&
qm; Miljeministeriet

— Milj@styrelsen

Fastscetelse af kvalitetskriterier for
vandmiljget

EP1-methylamid

CAS nr. 17321-49-2

NH

S\\‘J

(@] O
Vandkvalitetskriterium VKKferskvand 50 I
Vandkvalitetskriterium VKKsaitvand S pa/l
Korttidsvandkvalitetskriterium KVKKferskvana 5000 I
Korttidsvandkvalitetskriterium KVKKsaltvand 500 |
Sedimentkvalitetskriterium SKKferskvand Ikke relevant
Sedimentkvalitetskriterium SKKsaitvand Ilkke relevant
Biota-kvalitetskriterium, sundhed BKKsundned Ilkke relevant

Biota-kvalitetskriterium, sekundcer  BKKsek. forgifin Ikke relevant
forgiftning

9 November 2021



Indholdsfortegnelse

FORORD 3
ENGLISH SUMMARY AND CONCLUSIONS 4
1 INDLEDNING 5
2  FYSISK KEMISKE EGENSKABER 6
3 SKABNE I MILJOET 7
3.1 NEDBRYDELIGHED 7
3.2  BIOAKKUMULERING 7
33 NATURLIG FOREKOMST 7
4 GIFTIGHEDSDATA 8
4.1 GIFTIGHED OVER FOR VANDLEVENDE ORGANISMER 8
4.2 GIFTIGHED OVER FOR SEDIMENTLEVENDE ORGANISMER 9
4.3 GIFTIGHED OVER FOR PATTEDYR OG FUGLE 9
4.4  GIFTIGHED OVER FOR MENNESKER 9
5 ANDRE EFFEKTER 10
6 UDLEDNING AF VANDKVALITETSKRITERIUM 11
6.1 VANDKVALITETSKRITERIUM (VKK) 11
6.2  KORTTIDSVANDKVALITETSKRITERTUM (KVKK) 11
6.3 KVALITETSKRITERIUM FOR SEDIMENT (SKK) 11
6.4  KVALITETSKRITERIUM FOR BIOTA (BKK) 12
6.5 KVALITETSKRITERIUM FOR HUMAN KONSUM AF VANDLEVENDE ORGANISMER (HKK) 12
7 KONKLUSION 13
8 REFERENCER 14



Forord

Et kvalitetskriterium i vandmiljget er det hgjeste koncentrationsniveau, ved hvilket der skgnnes, at der ikke
vil forekomme uacceptable negative effekter pa vandgkosystemer.

Miljgstyrelsen (MST) udarbejder kvalitetskriterier for kemikalier i vandsgjlen (vandkvalitetskriterium), i
sediment og i biota.

Miljgstyrelsen bruger kvalitetskriterierne som det faglige grundlag til at kunne fastsaette miljgkvalitetskrav,
hvorved der forstas den endelige koncentration af et bestemt forurenende stof i vand, sediment eller biota,
som ikke ma overskrides af hensyn til beskyttelsen af miljget og menneskers sundhed.

Metodikken, der anvendes til udarbejdelse af miljgkvalitetskriterie er harmoniseret i EU og baserer sig pa
vandrammedirektivet (EU, 2000), EU’s vejledning til fastseettelse af kvalitetskriterier i vandmiljget (TGD) (EU,
2018) og Miljgstyrelsens vejledning til fastsaettelse af vandkvalitetskriterier (Miljgstyrelsen, 2004).
Metodikken er endvidere i overensstemmelse med EU’s vejledning til risikovurdering under REACH
forordningen (EU, 2008).

Miljgstyrelsen har haft mulighed for at kommentere et udkast til databladet inden den endelige udgave.
Kommentarerne findes her: link

Den sidste litteratursggning er foretaget den 07.09.2020.
Forfattere: Hans Sanderson, Institut for Miljgvidenskab, Aarhus Universitet
Faglig kvalitetssikring: John Jensen/Katrin Vorkamp, Institut for Bioscience, Aarhus Universitet

Kvalitetssikring, DCE: Susanne Boutrup



English Summary and conclusions

This review is based on validated data from the e-CHEM portal and data provided to the DK-EPA and QSAR
data due to lacking further available data.

Based on these data sources we discerned the following conclusions in light of the EU TGD#27 for O,0-Diethyl
N-methylphosphoramidothioate (EP1-methylamid):

AA-QStreshwater = 20 ug/L
AA-QSsaltwater = 2.0 L
MAC-QStreshwater = 2000 pg/L
MAC-QSsaitwater = 200 pg/L
QSsediment, freshwater = Not relevant
QSsediment, saltwater = Not relevant
QSbiota, secondary poisoning = Not relevant
QSviota, human health = Not relevant

EP1 methyladmide has the following hazard notifications: Acute Tox. 4; H302 (Harmful if swallowed) and
Aquatic Chronic 3; H412 (Harmful to aquatic life with long lasting effects).



1 Indledning

Identiteten af EP1-methylamid fremgar af tabel 1.1.

Tabel 1.1. Identitet af EP1-methylamid
IUPAC navn 0,0-Diethyl N-methylphosphoramidothioate

Strukturformel /C H3
I“i.l H
S
X
AN

N0

CAS nr. 17321-49-2
EINECS nr. NA

Kemisk formel CsH1aN102P1S4
SMILES CCOP(=S)(NC)oCC

Stoffet er et nedbrydningsprodukt af et organofosfat insekticid. Der er ingen produktions- eller forbrugsdata
for EP1-methylamid i Danmark (http://www.spin2000.net).



http://www.spin2000.net/

2 Fysisk kemiske egenskaber

De fysisk kemiske egenskaber for EP1-methylamid fremgar af tabel 2.1.

Tabel 2.1. Fysisk kemiske egenskaber for EP1-methylamid.

Parameter Verdi Reference
Molekylevaegt, My (g-mol™?) 183,21 SDS
Smeltepunkt, Tr, (°C) -49,411 QSAR EPI Suite
Kogepunkt, Ty (°C) 224,61 QSAR EPI Suite
Damptryk, P, (Pa) 13,812 QSAR EPI Suite
Henry’s konstant, H (atm 2,83-10°%1 QSAR EPI Suite
-m3mol?)

Vandoplgselighed, Sy (g-L?) 2,9191 QSAR EPI Suite
Dissociationskonstant, pK, NA NA
Octanol/vand 1,481 QSAR EPI Suite
fordelingskoefficient, log

KOW

Log Koc (L-kg™) 1,6681 QSAR EPI Suite

Lestimeret veerdi (EPI Suite, se bilag A)
2Ved 25 °C



3 Skcebne i miljget

3.1 Nedbrydelighed

Der er ingen eksperimentelle data om stoffets nedbrydelighed. En QSAR BIOWIN analyse i EPI Suite viser, at
stoffet ikke er let bionedbrydeligt (se bilag A).

3.2 Bioakkumulering

Stoffet har en lav log Kow veerdi pa 1,48 og forventes derfor ikke at bioakkumulere. BCF er bestemt til 4,369
L/kg vadvaegt (log BCF = 0,64) (Estimation Program Interface (EPI Suite)), og det konkluderes derfor, at
bioakkumuleringspotentialet for EP1-methylamid i akvatiske organismer er lavt (se bilag A).

3.3 Naturlig forekomst

EP1-methylamid er ikke naturligt forekommende.



4 Giftighedsdata

4.1 Giftighed over for vandlevende organismer

Der er tre eksperimentelle data for stoffets giftighed, og disse er medtaget i denne rapport, se nedenfor fra
DHI rapporten (DHI, 2004). Der er ingen registrering af stoffet hos ECHA. | SciFinder gav en s@gning pa
stoffet 17 resultater, ingen af disse indeholdt toksikologiske eller andre relevante data til denne analyse.
Der er ingen data pa stoffet i US EPA OPP eller EcoTox databaserne.

Der forelaegger et sikkerhedsdatablad (Safety Data Sheet (SDS 2019)) for stoffet fra 2019 med tilhgrende
rapport fra DHI (2004) om de tre gkotoksikologiske studier, som alle er pa marine organismer. Studierne
fulgte 1ISO og OSPAR guidelines (DHI, 2004). Rapporten fra DHI (2004) rapporterer fglgende akutte vaerdier:

Art / test guideline Effekt konc. (mg/L) Eksponer | Effektmal Klimish
ingstid score

Akut test:

Pighvar (Scophthalmus maximus) (OECD 203) >50-100 (LCso) 96t Overlevelse 1

Invertebrat (Arcartia tonsa) (ISO 14669) 88,1 (LCso) 48t Overlevelse 1

Alge (Skelotonema costatum) (ISO 10253) 20-50 (ECrso) 72t Vakstrate 1

Kronisk (akut) test:

Alge (Skelotonema costatum) (ISO 10253) 13,2 (ECr10) 72t Vaekstrate 1

DHI rapporten er fortrolig.

Med QSAR blev der fundet fglgende estimater fra EPI Suite for EP1-methylamid for ferskvandsarter:
Fisk (kronisk) = 2,047 mg/L

Dafnie (kronisk) = 0,0001 mg/L

Grgnalge (kronisk) = 10,8 mg/L

De eksperimentelle data fra DHI vurderes mere valide (Klimish score 1) end QSAR data (Klimish score 2).



4.2 Giftighed over for sedimentlevende organismer

Der er ingen data for giftigheden over for sedimentlevende organismer.

4.3 Giftighed over for pattedyr og fugle

Safety Data Sheet (SDS 2019) indeholder fglgende veerdier for giftighed over for pattedyr: LDso rotter (oralt)
= 500-2000 mg/kg, rotte (dermal) LDso >2000 mg/kg. Der er ingen data angaende giftighed over for fugle.

4.4 Giftighed over for mennesker

Der er ingen giftighedsdata over for mennesker.



5 Andre effekter

Ifglge EU’s forordning for klassificering, maerkning og emballering af stoffer (CLP-forordning) er EP1-
methylamid selvklassificeret med fglgende fareklasser og fareszatninger:

e Acute tox. 4; H302: Farlig ved indtagelse.
e Aquatic Chronic 3; H412: Skadelig for vandlevende organismer, med langvarige virkninger.
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6 Udledning af vandkvalitetskriterium

6.1 Vandkvalitetskriterium (VKK)

Da der kun er akutte saltvandsdata for stoffet, bliver AF (assessment factor — ogsa betegnet som
usikkerhedsfaktoren og tidligere sikkerhedsfaktoren) = 1000 (EU TGD 2018, Tab 3), og da den laveste
effektkoncentration er for alger pa 20 mg/L fastsaettes VKK ferskvand derfor til:

VKK ferskvana = 20 mg/L / 1000 = 0,02 mg/L = 20 pg/L.

Der er kun tale om tre akutte saltvandstoksicitetsvaerdier, hvorfor AF szettes til 10.000 iflg. EU TDG Tab 4
(2018) og derfor bliver VKKsaivana udledt saledes:

VKKsaltvand = 20 mg/L/ 10.000 =0,002 mg/L =;%

Der er en kronisk algeveerdi, men denne kan ikke sta alene til udledning af VKK veerdien. Desuden bgr QSAR
data heller ikke sta alene ifglge EU TDG (2018), hvorfor disse malte vaerdier ikke benyttes.

6.2 Korttidsvandkvalitetskriterium (KVKK)

Der er tre akutte eksperimentelle toksicitetsveerdier, og standardafvigelsen pa de logtransformerede
toksicitetsvaerdier er 0,32, hvilket er mindre end teerskelvaerdien (0,5) (EU, 2018). Derfor kan en AF pa 10
anvendes til udledning af KVKKferskvand. SOM:

KVKKferskvand = 20 mg/L/ 10 = 2,0 mg/L = 2000 ggg L.

KVKKsaitvand € med en ekstra AF pa 10 udledes KVKKsaitvana Saledes:

KVKKsa|tvand = 20 mg/L/ 10/ 10 = 0,2 mg/L: 200 ggg L.

6.3 Kvalitetskriterium for sediment (SKK)

Da log Koc er mindre end 3 for EP1-methylamid (Log K. = 1,668) samt pga. af den lave log Kow veerdi pa 1,48,
skal der ifglge det tekniske guidance-dokument ikke beregnes et SKK for EP1-methylamid (EU, 2018).

11



6.4 Kvalitetskriterium for biota (BKK)

Der skal ifglge EU Technical Guidance Document (EU, 2018) ikke laves et BKK for EP1-methylamid, da BCF for
EP1-methylamid er 4,369 L/kg (EPI Suite, 2020), hvilket er mindre end taerskelvaerdien pa 100 L/kg i EU TGD
(2018).

6.5 Kvalitetskriterium for human konsum af vandlevende organismer (HKK)

EP1-methylamid er skadeligt ved indtagelse ud fra faresaetning H302. Der er mistanke om giftighed over for
mennesker som fglge af konsumption af vandlevende organismer (fisk), men H302 udlgser kun behov for
udledning af HKK, hvis stoffet samtidig forventes at bioakkumulere (EU, 2018). Stoffet forventes ikke at
bioakkumulere og derved er kriterierne for udledning af HKK ikke opfyldt.
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/ Konklusion

Der er fundet fglgende miljgkvalitetskriterier for EP1-methylamid baseret pa tilgengelige review data fra e-
CHEM portal (2020), sikkerhedsdatablad (SDS) og en fortrolig gkotoksikologisk rapport fra DHI (2004), samt
den videnskabelige litteratur (som ikke indeholdt relevante data til denne analyse), og metoder beskrevet i
EU TGD 2018;

VKKferskvand = 20 pg/L
VKKsaivand = 2,0 ug/L
KVKKferskvand = 2000 pg/L
KVKKsaltvand = 200 pg/L

SKKferskvand = lkke relevant
SKKsaItkvand = lkke relevant
BKKsek. forgiftn. = 1kke relevant

BKKsundhed. =  Ikke relevant
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? Bilag A EPISUITE resultater

EPI Suite Results For CAS

S CH,
I /
O—P—NH

ne—" &

CH,

SMILES : CCOP (=S) (NC)OCC

CHEM

MOL FOR: C5 H14 N1 02 Pl sl

MOL WT : 183.21
—————————————————————————————— EPT SUMMARY (v4.11) ——————————m—— oo
Physical Property Inputs:

Log Kow (octanol-water):  ------
Boiling Point (deg C) ¢ e
Melting Point (deg C) :  -—-——-—-
Vapor Pressure (mm Hg) :  -—-———-—-
Water Solubility (mg/L):  ------

Henry LC (atm-m3/mole) :  —==-—--
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Log Octanol-Water Partition Coef (SRC):

Log Kow (KOWWIN v1.68 estimate) = 1.48

Boiling Pt, Melting Pt, Vapor Pressure Estimations (MPBPVP v1.43):

Boiling Pt (deg C): 224.60 (Adapted Stein & Brown method)
Melting Pt (deg C): =-49.41 (Mean or Weighted MP)

VP (mm Hg,25 deg C): 0.103 (Mean VP of Antoine & Grain methods)
VP (Pa, 25 deg C) : 13.8 (Mean VP of Antoine & Grain methods)

Water Solubility Estimate from Log Kow (WSKOW v1.42):
Water Solubility at 25 deg C (mg/L): 2919
log Kow used: 1.48 (estimated)

no-melting pt equation used

Water Sol Estimate from Fragments:

Wat Sol (v1.01 est) = 3517.4 mg/L

ECOSAR Class Program (ECOSAR v1.11):
Class(es) found:

Esters, Monothiophosphates

Henrys Law Constant (25 deg C) [HENRYWIN v3.20]:

Bond Method : 2.83E-006 atm-m3/mole (2.87E-001 Pa-m3/mole)
Group Method: Incomplete

For Henry LC Comparison Purposes:

User-Entered Henry LC: not entered

Henrys LC [via VP/WSol estimate using User-Entered or Estimated values]:
HLC: 8.506E-006 atm-m3/mole (8.619E-001 Pa-m3/mole)

VP: 0.103 mm Hg (source: MPBPVP)
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WS: 2.92E+003 mg/L (source: WSKOWWIN)

Log Octanol-Air Partition Coefficient (25 deg C) [KOAWIN v1.10]:

Log Kow used: 1.48 (KowWin est)

Log Kaw used: -3.937 (HenryWin est)
Log Koa (KOAWIN v1.10 estimate): 5.417
Log Koa (experimental database): None

Probability of Rapid Biodegradation (BIOWIN v4.10):
Biowinl (Linear Model) : 0.6603

Biowin2 (Non-Linear Model) : 0.6004

Expert Survey Biodegradation Results:

Biowin3 (Ultimate Survey Model) : 2.7943 (weeks )
Biowin4 (Primary Survey Model) : 3.5834 (days-weeks )
MITI Biodegradation Probability:

Biowin5 (MITI Linear Model) : 0.2672

Biowin6 (MITI Non-Linear Model) : 0.1363

Anaerobic Biodegradation Probability:

Biowin7 (Anaerobic Linear Model): 0.6493

Ready Biodegradability Prediction: NO

Hydrocarbon Biodegradation (BioHCwin v1.01):

Structure incompatible with current estimation method!

Sorption to aerosols (25 Dec C) [AEROWIN v1.007]:

Vapor pressure (liquid/subcooled): 12.9 Pa (0.0968 mm Hg)
Log Koa (Koawin est ): 5.417

Kp (particle/gas partition coef. (m3/ug)):

Mackay model : 2.32E-007
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Octanol/air (Koa) model: 6.41E-008
Fraction sorbed to airborne particulates (phi):
Junge-Pankow model : 8.4E-006
Mackay model : 1.86E-005

Octanol/air (Koa) model: 5.13E-006

Atmospheric Oxidation (25 deg C) [RAopWin v1.92]:
Hydroxyl Radicals Reaction:
OVERALL OH Rate Constant = 270.8934 E-12 cm3/molecule-sec

Half-Life

0.039 Days (12-hr day; 1.5E6 OH/cm3)

Half-Life

28.429 Min

Ozone Reaction:

No Ozone Reaction Estimation

Fraction sorbed to airborne particulates (phi):
1.35E-005 (Junge-Pankow, Mackay avq)

5.13E-006 (Koa method)

Note: the sorbed fraction may be resistant to atmospheric oxidation

Soil Adsorption Coefficient (KOCWIN v2.00):

Koc : 46.54 L/kg (MCI method)
Log Koc: 1.668 (MCI method)
Koc : 42.68 L/kg (Kow method)
Log Koc: 1.630 (Kow method)

Aqueous Base/Acid-Catalyzed Hydrolysis (25 deg C) [HYDROWIN v2.00]:

Rate constants can NOT be estimated for this structure!

Bioaccumulation Estimates (BCFBAF v3.01):

Log BCF from regression-based method = 0.640 (BCF = 4.369 L/kg wet-wt)
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Log Biotransformation Half-1life
Log BCF Arnot-Gobas method
Log BAF Arnot-Gobas method
1.48

log Kow used: (estimated)

Volatilization from Water:

Henry LC: 2.83E-006 atm-m3/mole

Half-Life from Model River: 281.4 hours
Half-Life from Model Lake 3183 hours
Removal In Wastewater Treatment:

Total removal: 2.12 percent
Total biodegradation: 0.09 percent
Total sludge adsorption: 1.87 percent
Total to Air: 0.16 percent
(using 10000 hr Bio P,A,S)

Level III Fugacity Model:

Mass Amount Half-Life Emissions
(percent) (hr) (kg/hr)

Air 0.114 0.9438 1000
Water 31.4 360 1000
Soil 68.4 720 1000
Sediment 0.118 3.24e+003 0

Persistence Time: 413 hr

(HL) =

(upper trophic)

(upper trophic)

19

-0.7698 days

(HL = 0.1699 days)
0.553 (BCF = 3.576)
0.553 (BAF = 3.576)

(estimated by Bond SAR Method)

(11.73 days)

(132.6 days)
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