
pohjenduse ikkagi kopeerida naitaja kokkuvdotte valjale ,,Discussion”.

Effect concentrations

Duration | Endpoint | Effect conc.

96 h

LCS0 1.5 mg/L

i Add.. | &

Arny other information on results incl. tables

o

5% 23 4@ 8 O/ F S E

|N|:|rmal v”f-\r'ial v||1'II v| a B F O

Enter the analogue approach justification.
Enter the data matrix with the available experimental results.
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Plokk ,,Overall remarks, attachments” (Uldmarkused, manused) ja/voi ,,Applicant’s
summary and conclusions” (taotleja kokkuvéte ja jareldused)

e Regulatiivseks kasutuseks piisavuse hindamise tulemus (riskihindamine,
klassifitseerimine ja margistamine, pisivate, bioakumuleeruvate ja toksiliste ainete
analtius) tuleb esitada véljadel ,,Overall remarks” (Uldmarkused), ,,Conclusion”
(jareldus) ja/vdi ,,Executive summary” (kommenteeritud kokkuvote).

Owverall remarks, attachments
Remarks on results including tables and figures

DE s BR+E @A O JOCOO0O000  BEEHM

Normal - |larial v ~, Bl U IE=E=EEIEIZ HF

Adeqguacy assessment for the regulatory purposes of REACH

Applicant’'s summary and conclusion
Validity criteria fulfilled

Conclusions

Adeguacy assessment for the regulatory purposes of REACH

Mis tahes lisadokumendid (nt PDF-fail juba koostatud aruandevormiga analoogmeetodi kohta)
tuleb lisada valjale ,,Attached background material” (lisatud taustmaterijal).

Attached background material

Attached document
Reporting format for the analogue approach.doc

| [ Add. || 'l E

4.2 Kuidas luua rakenduses IUCLID 5 kategooriat?

IUCLID 5 vBimaldab aine REACH-kohase registreerimistoimiku jaoks luua kategooria ainele,
mis kuulub REACH-mé&éaruse Xl lisa punktis 1.5 mééaratletud ainete hulka.

IUCLID 5 eesmaérk on vBimaldada vajalikku paindlikkust, et tdita erinevaid regulatiivseid
ndudeid. MBnes programmis (nt OECD HPVC) saab kogu kemikaalikategooria kohta (mis
sisaldab kdiki kategoorialiikmeid) koostada ainult Ghe toimiku. REACH-maéarus nduab aga iga
registreeritava aine (kategooriasse kuuluv vdi mitte) kohta eraldi toimiku loomist. Selle
REACH-n8ude tulemusel peab registreerija, kui ta soovib registreerida kaht ainet
analoogmeetodi argumentide p&hjal, sisestama need argumendid sdltumatult (ja korrates)
mdlemasse toimikusse. Kogu vajalik teave toimiku loomise kohta on IUCLID 5 I&ppkasutaja
kasutusjuhendis (D.6.2.1. Kdikide kategoorialikmete aineandmestike loomine ja taitmine).
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Allpool on esitatud rakenduses IUCLID 5 kategooria loomise eri etapid.

Méarkus. Soovitatav on valtida IUCLID 5 malli lisamist manusena IUCLID 5 kategooria objektiks (vt
ekraanipilti all), sest malli kasutamise tdttu kategoorias kuvab stisteem kogu eri aineandmestike teabega
maatriksit valesti.

=g
3 Category information ‘:j Matrix *_g Print Matrix Report
General information
Category name |Categor\,f ) | |T|
Legal entity | S8 Company § Town / Finland . ||;| |:|
Regulatory purposes |v |
Remarks
Template ¥ LS || o] |
[ X BEE

e Minge rakenduses IUCLID 5 kategooria jaotisesse.
Joonis 1. Kategooria jaotis rakenduses IUCLID 5

Eile Edit Go  Window Help Plugins

OO @ |HRE|ZE|%]|w | |

@l = EI D

Legal entity
Create and update com pany forganisation related information

Legal entity site
Create and update legal entity sites

Mewy, Update Mew, Update

Substance Mixture

Create and update substance related inform ation

@
L

Blewy, Update

Template
Create and update tem plate related information
Mewy, Update

Dossier
Wiew dossier data

=

Irivariori=s

Wiewy, Compare

Create and update mixture related information

Mewy, Update

Category
Create and update §ategory related information

Mewy, Update

Inventory
Wiew EC inwentary related information

b

Toolz sl adeniniziraiion

Miewy, Impart

Reference substance
Create and update reference substance related information

Mew, Update

Literature reference

Wiews literature reference inventory related information

Wiewy

e Kategooria loomiseks valige suvand ,,New”. Markige avanevasse hipikaknasse

kategooria nimi.

e Linkige kategoorialiikmete korratavas plokkjaotises selle aine andmestik, mida te
soovite REACH-kohaselt registreerida, samuti kdik teised aineandmestikud, mida
kategoorias kasutatakse. Kategooriasse uue andmestiku lisamiseks kasutage rohelist
,+7’-nuppu. NB! Nagu eespool 6eldud, peavad kdikide kategoorialiikmete
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aineandmestikud sisaldama jaotistes 1.1 ja 1.2 satestatud teavet ja kogu naitajate
teavet.

Joonis 2. Kategoorialiikmed (kdikide kategoorias kasutavate ainete andmestikud)

we Catrgiry: gl ranates 0700 =
% Cateqcry information 5 Matriz 2 Prirt Matrix Report
General Information
Caleyury "“""|g\u:onates DECY : | e
e iy | 4 EURCPEAN COMMISS CN - European Chem icds Bureaw fuv | haly A ||)| )
Regulatcry purpuses|v |
Remarlz
Templae > | & ff
Care gary memoers
¥ & d
299-27-1 | sataszium glicorate |LUC4 D5N 101) ¥l d A ‘
5e6-93-4 f J-gluconic azsid (UC4 DSK 103) ¥ P X ‘
AU -24om [ TACIUM GILIEAEN (U] AN 102) L B ¢

e Valige jaotises ,,Category endpoint” (kategooria néitaja) naitajad, mille suhtes soovite
kategooriat rakendada. Valida saab the vdi mitu naitajat. Kui oluliseks peetakse kdiki
naitajaid, kldpsake nuppu ,,Select all” (vali kdik). NB! Maatriksis kuvatakse Uksnes
selles jaotises margitud néitajad.

e Lisage kategooria pdhjendus — vt jaotis R.6.2:
Teabele esitavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhendis

o Kategooriamaatriks kuvab kéik naitajad, mis on loetletud eri aineandmestikes (Joonis
3).
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Joonis 3. Kategooriamaatriksi eri aineandmestike kuvamine

w+ Category: gluconates OECD

L‘: Matrix

ﬁ 4 Physical and chemical properties

i 4.2 Melting point/freezing point 2@ 2 1
@ 4.3 Boiling point 1@ 2@ 1@
il 4.4 Density 19 4 1@
@ 4.5 Particle size distribution (Cranulometry)

{4 4.6 Vapour pressure 19 19 19
4 4.7 Partition coefficient 19 1@ 1@
i 4.8 Water solubiity 39 5 2
@ 4.9 Solubility in organic solvents / fat solubility 2 @ 1@

\y@ 4.10 Surface tension

fimd 4 11 Clach mnint

Tahtis markus. Kui soovite lisada oma aine andmestikule konkreetsete omaduste kohta rohkem kui the
kategooria, peate looma nii palju kategooriaid kui vaja. Kui on vaja naiteks méaaratleda tihed
kategoorialiikmed 6kotoksikoloogiliste omaduste jaoks ja teised toksikoloogiliste omaduste jaoks, tuleb
maéaératleda kaks eri kategooriat, tapsustades mélema kohta vastavad aineandmestikud ning vajalikud
naitajad.

Analoogmeetodi aruandevormi (peatikk R.6: (Q)SAR-mudelid ja kemikaalide rihmitamine -
R.6.2.6.1), kemikaalikategooria aruandevormi (peatukk R.6.2.6.2) ja koik teised
tugidokumendid saab lisada eraldi dokumendina kategooriainfo lehel rubriigis ,,Report”
(aruanne). Mitme dokumendi lisamiseks kldpsake rohelist ,,pluss-nuppu”, nagu naidatud
jargmisel ekraanipildil. Muul juhul tuleb taita valjad jaotises ,,Justifications and discussions”
(pb6hjendused ja arutelud) (nt kategooria maaratlus, kategooria koostamise pdhjendused).

Reports p—
¥ e
R DI
| P
Report | right click A @
op Add

2.0
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4.3 Kuidas koostada kategooriasse kuuluva aine
registreerimistoimikut?

Nende juhiste eesmark on selgitada, kuidas koostada rakenduse IUCLID 5 abil aine
registreerimistoimikut, kui aine on kategoorialiige (nagu on méaratletud REACH-maéaruse Xl
lisa jaotises 1.5).

4.3.1 Toimiku eraldi esitamine

Enne kategooriasse kuuluva aine kohta toimiku eraldi esitamist peaks registreerija kdigepealt
veenduma, kas seoses selle ainega on teabevahetuse kohustusi. Kui teisi selle aine
registreerijaid ei ole, ei ole ka Uhine registreerimine vajalik ja kategooriat sisaldav toimik tuleb
koostada nii nagu allpool toodud juhtregistreerija naites (4.3.2.1).

Et iga aine kohta tuleb esitada registreerimistoimik, v8ib mitut kategooriasse kuuluvat ainet
tootval v&i importival registreerijal olla vaja esitada mdne kategoorialiikme kohta (mida ainult
tema toodab/impordib) eraldi toimik ja teiste kohta (millel on rohkem kui Uks registreerija, vt
4.3.2) Uhine toimik.

4.3.2 Toimikute Uhine esitamine (juhtregistreerija ja liilkmed)

Rakenduses IUCLID 5 kategooriasse kuuluva aine kohta uhise toimiku 8igeks koostamiseks
peaksid mdned etapid olema eelnevalt labitud. Allpoolses juhises eeldatakse, et eri
kategoorialiikmete aineandmestikud on juba taidetud ja kasutamiseks valmis (lisateave on
IUCLID 5 kasutusjuhendi peatikis D.4. ,Aine (aineteabe loomine ja ajakohastamine)”.

Markus. Uhise toimiku &igesti esitamiseks peab juhtregistreerija saatma selle Euroopa Kemikaaliametile
toimiku enne teisi liikmeid (liiget).

4.3.2.1 Juhtregistreerija tlesanded

Rakenduses IUCLID 5 kategooriasse kuuluva aine kohta toimiku koostamisel peab
juhtregistreerija:

e koostama kdikide kategoorias kasutatavate ainete kohta andmestikud koos kdikide
asjaomaste naitaja uuringu kirjetega (Endpoint Study Record, ESR);

¢ maarama kindlaks kéikide kategoorias kasutatavate ainete vordlusained (esitama aine
identifitseerimisandmed) (iga andmestik peab viitama vérdlusainetele);

e esitama oma juriidilise isiku objekti (Legal Entity Object, LEO);

e moodustama IUCLID 5 kategooria (milles kdik eelnevalt identifitseeritud ja
andmestikuga ained loetakse kategoorialiikmeteks).

Aine juhtregistreerija peab tegema jargmist.

Ta peab kontrollima, et registreeritava aine andmestik on taidetud REACH-maaruses
kogusevahemikule kehtestatud nduete kohaselt. See tagab, et aine l&bib tehnilise terviklikkuse
kontrolli; vt andmete esitamise kasiraamatu 5. osa: ,,Kuidas taita tehnilist toimikut
registreerimiste ja PPORD-teadete jaoks”, mis on Euroopa Kemikaaliameti veebilehel:
http://echa.europa.eu/web/quest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-
industry-user-manuals

Kui eri naitajatel esineb andmelunk ja andmed kavatsetakse analoogmeetodil Ule kanda teise
kategooriasse kuuluvale ainele, v8ib kasutaja toimida jargmiselt.

Annankatu 18, P.O. Box 400, FI-00121 Helsinki, Soome | Tel. +358 9 686180 | Faks +358 9 68618210 | echa.europa.eu


http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-industry-user-manuals
http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-industry-user-manuals

22 Praktiline juhend 6 2.0

e Avage kategooriamaatriks ja valige asjaomase néitaja rida (nt lahustuvus orgaanilises
lahustis).

Joonis 4. Kategooriamaatriksis lahuses lahustuvuse néitajaga seotud rea valimine

pr Category: gluconates OECD

i 4 Physical and chemical properties

g 4.2 Melting point/freezing poimt 2 2@ 1
i@ 4.3 Boiling poim 1@ 2@ 1@
tg 4.4 Density 1 1. 1
G 4.5 Particle size distribution (Granulometry)

L 4.6 Vapour pressure 1@ 1 1P
tg@ 4.7 Partition coefficient 1@ 1@ 1@
g 4.8 Water solubility g 59 2
B 4.2 Solubility in organic solvents / fat solubility 2 9 19
“ R BT T B (g (e) 4.2 Solubility in organic solvents f fat solubility

@ 4.11 Flash poim
b 4.12 Auto flammability 1

e Taitke andmellink, kasutades teistelt kategoorialiikmetelt asjaomaste andmete
ulekandmist analoogmeetodil.

Soovitame kasutada funktsiooni ,.kopeeri ja kleebi”, et sisestada kogu analoogaine naitaja
uuringu kirje aine andmestikku ja muuta seda jargmiselt:

e valige jaotise ,,Administrative data” valikloendist ,,Study result type” suvand ,Read-
across based on grouping of substances (category approach)”;

e markige dige usaldusvaarsus;

e tapsustage, et katsematerjal ei ole sama, mis jaotises 1 maaratletud ainel: valige
rippmenuus ,,Test material same as for substance defined in section 1 (if not read
across)” (katsematerjal sama mis 1. jaotises maaratletud ainel (kui ei ole andmete
ulekandmine)) vastuseks ,,no” (ei) ja méarkige véljal ,, Test material identity”
(katsematerjali identifitseerimisandmed) aine identifitseerimisandmed. Aine
identifitseerimise lisaandmed vdib markida valjadel ,,Details on test material”
(katsematerjali Uksikasjalikud andmed) v&i ,,Confidential details on test material”
(katsematerjali konfidentsiaalsed andmed).

Annankatu 18, P.O. Box 400, FI-00121 Helsingi, Soome | Tel. +358 968 6180 | Faks +358 968 618 210 | echa.europa.eu



Kuidas esitada analoogmeetodi ja kategooriate abil leitud
andmeid Avaldatud: detsember 2012 23

Joonis 5. IUCLID 5 kategooriamaatriksi naide

wr Categor

2o i
&% | Matrix

1@ 1@ 19 1@

ﬁ 4.2 Melting paint/freezing point

tydl 4.3 Boiling point 1 1 1 1
@ 4.4 Density 1@ 1@ 1@ 1@
ﬁ 4.6 Wapour pressure 1 O 1 O 1 O 1 O
f 4.7 Partition coefficient 1@ 1@ 1@ 1@
lal 4.8 Water zalubility 1 1 1 1
fd 5.1.2 Hydralysis 1@ 1@ 1@
{y 5.2.1 Biodegradation inwater: screening tests 1 1@ 1 1
ﬁ 5.3.1 Bioaccumulation: aquatic / sediment 1 0
fgd 6.1.1 Short-term toxicity to fish 1 1 1 1

KlBpsates real 6.1.1 ,,Short-term toxicity to fish” (lUhiajaline murgisus kalade jaoks),
kuvatakse uUlevaade selle naitaja kattesaadavast teabest (joonis 6).

Joonis 6. Ulevaade ) eri kategoorialiikmete teabest naitaja ,,Short-term toxicity to
fish” (luhiajaline murgisus kaladele) kohta

0 Shart-term toxicity to fish.001

O Shart-term toxicity to fizh.001

() Short-term toxicity to fish.001

() Short-term toxicity to fish.001

e Minge algusesse (Home) valikule ,,Substance” (aine) ja valige REACH-kohaselt
registreeritava aine andmestik (joonis 7).
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Joonis 7. Ainega seonduv teave

File Edit Go Window Help  Plugins

C OB |HE|Fa[% [ $B B[N

@l= I E 9

Legal entity
Create and update company forganisation related information

Mewy, Update

Substance
Create and updatdsubstance related information

Mewy, Update

Template
Create and update template related information

Mews, Update

Dossier
Wiew dossier data

4

Inveritori=zs

Viewy, Compare

Legal entity site
Create and update legal entity sites

Mew, Update

Mixture

Create and update mixture related information
Mew, Update

Category

Create and update category related information

Mews, Update

Inventory
Wiew EC inwentory related information

Miewy, Impart

Reference substance
Create and update reference substance related information

a
3

Tools zred adeninizirziion

Mewy, Update

Literature reference
Wiewrliterature reference inventory related infarmation

Wiewy

e Looge sellest aine andmestikust toimik menudst ,,File” (toimik), jargides viisardi etappe
(joonis 8) (jargnevalt on loetletud ainult etapid, mis on vajalikud kategooriasse kuuluva
aine kohta toimiku loomiseks). Lisateave on IUCLID kasutusjuhendis.

e Valige hipikaknas ,,Use related categories” (kasutusalaga seotud kategooriad)

maéarkeruut ,Yes” (jah).

Joonis 8. Registreeritava ainega seotud kategooria(te) valimine.

t Dossier creation wizard

Thiz substance iz member of one or many categories

Specify whether category-related information should be uzed. If yez, endpaint
datafrom all members of selected categaries will be added to the doszier

x]

9

Use related categories

(%) Yes

) Mo
() Select category ies)

Usze related categories

g B-EH-EH-0-B-0-0-8-8-E

Cancel

| Mext = i

Méarkus. Juhul kui registreeritav aine kuulub enam kui Uhte kategooriasse, peab registreerija tegema
marke ruutu ,Select category (ies)” (vali kategooria(d)) ja valima dige(d) kategooria(d), mis kuvatakse.

Toimiku loomise viisardis margitakse vahelehel ,,Other category members” (teised
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kategoorialiikmed) IUCLID jaotiste 1-3 kohta vaikimisi ainult jaotis 1.2 ,,Composition” (koostis)
(joonis 9). See vaikesate tuleks nii jatta, sest juhtregistreerimistoimikus on kategooria
usaldusvaérsuse hindamiseks vaja teavet ainult aine koostise kohta. NB! Kogu muu
kategoorialiikmete teave (nt tootmise, kasutamise ja kokkupuute teave) ei ole
juhtregistreerimistoimiku puhul oluline, sest selle peab esitama iga kaasregistreerija oma
registreerimistoimikus.

Joonis 9. Ulevaade kategoorialiikmete kohta vajalikust teabest IUCLIDi jaotistes 1—
3.

m Dossier creation wizard

Werify the selected parts of sections 1 to 3 or deselect as appropriate
Dossiertemplate: REACH Registration 100 - 1000 tannes

9

r + subsztance |/ ) Dther category members

Sele

[ 7] 1.4 Analytical infarmation

[ 1.5]aint submission

D l.6 5ponsors

D 1.7 Suppliers

[ 1.5 Recipients

D 1.9 Product and process oriented research and development
[ 2.1 GHs

[ 22050 -DFD

D 3.1 Technological process

[ 3.2 Estimated quantities

[ 7 3.3 sites

D 3.4 Form in the supply chain

D 3.5 ldentified uses and exposure scenarios
[ 3.6 Uses advizsed against

D 3.7 Waste from production and uze

D 3.6 Exposure estimates

[ 7] 2.9 Biocidal information

D 3.10 Application for authorization of uzes

D Required D Cptional D Mot required

@ m—-E-Ea-0-8—8—kE—8 = Back || Mext = | | Cancel |

Select parts to filter

e Valige toimikumall, milles on Ghise esitamise suurim kogusevahemik. Labige kdik
toimiku loomise etapid.
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Lisateave toimiku 6ige loomise kohta on andmete esitamise kdsiraamatu 4. osas: ,Kehtivate
eeskirjade (jéustamiseeskirjade) kontrolli 1dabimine”, mis on Euroopa Kemikaaliameti
veebilehel:
http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-
industry-user-manuals

Kui toimik on loodud, sisaldab see jargmist teavet (joonis 10):

e toimiku pais
e teave jargmise kohta:

0 juhtregistreerija registreeritav aine (kuvatud paksus kirjas): selle aine kohta tuleb
taita kdik REACH-mé&aruses ndutud jaotised;

o0 teised kategoorialiikmesained: nende ainete kohta kuvatakse registreerimistoimikus
vaid jaotistega 1.1 ja 1.2 seotud teave;

e registreeritava ainega seotud vdrdlusained ning kdik kategoorialiikmetena kasutatavad
ained;

e Kkategooria, mis sisaldab linke kategoorialiikmetele, milles on k&ik kategooria objektis
maaratletud kdikide kategoorialiikmete naitajad;

e juhtregistreerija juriidilise isiku objekt (LEO).

Joonis 10. Ulevaade toimiku komponentidest.

r Query results r Coamponents |

| >

ubztance: D-glucanic acid {IUC4 DSM 1033
J egory B
.+ D-gluconic acid {JUC4 D5N 103} f D-gluconic acid

o4 Calcium gluconate {IUC4 DEM 102 f calcium gluconate f ca

.+ potassium gluconate JUCY DEM 101 § potassium gluconat
!q gluconates QECD
Efl' calcium glucanate f calcium bis{z,3,4,5,6-pentahydroxyhe
1.?'l' D-glucaonic acid § D-gluconic acid j 526-95-4
Efl' patazzium gluconate § potassium 2,3,4,5 6-pentahydraxyh
i European Chemicals Agency

i EUROPEAM COMMISSION - European Chemicals Bureau fw

Lisateave Uhise esitamise kohta on toostusettevotete kdsiraamatu 7. osas ,,Uhine esitamine”,
mis on Euroopa Kemikaaliameti veebilehel:
http://echa.europa.eu/web/guest/support/dossier-submission-tools/reach-it/data-submission-
industry-user-manuals

4.3.2.2 Uhise esitamise liikmete tlesanded

Uhise esitamise liikkmed peavad esitama aine kohta tihise esitamise liikme
registreerimistoimiku ja valima toimiku paises kogusevahemiku vastavalt sellele, mitu tonni
nad ainet toodavad ja/vdi impordivad.

Valja arvatud juhul, kui liige otsustab ihe REACH-mé&éaruse artiklis 11 satestatud
teabeelemendi valja jatta, tuleb individuaalsesse IUCLIDi registreerimistoimikusse sisestada
Uksnes jaotises 1 ja 3 nButav teave ning jaotises 1.5 viidata uUhisele esitamisele ja teistele
liilkmetele.
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Registreerimistoimik sisaldab sel juhul jargmist teavet:

e toimiku pais
e registreeritava aine andmestik, kus tuleb taita jaotised 1 ja 3
e registreeritava ainega seotud vodrdlusaine

e Uhise esitamise liikme juriidilise isiku objekt.

Toimiku loomise etapid on samad mis juhtregistreerijal. Siiski ei pea Uhise esitamise liikmed
valima kategooriat, sest ainult juhtregistreerija saadab taieliku toimiku. Seetdttu tuleb teistel
liikmetel valida toimiku loomise viisardis mérkeruut ,,No” (ei) (joonis 11).

Joonis 11. Registreeritava ainega seotud kategooria(te) valimine.

" Dossier creation wizard E|
Thiz substance iz member of one or many categoaries

Specify whether category-related information should be used. If ves, endpoint :
datafrom all members of selected categories will be added to the dozsier j}

Use related categories

([_1es
() Mo

() Select category (ies)

g D-B-B-0-8-5-0-B-8-E | bext> | Cancel

Use related categories

4.4 Kuidas vormistada kemikaaliohutuse aruandes kategooria?

Aruande vorm, mille kaudu teatada kemikaaliohutuse aruandes kategooriaid, ei ole veel
kattesaadav. Seetdttu tuleb kohandada Uksikute ainete kattesaadavat aruande vormi (Teabele
esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhend, osa F), nii et kemikaaliohutuse
aruandesse saaks lisada kogu vajaliku teabe kategooria kohta.

Kategooria hlpoteesid ja pdhjendus teabega, mis naitajaid, kokkupuuteviise ja asjaomaseid
mdojusid kategooria katab, esitatakse kemikaaliohutuse aruandes (jaotised 4—8), milles
hinnatakse nii inimtervisele avalduvat ohtu kui ka keskkonnaohtu. P6hjenduses peab samuti
markima, kuidas on taidetud REACH-maaruse Xl lisas tdpsustatud sarnasuse reeglid ja kas
pbéhikategooria sisaldab allkategooriaid. Seda tuleb teha ké&sitsi, lisades teksti kemikaaliohutuse
aruandesse (eelistatavalt iga ohu hindamise sissejuhatuses, nt jaotis 5 ,,Inimtervisele
avalduvate ohtude hindamine”, 7. jaotis ,,Keskkonnaohu hindamine”). See kehtib juhul, kui
kasutatakse kas IUCLID 5 kemikaaliohutuse aruande lisandprogrammi vdi luuakse
kemikaaliohutuse aruanne ilma IUCLID 5 vastava lisandprogrammita.

Samuti on soovitatav lisada IUCLID 5 andmemaatriks, kui kategooria on lles ehitatud IUCLID
5 kategooria funktsiooni kasutades. Seda saab hdlpsasti teha, kopeerides ja kleepides IUCLIDis
moodustatud maatriksi valjatrikivormi. Enne andmeliinga taitmist tuleks kuvada
andmemaatriks. Selleks peaks kasutaja kdigepealt minema vastava kategooria maatriksi
aruandesse, vajutama printimise nuppu ja kopeerima avanevast brauseriaknast maatriksi
andmed ja kleepima need kemikaaliohutuse aruandesse kategooria hiipoteesi ja pdhjenduse
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alla. Selliselt on maatriksis sisalduvad andmed esindatud ka kemikaaliohutuse aruandes.

Veel on soovitatav lisada kemikaaliohutuse aruande 3. jaotisesse tabeli kujul kdikide
kategooriasse kuuluvate ainete klassifikatsioonid ja mérgistused, et saaks vdrrelda nende
ohuomadusi. Ka on vaga kasulik lisada iga (fuusikalis-keemilise, (6ko)toksikoloogilise,
keskkonnas kaitumise) naitaja alla tabelid, milles on loetletud iga kategoorialiikme
ohukokkuv6éte ja méargitud, milliste liikmete kohta on olemas naitaja méédetud andmed, sest
see vBimaldab &igesti hinnata kategooria pdhjendatust ja nende kategoorialiikmete
ohuprognoosi kindlust, mille andmed kanti tle analoogmeetodil (kui on valitud IUCLID 5
kategooria funktsioon, on kdik andmed kattesaadavad maatriksi aruandes).
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5. Lisateave

e Teabele esitatavate nduete ja kemikaaliohutuse hindamise juhend
http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-information-requirements-
and-chemical-safety-assessment

¢ (Q)SARIi kohaldamise vahendid
http://www.oecd.org/chemicalsafety/testingofchemicals/oecdquantitativestructure-
activityrelationshipsprojectgsars.htm

e OECD maaéaratletud OECD kategooriad
http://webnet.oecd.org/hpv/ui/ChemGroup.aspx

e OECD ulemaailmne portaal (eChemPortal)
http://www.echemportal.org/echemportal/index?pagelD=0&request_locale=en

¢ Andmete esitamise kdsiraamatu 5. osa ,,Kuidas taita tehnilist toimikut registreerimiste
ja PPORD-teadete jaoks”
http://echa.europa.eu/documents/10162/13653/dsm5_tech_dossier_en.pdf

e IUCLID 5 Léppkasutaja kasiraamat
http://iuclid.echa.europa.eu/index.php?fuseaction=home.documentation&type=public
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