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PRAVNE UPOZORNENIE

Tento dokument obsahuje usmernenie ohladne REACH, v ktorom sa vysvetluju
povinnosti v suvislosti s REACH a sp6sob, akym sa maju plinit.

Jednako, upozorfiujeme uzivatelov, ze jedinym platnym pravnym predpisom je
nariadenie REACH a informacie obsiahnuté v tomto dokumente preto nemozno
povazovat za pravnu radu. Eurépska chemicka agentura neprebera zodpovednost
za obsah tohto dokumentu.
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Vyhotovenie kopii sa povoluje len za predpokladu, Ze sa uvedie zdro;.

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk



PREDSLOV

V tomto dokumente sa opisuju spdsoby volby nazvu a identifikacie latky v ramci
nariadenia REACH. Tvori suCast radu usmerneni, ktoré maju ucastnikom poméct
pri priprave plnenia svojich povinnosti podfa nariadenia REACH. Tieto dokumenty
obsahuju podrobné usmernenia ohfadne celého radu zakladnych postupov REACH,
ako aj ohladne niektorych Specifickych a/alebo technickych metdd, ktoré priemysel
alebo prislusné organy musia pouzivat v ramci REACH.

Znenie usmerneni bolo navrhnuté a prediskutované vramci implementacnych
projektov REACH (RIP) pod vedenim prislusnych sekcii Europskej komisie za ucasti
vSetkych ucastnikov: €lenskych Statov, priemyslu a mimovladnych organizacii. Tieto
usmernenia su pristupné na webovej stranke Europskej chemickej agentury
(http://echa.europa.eu/reach_en.html). DalSie usmernenia budi na tejto internetovej
stranke uverejnené po ich finalizacii alebo aktualizacii.

Poznamka
Centrum pre chemické latky a pripravky pripravilo znenie tohto usmernenia

v slovenskom jazyku. DalSie usmernenia budu uverejnené po ich finalizacii alebo
aktualizacii na internetovej stranke http://reach.ccsp.sk

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 3



(@] 27 N o SRRSO 4
IR T O 1= S 7
1.2 ROZSAH POSOBNOSTI ..ottt 7
1.3 STRUKURA USMERNENIA ........cooeiieieeeeeeeee e 9

2 DEFINICIE A SKRATKY ...ttt 10
P2 TS ¥ I OSSR 10
2.2 DEFINICIE ..o 12

3  SPOSOB IDENTIFIKACIE LATKY VREACH .....cooooiiieeeeeeeeeeeeeeeeeeeee 16
3.1 DEFINICIA LATKY ..ot 16
3.2 ZOZNAM ES ...ttt a e nneeas 16

3.2.1 Uloha zoznamu ES pri nadobudnuti Gginnosti REACH............ccecveeun... 17
3.2.2 Zoznam v REACH po nadobudnuti u¢innosti REACH ............................ 18
3.3 POZIADAVKY NA IDENTIFIKACIU LATKY V REACH.........c.coeoveeeereennn. 18

4 NAVOD NA IDENTIFIKACIU A POMENOVANIE LATKY V REACH................. 20
A1 UVOD ..ottt 20
4.2 LATKY S DOBRE DEFINOVANYM ZLOZENIM .......ccccoovoevieieeeeeeeeeenn. 24

4.2.1 JednozloZKOVE IAtKY..........ovveiiiie e 25
4.2.2 ViaczIoZKOVE IALKY .........eeieeeieiiie e 27

4.2.3 Latky definované chemickym zloZenim a inymi hlavnymi identifikatormi 31

4.3 UVCB LATKY .o 33
4.3.1 VSeobecny navod o UVCB latkach ..........cccooooeiiiiiiiiiie e 33
4.3.2 Specifické typy UVCB IALOK .........cveueveveeeeeee e 43
5 KRITERIA NA OVERENIE TOHO, CI SU LATKY TOTOZNE .......cccceevrnee. 52
6 IDENTITA LATKY PRI PREDREGISTRACII A PRESKUMANI ..........c.cccvne... 58
6.1 PREDREGISTRACIA........ootiiiee oot 58

8.2 PRESKUMANIE .......c.ooioeeeeeeeee oo 59

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 4



7 PRIKLADY ..ottt sttt 60

7.1 DIETYL-PEROXYDIKARBONAT .......cooiiieiieeeeeeeeee e, 60
7.2 ZOLIMIDIN.....oooiieeeeeeeeee e, 61
7.3 ZMES IZOMEROV .........oouieeeeeeeeeeeeee e, 61
7.4 VONNA LATKA (VONA) AH ..o, 64
7.5 MINERALY ..o, 70
7.6 ESENCIALNY OLEJ LAVANDIN GROSSO........cceoviuieeeeieeeeeeeeeee e, 72
7.7 CHRYZANTEMOVY OLEJ A Z NEHO IZOLOVANE IZOMERY .................... 78
7.8 FENOL, IZOPROPYLOVANY, FOSFAT .....ocoiiieeeeeeeeeeeeeeeeeeee e, 82
7.9 KVARTERNE AMONIOVE ZLUCENINY .....cooviviieeiceeeeeeeee e, 83
7AOROPNE LATKY ...ttt 87
TATENZYMY ..ot een e, 89

8 POPIS LATOK V PROGRAME IUCLID 5.......ooveveieceeeeeeeeeeee e 92
8.1 VSEOBECNE PRINCIPY .....oooiiiiieoeecee et 92
8.2 PRIKLADY AKO VYPLNAT IUCLID 5.......ooveeiceceeeeeeeeeeeeeee e 98
8.2.1 JednozloZKova IAtKa ..........coeeeiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeeeeeee e 98
8.2.2 ViIaczloZKova IAtKa ............ooeiiiiiiiiiii e 100
8.2.3 I1_gt1ka definovana svojim chemickym zloZenim spolu s inymi identifikatormi

8.3 UVADZANIE ANALYTICKYCH INFORMACH........ccoveeieeeieieeeeeeeeee 104

D ODKALZY ...ttt e e e e e e e e e e e rae e e e e anraeeaeeas 105
DODATOK | NASTROJE USMERNENIA ........oooiiiieieeeeeeeeeeeeeee e 107

DQDATOKIITECHNICKE USMERNENIE PRE IDENTIFIKACNE PARAMETRE
LATKY 111

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 5



1 VSEOBECNE

Po tom, €o bol dia 29. oktébra 2003 publikovany navrh nariadenia Eurdpskej
Komisie REACH [EC, 2003-A az EC, 2003-F], sekcie Komisie spolu s ¢lenskymi
Statmi zacali uplatiiovat “predbeznu stratégiu” zameranu na pripravu vSetkych

ucastnikov na praktické uplatfiovanie REACH.

V ramci technickej pripravy REACH Eurdpska Komisia pre potreby REACH
koordinuje vypracuvanie metodoldgii, nastrojov a technického usmernenia celym
radom projektov na implementaciu REACH (RIPs - REACH Implementation
Projects).

Toto technické usmernenie (TGD - Technical Guidance Document) RIP 3.10,
ktoré sice nie je pravne zavaznym dokumentom, sa zaobera metodoldgiou
v suvislosti s identifikaciou, volbou nazvu a oznamovanim chemickej latky v ramci
REACH.

Nariadenie REACH sa zameriava vyluéne na “latky”. Pre zabezpeCenie funk&nosti
systému REACH ma zasadny vyznam jednoznacna identifikacia latky. Toto technické
usmernenie tykajuce sa identifikacie latky je urCené ako pomdcka pre priemysel,
Clenské Staty a Eurépsku chemicku agenturu.

Toto technické usmernenie vychadza zo skusenosti s identifikaciou latky
podla predchadzajucej chemickej legislativy (obzvlast smernice pre nebezpecné
latky (smernica 67/548/EHS)) a inej legislativy EU. Zahffia bezné postupy, ktoré su
v sulade s legislativou REACH. Tam kde je to vhodné, sa vzali do uvahy aj iné
metody identifikacie chemickych latok, ktoré sa pouzivajd mimo Eurépskeho
spoloCenstva.

Zahrnuté je osobitné usmernenie pre rozdielne typy latok.

Toto technické usmernenie mozno pouzivat samostatne, tvori vSak sucast suboru
technickych usmerneni, ktoré su dostupné v osobitnej Casti internetovej stranky
Eurdpskej chemickej agentury: http://echa.europa.eu/reach _eu.html.

Zoznam technickych usmerneni pre priemysel je uvedeny v tabulke 1.1. Dalsie
informacie mozZno najst na internetovej stranke http://ecb.jrc.ittREACH.
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Tabulka 1.1 Usmernenia pre REACH (RIP 3)

RIP |Predmet
3.1 |Usmernenie o registracii
Usmernenie pre medziprodukty

Usmernenie pre polyméry

Usmernenie pre vedecky vyskum a vyvoj a technologicky orientovany
vyskum a vyvoj

3.2 |Usmernenie o Sprave o chemickej bezpeénosti
3.3 |Usmernenie o poziadavkach na informacie

3.4 |Usmernenie o zdielani udajov

3.5 |Usmernenie pre naslednych uzivatelov

3.6 Usmernenie o klasifikacii, oznacovani a baleni

3.7 |Usmernenie o ziadosti o autorizaciu
3.8 |Usmernenie pre vyrobky
3.9 | Usmernenie o socialno-ekonomickych analyzach

3.10 |Usmernenie pre identifikaciu a pomenovanie latok v REACH

1.1 CIELE

Cielom tohto technického usmernenia (TGD) je poskytnut vyrobcom a dovozcom
jednoznacné usmernenie ohladne zaznamendavania identity latky v kontexte REACH.
Technické usmernenie poskytuje usmernenie tykajuce sa spdsobu pomenuvania
latky, €o predstavuje jeden z klu€ovych prvkov v ramci identifikacie latky. Poskytuje
aj usmernenie o tom, za akych podmienok mozno pre ucely REACH latky povazovat
za totozné. Identifikdcia rovnakych latok je délezita vo vztahu k procesu
predregistracie zavedenych latok, zistovaniu v suvislosti s nezavedenymi latkami,
zdielaniu a spolo¢nému predkladaniu udajov.

Identifikaciu latok by mali vykonavat experti z oblasti priemyslu. Ugastnikom v ramci
priemyslu, ktori maju len malé praktické skusenosti s identifikaciou latky, je urCeny
dodatok k tomuto technickému usmerneniu obsahujuci dalSie usmernenie ohfadne
identifikacnych parametrov.

Okrem toho sa v tomto technickom usmerneni uvadzaju odkazy na prislusné
relevantné nastroje ako pomécka pri charakterizacii a kontrole chemickej identity
latky.

1.2 ROZSAH POSOBNOSTI

V sulade s ¢lankom 1 REACH nariadenie sa tyka vyroby, dovozu, uvadzania na trh
a pouzivania latok samostatne alebo v pripravkoch a vyrobkoch. Ustanovenia
REACH sa nevztahuju na pripravky a vyrobky ako také.
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V sulade s ¢lankom 10 nariadenia REACH sa v ramci registracie pozaduje, aby sa
identita latky zaznamenala pomocou parametrov, ktoré su Specifikované v bode 2
prilohy VI REACH (pozri tabulku 3.1). Toto technické usmernenie sa zameriava
na nalezitu identifikaciu latok, ktoré spadaju pod pravnu definiciu latky v ramci
REACH a poskytuje usmernenie o identifikaCnych parametroch latky, ktoré su
uvedené v bode 2 prilohy VI. Uvedené informacie postaCuju na identifikaciu kazdej
latky. Pokial to nie je technicky mozné, alebo pokial sa z vedeckého hfadiska nezda
potrebné uvadzat pozadované informacie, jeden alebo viacero identifikacnych
parametrov latky mozno vynechat. Takéto vynechanie vSak treba jednoznacne
zdbévodnit.

Spobsob identifikacie latky zavisi od typu latky. Uzivatel tohto technického
usmernenia je preto odkazovany na jednotlivé kapitoly tykajuce sa réznych typov
latok.

ES zoznamy pouzivané v ramci smernice 67/548/EHS (zoznamy EINECS, ELINCS
a NLP) predstavuju délezité nastroje na ucel identifikacie latky. Usmernenie o ulohe
tychto zoznamov v ramci REACH je uvedené v kapitole 3.2.

Latky, na ktoré sa vztahuje REACH (a toto technické usmernenie), su spravidla
produktom chemickej reakcie vo vyrobe a mbézu obsahovat’ viacero samostatnych
zloZiek. Latky, ako sa definuju v ramci REACH, zahfhaju aj latky chemicky
derivatizované alebo izolované z materidlov prirodného pévodu, ktoré mozu
pozostavat z jediného prvku alebo molekuly (napr. Cisté kovy alebo urcité druhy
mineralov) alebo z viacerych zloziek (napr. éterické oleje, kovové kamienky).
Jednako, latky, na ktoré sa vztahuju ustanovenia inej legislativy spoloCenstva,
su vramci REACH vo viacerych pripadoch vynaté z povinnosti registracie (pozri
¢lanok 2 REACH). Z povinnosti registracie su vynaté aj latky uvedené v prilohe IV
REACH a latky spifiajuce uréité kritéria, ktoré su uvedené v prilohe V REACH.
Upozorhujeme, Ze aj ked latka mbzZe byt vynata z povinnosti registracie, neznamena
to eSte, ze je vynata spod pbsobnosti inych hlav nariadenia (napr. hlava XI Zoznam
klasifikacie a oznaCovania).

Registrujuci by sa preto mali oboznamit s definiciami a pravidlami upravujucimi
poskytovanie vynimiek, ktoré sa uvadzaju v REACH, aby mohli posudit, ¢i sa na nich
vztahuje povinnost registracie alebo iné povinnosti.

Registracia v ramci REACH sa tyka len latok. Jednako, ustanovenia nariadenia
sa vztahuju na vyrobu, uvadzanie na trh alebo pouzivanie latok samostatne,
v pripravkoch alebo vo vyrobkoch.

Okrem toho, toto technické usmernenie neobsahuje Ziadne usmernenie tykajuce sa
zoskupovania Strukturne pribuznych latok. O zoskupovani sa pojednava v RIP 3.3,
Technické usmernenie o poziadavkach na poskytovanie informacii tykajucich sa
vnutornych vlastnosti latok.

Ohladne otazok, ktorymi sa toto technické usmernenie nezaobera, Citatel najde
odkazy na ostatné usmernenia (uvedené v tabulke 1.1) alebo na asistencné
pracoviska prislusnych organov.
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1.3 STRUKURA USMERNENIA

Zakladné informacie ako napriklad ciele a predmet tohto technického usmernenia su
uvedené v kapitole 1, zatial Co skratky a definicie mozno najst v kapitole 2.
Relevantné informacie o celkovom ramci identifikacie latky v REACH, napr. definicia
latky a zakonom stanovené poziadavky na poskytovanie informacii, su uvedené
v kapitole 3.

Praktické usmernenie pre identifikaciu a vofbu nazvu latky je uvedené v kapitole 4.

- 'V kapitole 4.1 sa opisuje rozdiel medzi “presne definovanymi“ a “nedostatocne
definovanymi® latkami; a v ramci tychto dvoch hlavnych skupin mozno rozlisit
jednotlivé typy latok, na ktoré sa vztahuje Specifické usmernenie pre identifikaciu
latky. Diagram nasmeruje uzivatela na prisluSnu kapitolu, ktora obsahuje
usmernenie pre identifikaciu Specifického typu latky.

- Nasledujuce kapitoly obsahuju Specifické usmernenie pre kazdy typ latky
vo forme suboru pravidiel doplnenych vysvetlenim a prikladmi.

Kapitola 5 obsahuje usmernenie pre posudzovanie totoznosti latok. Kapitola 6
obsahuje usmernenie pre identifikaciu latky v ramci procesu predregistracie
a zistovania.

Kapitola 7 obsahuje niekofko podrobnych prikladov z praxe, ktoré vychadzaju
z praktického navodu uvedeného v kapitole 4, ktoré ilustruju, ako méze priemysel
vyuzivat navod v tomto usmerneni (TGD).

Napokon kapitola 8 obsahuje navod tykajuci sa popisu latok v programe [UCLID 5.

Dodatok | obsahuje odkazy na relevantné nastroje sluZiace ako pomdcka
pri charakterizacii a kontrole chemickej identity latky.

Dodatok Il poskytuje dalSie zakladné informacie o jednotlivych identifikaénych
parametroch latky pouzivanych v ramci procesu identifikacie latky, ako su napriklad
nazvoslovné pravidla, ES Cdisla, CAS C¢isla, spdsoby uvadzania molekulovych
a Strukturnych vzorcov a analytické metody.
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2
2.1

DEFINICIE A SKRATKY
SKRATKY

NajdélezitejSie skratky pouzité v technickom usmerneni su uvedené a vysvetlené
v tabulke 2.1.

Tabulka 2.1 Skratky

skratka |vyznam

AISE Association Internationale de la Savonneire, de la Détergence et des Produits d”Entretien
International Association for Soaps, Detergents and Maintenance Products
Medzinarodna asociacia pre detergenty a Cistiace prostriedky

CAS Chemical Abstracts Service

EC (ES) | European Commission (Europska Komisia)

EINECS | European INventory of Existing Commercial Chemical Substances
Eurdpsky zoznam existujucich komerénych chemickych latok

ELINCS | European Llst of Notified Chemical Substances
Eurdpsky zoznam novych chemickych latok

ENCS | Existing and New Chemical Substances (Japonsko)

ESIS European Substances Information System

EU European Union (Eurépska Unia)

GC Gas Chromatography (Plynova chromatografia)

GHS Globally Harmonised System (Globalny harmonizovany systém)

HPLC High Performance Liquid Chromatography
Vysokoug&inna kvapalinova chromatografia

InChl IUPAC International Chemical Identifier

INCI International Nomenclature of Cosmetic Ingredients
Medzinarodné nazvoslovie kozmetickych zloziek

IR (IC) |InfraRed (InfraCerveny)

ISO International Organization for Standardization
Medzinarodna organizacia pre normalizaciu

IUCLID |International Uniform ChemicaL Information Database

IUBMB | International Union of Biochemistry and Molecular Biology
Medzinarodna unia pre biochémiu a molekularnu bioloégiu

IUPAC |International Union of Pure and Applied Chemistry
Medzinarodna unia pre Cistu a aplikovanu chémiu

MS Mass Spectroscopy (Hmotnostna spektroskopia)

NLP No Longer Polymer

NMR Nuclear Magnetic Resonance (Nuklearna magneticka rezonancia)
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skratka

vyznam

ppm parts per million (milidntina)

REACH | Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction of CHemicals
Registracia, hodnotenie, autorizacia a obmedzovanie chemikalii

RIP REACH Implementation Project (Projekt na vykonanie REACH)

SIEF Substance Information Exchange Forum
Férum NA vymenu informacii o latkach

SMILES | Simplified Molecular Input Line Entry Specification

TGD Technical Guidance Document (Technické usmernenie)

TSCA Toxic Substances Control Act (USA)

uvCB Substances of Unknown or Variable composition, Complex reaction products
or Biological materials
Latky neznameho alebo variabilného zloZenia, komplexné reakéné produkty
alebo biologické materialy

UV/VIS |Ultra Violet / VISible (ultrafialovy/viditelny)

w/w weight by weight (hmotnost/hmotnost)

XRD X-Ray Diffraction (Difrakcia rontgenového Ziarenia)

XRF X-Ray Fluorescence (Réntgenova fluorescencia)

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk
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2.2 DEFINICIE

NajdolezitejSie definicie pouzité v tomto technickom usmerneni su uvedené
a popisané v tabulke 2.2.

Tieto definicie zohladnuju definicie pouzité v nariadeni REACH a v buducom
Nariadeni o klasifikacii, baleni a oznaCovani latok a zmesi. Z toho dévodu su niektoré
vyrazy definované odliSne nez ako boli pouZzité v ramci smernice 67/548/EHS.

Tabulka 2.2 Definicie

(EC Inventory)

definicia popis

Prisada Latka, ktora je zamerne pridavana na stabilizaciu latky'.

(Additive)

Zliatina* Kovovy material homogénny na makroskopickej urovni,
ktory pozostava z dvoch alebo viacerych prvkov spojenych tak,

(Alloy) Ze sa mechanickymi prostriedkami nedaju lahko oddelit.

Vyrobok* Predmet, ktory poCas vyroby dostava konkrétny tvar, povrch

(Article) alebo prevedenie, ktoré urCuje jeho funkciu vo vacsej miere
ako jeho chemické zlozZenie.

Chromatograficky Vyjadrenie zloZenia latky charakteristickou distribuciou zloziek

zadznam na analytickom chromatograme.

(Chromatographic

fingerprint)

Zlozka Latka zamerne pridavana do pripravku.

(Component)

ZlozZka Akakolvek zlu€enina pritomna v latke, ktora mdze byt

(Constituent) charakterizovana jednoznacnou chemickou identitou.

Zoznam ES Tri europske zoznamy chemickych latok z predchadzajuceho

legislativneho rdamca EU o chemikaliach, kombinacia
zoznamov EINECS, ELINCS a NLP sa nazyva zoznam ES.
Zoznam ES je zdrojom Cisiel ES, ktoré identifikuju latky.

Nedistota
(Impurity)

Zlozka neumyselne pritomna v latke vznikajuca pocCas vyroby.
Mbze pochadzat z vychodiskovych latok alebo
zo sekundarnych alebo neuplnych reakcii po€as vyrobného
procesu. Je pritomna v konecnej latke a nie je zamerne do nej
pridavana.

Tabulka 4.2 pokracCuje na dalSej strane

1

V inych oblastiach mbze mat prisada aj iné funkcie, napr. ako regulator pH alebo farbivo.

Avsak v nariadeni REACH a v tomto usmerneni je prisada stabilizacnym Cinidlom.
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Tabul'ka 4.2 pokracovanie Definicii

definicia

popis

Medziprodukt*

(Intermediate)

Latka, ktora sa vyraba pre chemické spracovanie alebo sa
pri iom spotrebuva €i pouziva, aby sa transformovala na inu
latku (dalej len ,syntéza“):

a) neizolovany medziprodukt:

je medziprodukt, ktory sa pri syntéze zamerne neodobera
(s vynimkou odobratia vzorky) zo zariadenia, v ktorom syntéza
prebieha. Medzi takéto zariadenie patri reakéna nadoba,
jej pridavné zariadenia a akékofvek vybavenie, cez ktoré latky
prechadzaju pri kontinualnom alebo SarZovom procese, ako aj
systém potrubi na presun z jednej nadoby do druhej na ucely
prevedenia dalSieho kroku reakcie; nezahffia vSak nadrze
alebo iné nadoby, v ktorych sa latky po vyrobe skladuju;

b) medziprodukt izolovany na mieste:

je  medziprodukt, ktory nespifia kritéria neizolovaného
medziproduktu a pri ktorom prebieha vyroba medziproduktu
a syntéza dalSich latok z tohto medziproduktu na tom istom
mieste a vykonava ju jedna alebo viac pravnickych osob;

C) prepravovany izolovany medziprodukt.

je medziprodukt, ktory nespifa kritéria neizolovaného
medziproduktu a prepravuje sa alebo sa dodava na iné miesta.

IUCLID

Databazovy informaény systém urleny pre spravu udajov
o chemickych latkach.

Hlavna zlozka
(Main constituent)

Zlozka latky, nie prisada alebo necistota, ktora tvori
jej vyznamnu cCast' a preto sa pouziva pri jej pomenovani
a podrobnej identifikacii.

Vyroba* Vyrobenie alebo extrakcia latok v prirodnom stave.
(Manufacturing)

Monomér* Latka, ktora je schopna vytvarat kovalentné vazby
(Monomer) so sekvenciou dalSich rovnakych alebo rozdielnych molekdul

za podmienok prislusnej polymerizatnej reakcie pouZivanej
na konkrétny proces.

Jednozlozkova latka

(Mono-constituent
substance)

VSeobecne latka definovana svojim zlozenim, v ktorej je
hlavha zlozka pritomna v koncentracii aspon 80 %
(hmotnostnych).

Viaczlozkova latka

(Multi-constituent
substance)

VSeobecne latka definovana svojim zlozenim, v ktorej je viac
ako jedna hlavna zlozka pritomna v koncentracii =10 %
(hmotnostnych) a < 80 % (hmotnostnych).

Tabulka 4.2 pokracCuje na dalSej strane
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Tabul'ka 4.2 pokracovanie Definicii

definicia

popis

Nezavedena latka

(Non-phase-in
substance)

Latka podliehajuca registracii, u ktorej nie je mozné vyuzit
prechodny rezim stanoveny pre zavedené latky podla REACH.

Chemicky
nemodifikovana
latka*

(Not chemically
modified substance)

Latka, ktorej chemické zloZenie ostava nezmenené, aj ked
presla chemickym spracovanim alebo upravou,
alebo fyzikalnou mineralogickou transformaciou,
napr. na odstranenie necistét.

Zavedena latka*
(Phase-in substance)

Latka, ktora spifia aspori jedno z tychto kritérii:

a) je uvedena v Europskom zozname existujucich komercnych
chemickych latok (EINECS);

b) bola  vyrobena v SpoloCenstve alebo v krajinach,
ktoré pristupili k Europskej unii 1. januara 1995 alebo 1. maja
2004, aspon raz poc¢as 15 rokov pred nadobudnutim ucinnosti
tohto nariadenia, ale vyrobca alebo dovozca ju neuviedol
na trh, za predpokladu, Zze vyrobca alebo dovozca ma o tom
pisomny dokaz;

c) bola pred nadobudnutim uc€innosti tohto nariadenia uvedena

na trh vyrobcom alebo dovozcom v Spologenstve
alebo v krajinach, ktoré pristupili k Eurdpskej unii
1.januara 1995 alebo 1. maja 2004, a povazovala sa

za oznamenu v sulade s prvou zarazkou Cclanku 8 ods. 1
smernice 67/548/EHS, ale nespiia definiciu polyméru
vymedzenu tymto nariadenim, za predpokladu, Ze vyrobca
alebo dovozca ma o tom pisomny dbkaz;

Pripravok*

(Preparation)

Zmes alebo roztok zloZzeny z dvoch alebo viacerych latok?.

* definicie podla ¢lanku 3 nariadenia REACH

Tabulka 4.2 pokracCuje na dalSej strane

Definicia v GHS: “Zmes je zmes alebo roztok dvoch alebo viacerych latok, ktoré spolu nereaguju

(zmes a pripravok su synonyma)”

Poznamka: Zmesi/pripravky nepredstavuju to isté ako viaczlozkové latky. Viaczlozkové latky su
nazyvané ako “reakéna zmes ...”. Viaczlozkové latky su vysledkom chemickej reakcie, zatial ¢o
pri vzniku pripravku nedochadza k umyselnej chemickej reakcii.
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Tabul'ka 4.2 pokracovanie Definicii

definicia

popis

Polymeér*
(Polymer)

Latka, ktora sa sklada =z molekul charakterizovanych
sekvenciou jedného alebo viacerych druhov monomérnych
jednotiek. Takéto molekuly musia byt distribuované v urcitom
rozsahu molekulovych hmotnosti, pricom rozdiely
v molekulovych hmotnostiach su spésobené najma rozdielnym
poctom monomeérnych jednotiek. Polymeér tvori:

a) jednoducha hmotnostna vacSina molekul obsahujuca
najmenej tri monomérne jednotky, ktoré su viazané
kovalentnymi vazbami aspofil na jednu inU monomérnu
jednotku alebo inu reagujucu zlozZku;

b) menej ako jednoducha hmotnostna vacsSina molekul
s rovnhakou molekulovou hmotnostou.

.Monomérna jednotka“ je v zmysle tejto definicie zreagovana
forma monomeérnej latky v polymeéri.

Latka*
(Substance)

Chemicky prvok a jeho zluCeniny v prirodnom stave
alebo ziskané akymkolvek vyrobnym postupom vratane
vS8etkych prisad potrebnych na udrzanie ich stability a vSetkych
necCistdt pochadzajucich z pouZitého postupu, ktora vSak
nezahfna Ziadne rozpusStadla, ktoré mozno oddelit
bez ovplyvnenia stability latky alebo zmeny jej zloZenia.

Latky

prirodného pévodu*
(Substances

which occur in nature)

Prirodne sa vyskytujuce latky ako také, nespracované
alebo spracované iba manualnym, mechanickym
alebo gravitaénym spésobom, rozpustenim vo vode, flotaciou,
extrakciou vodou, destilaciou s vodnou parou
alebo zahrievanim vyluéne na ucely odstranenia vody;
alebo ktora je extrahovana zo vzduchu akymkolvek spésobom

* definicie podla ¢lanku 3 nariadenia REACH
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3 SPOSOB IDENTIFIKACIE LATKY V REACH

REACH obsahuje definiciu latky (¢lanok 3) a identifikatné parametre latky,
(priloha VI, bod 2), ktoré sa pouZiju na identifikaciu latky pre ucely registracie.

V tejto kapitole sa opisuje definicia latky v REACH (kapitola 3.1), poskytuje sa
vSeobecné usmernenie o spbsobe pouzitia zoznamu ES z predchadzajucej

chemickej legislativy (kapitola 3.2) ako aj dalSie zakladné informacie o poziadavkach
na identifikaciu latky, ktoré vyplyvaju z REACH (kapitola 3.3).

3.1 DEFINICIA LATKY

Latka je definovana v REACH takto (Clanok 3, definicia 1):

Latka je chemicky prvok a jeho zlu€eniny v prirodnom stave alebo ziskané
akymkolvek vyrobnym postupom vratane vSetkych prisad potrebnych
na udrzanie ich stability a vSetkych necistét pochadzajucich z pouzitého
postupu, ktora vS8ak nezahfha ziadne rozpustadla, ktoré mozno oddelit
bez ovplyvnenia stability latky alebo zmeny jej zloZenia.

Definicia latky v REACH sa zhoduje s definiciou latky, ktora sa pouzila v siedmom
zmenenom a doplnenom zneni Smernice o nebezpelnych latkach (smernica
92/32/EHS, ktorou sa meni a dopifa smernica 67/548/EHS). V obidvoch pripadoch
definicia presahuje ramec Cistej chemickej zlu¢eniny definovanej jednou molekulovou
Strukturou. Definicia latky zahffia rézne zlozky ako napriklad necistoty.

3.2 ZOZNAM ES

V ramci predchadzajucej chemickej legislativy existovali tri samostatné zoznamy. Boli
to Eurdpsky zoznam existujucich komercénych chemickych latok (European INventory
of Existing Commercial Chemical Substances — EINECS), Eur6psky zoznam novych
chemickych latok (European List of New Chemical Substances — ELINCS) a zoznam
latok, ktoré uz nie su polymérmi (No-Longer Polymers — NLP).

Latky, ktoré boli pritomné na eurépskom trhu v obdobi od 1. Januara 1971
do 18. septembra 1981, su uvedené v Europskom zozname existujucich komercnych
chemickych latok (EINECS)®. Latky, ktoré boli oznamené a uvedené na trh
po 18. septembri 1981, su uvedené v Europskom zozname novych chemickych latok
(ELINCS).

Polymeéry boli vynaté z oznamovania do zoznamu EINECS a vztahovali sa na ne
Specialne predpisy v ramci smernice 67/548/EHS. Vyraz “polymér® bol dalej

EINECS je zalozeny na zozname European COre INventory (ECOIN), do ktorého mohol priemysel
dodatocne oznamovat latky (podla kritérii pre oznamovanie latok do zoznamu EINECS).
Zoznam ECOIN vznikol zli€enim rdéznych zoznamov chemikalii, o ktorych sa predpokladalo,
Ze su pritomné na eurdpskom trhu (napr. TSCA — Toxic Substances Control Act).
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definovany v siedmom zmenenom a doplnenom zneni smernice 67/548/EHS
(smernica 92/32/EHS). V dbésledku implementacie tejto smernice niektoré latky,
ktoré sa povazovali za polyméry podfa predpisov upravujucich oznamovanie
do zoznamu EINECS, sapodfa siedmeho zmeneného a doplneného znenia
viac za polyméry nepovazovali. Vzhladom na to, Ze vSetky latky, ktoré nie su
uvedené v zozname EINECS podliehali oznamovacej povinnosti, vSetky
“latky, ktoré uz nie su polymérmi“ (NLP), teoreticky mali byt oznamené. Jednako,
Rada ministrov jednoznacne rozhodla, ze tie latky, ktoré uz nie su polymérmi,
by so spatnou ucinnostou nemali podliehat oznamovacej povinnosti. Komisia bola
poziadana, aby vypracovala zoznam latok, ktoré uz nie su polymérmi (zoznam NLP).
Do tohto zoznamu boli zahrnuté latky, ktoré boli na eurépskom trhu v obdobi
od 18. septembra 1981 do 31. oktdbra 1993 a povazovali sa podla predpisov
pre oznamovanie do zoznamu EINECS za polyméry, avSak viac sa za polyméry
nepovazovali podla siedmeho zmeneného a doplneného znenia. Zoznam NLP nie je
vycCerpavajuci.

Tieto tri zoznamy latok, EINECS, ELINCS a NLP, sa suhrnne nazyvaju zoznam ES.
Kazdej latke v tomto zozname Eurdpska Komisia pridelila Cislo ES (pozri podrobné
informacie o Cisle ES v dodatku II).

Informacie o tychto latkach mozno ziskat prostrednictvom internetovej stranky
Eurépskeho uradu pre chemikalie (http://ecb.jrc.it) v pododdiely “ESIS®. V buducnosti
bude zoznam registrovanych latok viest a publikovat Europska chemicka agentura.

3.21 Uloha zoznamu ES pri nadobudnuti Géinnosti REACH

Zoznam ES mdzu vyrobcovia a dovozcovia pouzit ako nastroj na posudenie toho,
Cije latka zavedena alebo nezavedena. Tymto spdésobom zoznam ES pomdze
vyrobcom a dovozcom zistit, kedy sa bude pozadovat registracia latky a Ci je
potrebna predregistracia alebo preskumanie.

V pripade, Ze latka je uvedena v zozname EINECS alebo NLP, z pohladu vyrobcu
alebo dovozcu sa povazuje za zavedenu latku. Za urCitych podmienok sa
za zavedené mdzu povazovat aj latky, ktoré sa nenachadzaju v zozname EINECS
alebo NLP: (1) Latka spifajuca kritéria NLP, ale nenachadza sa v zozname NLP;
(2) Latka vyrobena v Spolo€enstve alebo v krajinach pristupujucich k Eurdpskej unii
v maji 2004, avSak neuvedena na trh vyrobcom alebo dovozcom najmenej 15 rokov
pred nadobudnutim ucinnosti nariadenia REACH.

V pripade, Ze latka bola predtym oznamena v sulade so smernicou 67/548/EHS,
a nachadza sa teda v zozname ELINCS, na u¢el REACH sa predlozené oznamenie
povazuje za registraciu (Clanok 24). Tieto latky sa povazZuju za uZ registrované
prislusnych vyrobcom alebo dovozcom a nevyzaduje sa od tohto vyrobcu/dovozcu
pociato&na registracia. Vyrobca/dovozca je ale povinny registraciu aktualizovat. Dalsi
vyrobcovia/dovozcovia latky uvedenej v zozname ELINCS (na ktord sa nevztahuje
predchadzajuce oznamenie (oznamenia)), su zodpovedni za registraciu (tak ako
v pripade nezavedenej latky) a maju zdielfat udaje s predchadzajucim registrujucim.
Dal$i navod ohladne tychto otazok mozno najst v Usmerneni o registracii.
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3.2.2 Zoznam v REACH po nadobudnuti u¢innosti REACH

Po nadobudnuti u€innosti REACH Eurdépska chemicka agentura bude viest zoznam
registrovanych latok. Kazdému registrujicemu bude pridelené registracné Ccislo
pre kazdu registrovanu latku. Eurdpska chemicka agentura prideli Cislo ES
identifikujuce latku aj tym latkam, ktoré eSte nemaju pridelené Cislo ES (Cislo
EINECS, ELINCS alebo NLP).

Eurépska chemicka agentura bude zoznam pravidelne aktualizovat. V ramci REACH
sa bude rozSirovat o noveé latky (podfa REACH nazyvané ako nezavedené latky).
Proces registracie umoznuje, aby sa v novom zozname registrovanych latok “opravili*
“chyby“ v sugasnom zozname EINECS*. Systém pridelovania ES &isiel novym
latkam v ramci REACH bude s najvacsou pravdepodobnostou vychadzat z metddy,
ktora sa pouzila pri zoznamoch EINECS, ELINCS a NLP.

Popis latky v zozname EINECS je niekedy relativne rozsiahly. V takych pripadoch
je registrujuci vyzvany, aby prislusnu latku opisal presnejSie (napr. prostrednictvom
nazvu IUPAC alebo inych identifikatorov). Pokial registrujuci chce vyuzit vyhody
vyplyvajuce z pravidiel pre zavedené latky, mal by predsa len uviest,
pod ktory zaznam zoznamu EINECS latka patri. V takych pripadoch Eurdpska
chemicka agentura rozhodne, Ci prislusnej latke prideli alebo neprideli nové Cislo ES.

Dalsi navod o predregistracii, o vytvarani féra na vymenu informéacii (SIEF)
a o spolo¢nom predkladani v suvislosti s identifikaciou latky je uvedeny v RIP 3.4
Usmernenie o zdielani udajov.

3.3 POZIADAVKY NA IDENTIFIKACIU LATKY V REACH

Ked sa v ramci legislativy REACH pozaduje registracia, jej su¢astou su aj informacie
o identifikacii latky, ako je uvedené v bode 2 prilohy VI. Tieto informacie musia
umoznovat dostatocnu identifikaciu kazdej latky. Pokial poskytnutie informacii
o jednom alebo viacerych identifikanych parametroch latky nie je technicky mozné
alebo sa z vedeckého hlfadiska zda, Ze ich poskytnutie je zbyto¢né, ma sa to
jednoznacne zdbvodnit’ [pozri poznamky v prilohe VI].

Na to, aby vyrobcovia a dovozcovia mohli vyuzit prechodny rezim a mohli pokracovat
vo vyrobe alebo dovoze aj v Case, ked pripravuju registraciu, sa pre zavedené latky
v sulade s cClankom 28 nariadenia REACH poZaduje predregistracia. Pokial ide
o poziadavky na identifikaciu latky v tomto Stadiu, v ramci REACH sa nepozaduje
uplnd dokumentacia k identifikacii v sulade s bodom 2 prilohy VI, postacuije,
aby potencialny registrujuci uviedol nazov latky alebo, ak je to vhodné, skupinu latok
vratane Cisla ES a Cisla CAS, ak existuju.

*  Zoznam EINECS bol publikovany 15.Juna 1990 a obsahuje viac ako 100 000 Ilatok.
Pocas pouzivania zoznamu sa zistilo viacero chyb (tlacové chyby, napr. nespravny chemicky
nazov, vzorec alebo CAS RN). Dna 1. marca 2002 sa preto publikovalo korigendum. Neustale sa
vSak zistuju dalSie nezrovnalosti.
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Prehlad identifikaCnych parametrov latky v rozsahu prilohy VI REACH je uvedeny
v tabulke 3.1.

Tabulka 3.1 Identifikacné parametre latky v bode 2 Prilohy VI REACH

2, IDENTIFIKACIA LATKY
Informacie uvedené v tomto oddiely musia byt postacujuce na identifikaciu
kazdej latky. Ak nemozZno technicky poskytnut informacie o jednej
alebo viacerych dalej uvedenych polozkach aleboak sa z vedeckého
hladiska zda, Ze ich poskytnutie je zbyto¢né, musia sa jasne uviest dévody.

21 Nazov alebo iny identifikator kazdej latky

2.1.1 | Nazov (nazvy) podla nazvoslovia IUPAC alebo iné medzinarodné chemické
nazvy

2.1.2 |Iné nazvy (bezny nazov, obchodny nazov, skratka)

2.1.3 | Cislo EINECS alebo ELINCS (ak je dostupné a potrebné)

2.1.4 |Nazov a ¢islo CAS (ak su dostupné)

2.1.5 |Iny identifikaCny kod (ak je dostupny)

2.2 Informacie o molekulovych a strukturnych vzorcoch kazdej latky

2.2.1 | Molekulovy a Strukturny vzorec (vratane zapisu SMILES, ak je dostupny)

2.2.2 |Informacie o optickej aktivite a typickom pomere (stereo)izomérov (ak je
takato informacia aplikovatelna a primerana)

2.2.3 | Molekulova hmotnost alebo rozsah molekulovych hmotnosti

23 Zlozenie kazdej latky

2.3.1 | Stuperi Cistoty (%)

2.3.2 | Druh znedistenia vratane izomeérov a vedlajSich produktov

2.3.3 | Percentualny podiel (vyznamnych) hlavnych necistot

2.3.4 |Povaha a obsah (... ppm, ... %) kazdej prisady (napr. stabilizatorov
alebo inhibitorov)

2.3.5 | Spektralne udaje (ultrafialové, infraCervené, nuklearne magneticke
rezonancéné alebo hmotnostné spektrum)

2.3.6 | Chromatogram z vysokoucinnej kvapalinovej chromatografie alebo plynovej
chromatografie

2.3.7 | Popis analytickych metdd alebo prislusné bibliografické odkazy k identifikacii

latky a k pripadnej identifikacii necistét a prisad. Informacie musia byt
postacujuce na to, aby bola metdda reprodukovatelna.
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4 NAVOD NA IDENTIFIKACIU A POMENOVANIE LATKY
V REACH

4.1 UvoD

Pravidla pre identifikaciu a pomenovanie latky sa liSia v zavislosti od typu latky.
Toto usmernenie je z praktickych dévodov usporiadané tak, Zze u kazdého typu latky
uzivatel najde priamy odkaz na kapitolu, v ktorej sa nachadza prislusny navod.
Natento ucCel sa dalej objashuju jednotlivé typy latok a nakoniec aj schéma,
pomocou ktorej mozno vyhladat prislusnu kapitolu.

Pri identifikacii latky by sa mali pouzivat aspori identifikacné parametre latky uvedené
v bode 2 prilohy VI REACH (pozri tabulku 3.1). Z toho dévodu sa kazda latka musi
identifikovat’ kombinaciou prislusnych identifikacnych parametrov:

- Nazov IUPAC a/alebo iny nazov a iné identifikatory, napr. Cislo CAS, Cislo ES
(priloha VI, bod 2.1);

- Informacie o molekulovych a Strukturnych vzorcoch (priloha VI, bod 2.2);
- Chemické zlozZenie (priloha VI, bod 2.3).

Latka je kompletne identifikovana svojim chemickym zloZenim, chemickou identitou
a obsahom kazdej zlozky v latke. Vacsinu latok sice mozno identifikovat takymto
priamym spdsobom, u niektorych to v8ak nie je mozné alebo to nie je v ramci
REACH postacujuce. V takychto pripadoch sa na identifikaciu latky pozaduju iné
alebo dopliujuce informacie.

Latky teda moZzno rozdelit do dvoch hlavnych skupin:

1.  “Dobre definované latky“: Latky s definovanym kvalitativnym a kvantitativnym
zloZzenim, ktoré mozno dostatoCne identifikovat na zaklade identifikacnych
parametrov uvedenych v bode 2 prilohy VI REACH.

2. “UVCB latky“: Latky neznameho alebo variabilného zloZenia, komplexné
reakCné produkty alebo biologické materialy. Tieto latky nemozno dostatocne
identifikovat pomocou hore uvedenych parametrov.

Variabilita zlozenia dobre definovanych latok je Specifikovana hornou a dolnou
medznou hodnotou rozsahu koncentracie (rozsahov koncentracii) hlavnej zlozky
(hlavnych zlozZiek). V pripade UVCB latok je variabilita relativne velka
a/alebo nepredvidatelna.

Pripusta sa, Zze sa mdzu vyskytnut hraniéné pripady medzi dobre definovanymi
latkami (reakCné produkty s viacerymi zlozkami, kazda so Sirokym rozsahom
koncentracie) a UVCB latkami (reakéné produkty s variabilnym a tazko
predvidatefnym zloZzenim). Za to, aby bola latka identifikovana €o najvhodnejSim
spésobom, zodpoveda registrujuci.

Pravidla na identifikaciu a pomenovanie ,dobre definovanych latok® s jednou hlavnou
zloZkou sa liSia od pravidiel ,dobre definovanych latok®, ktoré maju viac ako jednu
hlavnu zloZku. A u réznych typov latok spolo¢ne oznacovanych ako “UVCB latky“ sa
popisuju odlisné pravidla na identifikaciu a pomenovanie.
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V tabulkach 4.1 a 4.2 su uvedené hlavné identifikatory vo viacerych prikladoch
réznych typov latok. Tieto priklady su zoskupené tak, Ze mozno fahko rozpoznat
podobnosti a odliSnosti pri identifikacii latky.

Tabulka 4.1 a 4.2 nepredstavuje uplny zoznam v8etkych moznych typov latok.
Toto zoskupovanie latok spolu s pravidlami identifikacie a pomenovania by nemalo
byt povazované za oficialny systém kategorizacie latok, ale ma sluzit ako prakticka
pomdcka na to, ako vhodne aplikovat’ Specifické pravidla a ako najst prislusny navod
v tomto usmerneni.

Tabulka 4.1 Skupina hlavnych identifikatorov prikladov, ktoré predstavuju rézne
typy podobnych dobre definovanych latok
Vseobecné |Priklady alebo vzory |Hlavné identifikatory
znaky
Latky dobre |Jednozlozkové latky, Chemické zlozZenie:
dﬁf'“QVE[‘e napr. jedna hlavna zlozka = 80%:
ogonte |- benzeén (95 %) - chemicka identita hlavnej zlozky (chemicky

[kapitola 4.2.]

- nikel (99 %)
[kapitola 4.2.1]

nazov, Cislo CAS, Cislo ES, atd.)

- typickd koncentracia adolnd ahorna

hranica koncentracie

Viaczlozkové latky,
napr. také definované

reakcné produkty ako:

Reakéna zmes

2-, 3- a 4-chlértoluénu
(kazdy 30 %)
[kapitola 4.2.2]

Chemickeé zlozenie:

zmes (reak¢na zmes) hlavnych zloziek
v konc. medzi =2 10 — < 80 %:

- chemicka identita kazdej hlavnej zlozky

- typické koncentracie adolna ahorna
hranica koncentracie pre kazdu zlozku
a pre samotnu reakénu zmes

Latky definované inac
ako chemickym
zlozenim, napr.
grafit a diamant
[kapitola 4.2.3]

Chemické zlozenie ako

alebo viaczlozkovu latku
a

pre jedno-

iné  fyzikdlne alebo  charakteristické
parametre, napr. kryStalomorfoldgia,
(geologické) mineralne zlozenie, atd.
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Tato kapitola je rozdelena na podkapitoly, ktoré obsahuju Specificky navod
na identifikaciu réznych typov latok. Schéma prisluSnych kapitol je uvedena
na obrazku 4.1.

Schéma na obrazku 4.1 vychadza z kritérii metody ,pribliznych vypoctov®.
Je na registrujucom, aby si zvolil najvhodnejSiu kapitolu a identitu latky zaznamenal
v sulade s pravidlami a kritériami platnymi pre dany typ latky.

Zakladné pravidlo spociva v tom, Ze latky sa v ¢o najva¢sej moznej miere definuju
chemickym zloZzenim a identifikaciou zloZiek. Iba ak to nie je technicky
uskutoCnitelné, pouziju sa iné identifikatory, ako je Specifikované u jednotlivych typov
UVCB latok.

Ak sa registrujuci od pravidiel a kritérii platnych pre identifikaciu latok, ktoré sa
uvadzaju v tomto technickom usmerneni, odchyli, musi to zddvodnit. Identifikacia
latky by mala byt jednoznacna, zrozumitefna a uplna.

Obrazok 4.1 Schéma kapitol a dodatkov prislusnych Casti usmernenia pre rézne
typy latok

jednozlozkové latky

Je jedna
zlozka
280%?

Je latka
definovatelna
iba chemickym
zlozenim ?

viaczlozkové latky

latky definované
chem. zlozenim
a dalSimi hlavnymi
identif. znakmi

Je chemické
zloZenie dobre
definované ?

definovatelna
chemickym zloZzenim
+ fyzikalnymi
parametrami

nie UVCB latky

v
Specifické
UVCB latky

v

latky s variabilnou
dizkou uhlik. retazca
(kapitola 4.3.2.1)

) 4

latky ziskané z nafty
alebo podobnych
zdrojov
(kapitola 4.3.2.2)

v

enzymy
(kapitola 4.3.2.3)
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Pri identifikacii latky a v pripade potreby aj pri identifikacii necistét a prisad sa musi
uviest prehlfad analytickych metdd a/alebo prislusné bibliografické odkazy (body
2.3.5, 2.3.6 a 2.3.7 prilohy VI nariadenia REACH). Informacie musia byt postacujuce
na to, aby bolo mozné metddy reprodukovat.

4.2 LATKY S DOBRE DEFINOVANYM ZLOZENIM

Latky s dobre definovanym zloZenim sa pomenuvaju podla hlavnej zlozky (hlavnych
zloziek). Pri niektorych typoch latok samotné chemické zloZzenie nepostacuje
na charakterizaciu. V takychto pripadoch sa k identifikacii latky musia doplnit niektoré
dalSie fyzikalne parametre tykajuce sa chemickej Struktury.

Identifikacia by spravidla mala pokryvat’ zloZenie az do 100 %, priCom kazda zlozka
si vyzaduje uplnu chemicku Specifikaciu vratane Strukturnych informacii. Pre latky,
ktoré su definované svojim chemickym zloZzenim, sa rozliSuje medzi:

- Hlavnou zlozkou: ZloZka, ktora nie je prisadou ani necCistotou v latke, ktora tvori
podstatnu Cast’ tejto latky, a z toho dbévodu sa pouziva pri jej pomenovani
a detailnej identifikacii.

- Necdistotou: Zlozka, ktora nie je zamerne pridavana aje vo vyrobenej latke
pritomna. Méze pochadzat z vychodiskovych materialov alebo méze pochadzat
zo sekundarnych alebo neuplnych reakcii po€as vyrobného postupu. Hoci su
necistoty su pritomné vo finalnej latke, neboli do nej zamerne pridané.

- Prisadou: Latka, ktora je zamerne pridavana na stabilizaciu latky.

Vsetky zlozky (s vynimkou prisad), ktoré nie su hlavnou zlozkou (hlavnymi zlozkami)
v jednozlozkovej alebo viaczlozkovej latke, sa povazuju za necistoty. Hoci
v niektorych odvetviach sa zauzival vyraz “stopy“ (traces), v tomto technickom
usmerneni sa pouziva iba vyraz “necistoty” (impurities).

Na rézne zlozky sa uplatiuju odliSné poziadavky na identifikaciu:
- Hlavné zlozky sa pouzivaju na pomenovanie latky, pricom kazda hlavna zlozka
ma byt uplne Specifikovana vSetkymi relevantnymi identifikatormi.

- Necistoty neprispievaju k tvorbe nazvu latky a na ich Specifikaciu postacuje
nazov, CAS Cislo a ES Cislo a/alebo molekulovy vzorec.

- Prisady prispievaju k zlozeniu latky (ale nie k tvorbe jej nazvu) a mali by byt vzdy
uplne identifikované.

Na rozliSenie medzi jednozlozkovymi a viaczlozkovymi latkami sa pouziva niekolko

konvencii:

- Jednozlozkova latka je latka, v ktorej jedna zlozka je pritomna v koncentracii
aspofl 80 % hmotnostnych (w/w) a ktora obsahuje az 20 % hmotnostnych (w/w)
necistot.

Jednozlozkova latka sa pomenuva podfa jednej hlavnej zlozky.
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- Viaczlozkova latka je latka, ktora pozostava z viacerych hlavnych zlozZiek
pritomnych v koncentracii 2 10 % a < 80 % hmotnostnych (w/w).

Viaczlozkova latka sa pomenuva ako reakéna zmes dvoch alebo viacerych
hlavnych zloZiek.

Hore uvedené pravidld sa maju povazovat za odporucanie. Vynimka je
akceptovatelna vtedy, ak sa poskytne hodnoverné zdévodnenie.

Za normalnych okolnosti by sa mali Specifikovat necistoty pritomné v koncentracii
=1 %. Jednako, necistoty, ktoré su relevantné pre klasifikaciu a/alebo posudenie
PBT®, sa $pecifikuji vzdy. Informacie o zloZeni by v zmysle veobecného pravidla
mali byt vyplnené na 100 %.

Prisady v nariadeni REACH a v tomto usmerneni su stabilizacné cinidla potrebné
na zachovanie stability latky. Prisady teda predstavuju dblezitu zlozku latky a beru sa
do uvahy pri hmotnostnej bilancii. Jednako, mimo ramca definicie REACH a tohto
usmernenia vyraz ‘prisada’ sa pouziva aj na oznacCenie zamerne pridavanych latok,
ktoré maju iné funkcie, napr. regulatory pH alebo farbiva (pigmenty). Tieto zamerne
pridavané latky nie su sucastou latky ako takej a preto sa pri hmotnostnej bilancii
neberu do uvahy.

Pripravky, tak ako su definované v REACH, su zamerne vytvorené zmesi latok
a v dosledku toho sa nepovazuju za viaczlozkové latky®.

Specificky navod pre jednozlozkové latky mozno najst v kapitole 4.2.1 a $pecificky

navod pre viaczlozkové latky v kapitole 4.2.2. Navod pre latky, ktoré si vyzaduju
doplnujuce informacie (napr. niektoré mineraly), mozno najst’ v kapitole 4.2.3.

421 Jednozlozkové latky

Jednozlozkova latka je latka, ktora je definovana svojim kvantitativnym zloZenim,
v ktorej jedna hlavna zlozka je pritomna aspori v mnozstve 80 % hmotnostnych
(wiw).

4211 Nazvoslovna konvencia

Jednozlozkova latka sa pomenuva podla hlavnej zlozky. Nazov sa spravidla uvadza
v anglickom jazyku podfa nazvoslovnych pravidiel IUPAC (pozri dodatok I).
Okrem toho mozno uviest aj iné medzinarodne akceptované nazvy.

4.21.2 Identifikatory

®  Viac informacii o posudeni PBT a prisluSnych koncentranych limitov mozno najst v usmerneni

RIP 3.2 o posudeni chemickej bezpec€nosti, oddiel posudenie PBT.
V ramci buduceho globalne harmonizovaného systému (GHS) klasifikacie a oznaCovania
“pripravky“ sa budu nazyvat' “zmesi“.

6
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Jednozlozkova latka je identifikovana chemickym nazvom a inymi identifikatormi
(vratane molekulového a Strukturneho vzorca) hlavnej zlozky a chemickou identitou
necistot a/alebo prisad a ich typickou koncentraciou (typickymi koncentraciami)
a koncentraCnym rozsahom (rozsahmi), €o sa preukaze spektroskopickymi
a analytickymi informaciami (udajmi).

Hlavna zlozka Obsah (%) |Necistota Obsah (%) |ldentita latky
m-xylén 91 o-xylén 5 m-xylén
o-xylén 87 m-xylén 10 o-xylén

Za normalnych okolnosti je hlavna zloZzka pritomna v koncentracii = 80 % a mala by
byt uplne Specifikovana hore uvedenymi parametrami. Necistoty pritomné
v koncentracii = 1 % by mali byt Specifikované asporn jednym z tychto identifikatorov:
chemicky nazov (IUPAC a/alebo CAS), CAS Cislo a ES Cislo a/alebo molekulovy
vzorec. Negistoty, ktoré su relevantné pre klasifikaciu a/alebo postidenie PBT’ maiju
byt vzdy Specifikované tymi istymi identifikatormi bez ohfadu na ich koncentraciu.

Pri spravnhom uplathovani pravidla 80 % sa pri hmotnostnej bilancii
nezohladnuju zamerne pridavané latky ako regulatory pH alebo farbiva.

“Pravidlo 80 %"“ sa uplatfiuje v suvislosti s oznamovanim novych latok (smernica
67/548/EHS). Mozno ho povazovat za pravidlo priblizného vypoctu. Jednako,
odchylku od tohto pravidla 80 % treba zdévodnit. Mozné priklady odévodnenej
odchylky su:

- Ak je koncentracia hlavnej zloZzky < 80 %, pricom vSak mozZno preukazat, ze latka
ma podobné fyzikalno-chemickée vlastnosti a profil nebezpecCnosti ako ostatné
jednozlozkové latky s tou istou identitou, ktoré splfaju pravidlo 80 %.

- KoncentraCny rozsah hlavnej zlozky a necCistot presahuje kritérium 80 % a hlavna
ZloZzka je len zriedkavo < 80 %."

Priklady

lat-| hlavna | horna | typicky | dolna | necis- | horna | typicky | dolna | identita
ka | zlozka | hranica | obsah |hranica| tota |hranica| obsah |hranica| latky
obs.(%)| (%) |obs.(%) obs.(%) (%) | obs.(%)
1 | o-xylén 90 85 65 |m-xylén| 35 15 10 |o-xylén
2 |o-xylén 90 85 65 |p-xylén 5 4 1 o-xylén
m-xylén| 35 15 10

Z dévodu koncentracnych rozsahov hlavnej zloZky a necistoty méze byt latka 1 a 2 povaZovana
za viaczloZkovu latku zloZenu z dvoch hlavnych zloZiek, o-xylénu a m-xylénu, alebo za jednozloZkovu
latku. Pri rozhodovani sa v takomto pripade obidve latky povazuju za jednozlozkovu latku na zaklade
skuto€nosti, ze o-xylén je vacsinou pritomny v koncentracii > 80 %.

Usmernenie o tom, ako popisovat jednozlozkové latky v programe IUCLID 5,
je uvedené v kapitole 8.2.1.

" Viac informacii o posudeni PBT a prislusnych relevantnych koncentracnych limitov mozno najst

v usmerneni RIP 3.2 o posudeni chemickej bezpeénosti, oddiel posudenie PBT.
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4213 Analytické informacie

Na potvrdenie Struktury jednozlozkovej latky su potrebné dostatocné spektralne
udaje. Mozno pouzit viacero vhodnych spektroskopickych metdéd, a to najma
spektroskopiu v ultrafialovej a viditelnej oblasti (UV/VIS), infralervenu spektroskopiu
(IR), spektroskopiu nuklearnej magnetickej rezonancie (NMR) a hmotnostnu
spektroskopiu (MS). V pripade anorganickych latok méze byt vhodnejSie pouZit
rontgenovu difrakciu (XRD) alebo rontgenovu fluorescenciu (XRF) alebo atémovu
absorpcnu spektroskopiu (AAS).

Na potvrdenie zlozenia latky je potrebné pouzit chromatografické metddy,
ako napriklad plynovua chromatografiu (GC) alebo vysokoucinnu kvapalinovu
chromatografiu (HPLC). Ak je to vhodné, na separaciu zloziek sa mdzu pouzit' aj iné
validované techniky.

Spektroskopické a analytické metdédy su predmetom neustalych zmien. Preto je
na registrujucom, aby predlozil vhodné spektralne a analytické udaje.

4.2.2 Viaczlozkové latky

Viaczlozkova latka je latka definovana svojim kvantitativnym zlozenim, a jej su€astou
su aspon dve hlavné zlozky pritomné v koncentracii 2 10 % hmotnostnych (w/w)
a < 80 % hmotnostnych (w/w). Viaczlozkova latka pochadza z vyrobného postupu®.

V ramci REACH sa pozaduje registracia latky vo forme, v akej sa vyraba. Ak sa
vyraba viaczlozkova latka, musi sa registrovat viaczlozkova latka>'®. Rozsah,
v akom sa na jednotlivé kroky vyroby latky vztahuje definicia ‘vyroby’, sa urcCi
z pripadu na pripad. V8etky latky, ktoré boli predtym pokryté zoznamom EINECS
(napr. viaczlozkoveé latky boli pokryté zoznamom EINECS, ak boli v tomto zozname
uvedené vsetky jednotlivé zloZky), by mali byt povazované za zavedené latky. Latka
samotna sa nemusi testovat, ak profil nebezpecnosti latky mozno dostato¢ne opisat’
pomocou informacii o jednotlivych zlozkach.

4221 Nazvoslovna konvencia

Viaczlozkova latka sa pomenuva ako reakéna zmes hlavnych zlozZiek latky samotne;j,
t.j. nie vychodiskovych materialov, ktoré su potrebné na vyrobu latky. VSeobecne
zauzivany format ma tuto podobu: “reakéna zmes [nazvy hlavnych zloziek]“. Nazvy
sa uvadzaju v poradi typickych percentualnych hodnét koncentracie, poc¢nuc
najvyssou. Na tvorbe nazvu sa podielaju len hlavné zlozky, vacsinou s hodnotami

Rozdiel medzi pripravkom a viaczlozkovou latkou spodiva v tom, Ze pripravok sa ziskava
zmieSanim dvoch alebo viacerych latok bez chemickych reakcii, zatial ¢o viaczlozkova latka
pochadza z chemickej reakcie.

Viaceré latky su vyiaté z registracie podfa REACH (napr. latky uvedené v prilohe V).

Tento pristup sa nevztahuje na viacero S3pecifickych latok, ako su napriklad mineraly
(ohladne dalSich podrobnosti pozri kapitolu 7.5).
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=10 %. Nazvy sa spravidla uvadzaju v anglickom jazyku podla pravidiel nazvoslovia
IUPAC. Okrem toho moZzno uviest' aj iné medzinarodne akceptované nazvy.

4.2.2.2 Identifikatory

Viaczlozkova latka je identifikovana chemickym nazvom a identifikatormi latky
samotnej, a kvantitativnym a kvalitativnym chemickym zloZenim (chemicka identita,
vratane molekulového a S$trukturneho vzorca) zloziek a dokaze sa na zaklade
analytickych informacii.

Priklad

hlavna zlozka | Obsah (%) |Necistota Obsah (%) |ldentita latky
m-xylén 50 p-xylén 5 reakéna zmes
o-xylén 45 m-xylénu a o-xylénu

V pripade viaczlozkovych latok je chemické zloZenie zname, priCom pre ucel
identifikacie latky su relevantné asporn dve hlavné zlozky. Okrem toho, chemické
zloZenie latky mozno predpovedat vo forme typickych hodnét a rozsahov. Hlavné
zlozky su uplne Specifikované vsetkymi relevantnymi parametrami. Sucet typickych
koncentracii hlavnych zlozZiek (= 10 %) a necistdt (< 10 %) ma byt 100 %.

Pri spravnom uplathovani pravidla 10 % a 80 % sa pri hmotnostnej bilancii
nezohladnuju zamerne pridavané latky ako regulatory pH alebo farbiva.

Necistoty pritomné v koncentracii 2 1 % by mali byt Specifikované aspon jednym
z tychto identifikatorov: chemicky nazov, CAS Cislo a ES Cislo a/alebo molekulovy
vzorec. Necistoty, ktoré su relevantné pre klasifikaciu a/alebo posudenie PBT, maju
byt vzdy Specifikované tymi istymi identifikatormi, bez ohladu na ich koncentraciu.

Priklad

Hlavna | Horna | Typicky | Dolna | Necis- | Horna | Typicky | Dolna | Identita

zlozka | hranica | obsah | hranica tota hranica | obsah | hranica latky

obs. (%) (%) obs. (%) obs. (%) (%) obs. (%)

anilin 90 75 65 |fenantrén 5 4 1 reak¢éna

naftalén| 35 20 10 Zmes
anilinu a
naftalénu

Podla pravidiel uvedenych v tomto usmerneni je tato latka viaczloZkova. Hoci rozsah jednej zloZky
je > 80 %, stava sa tak len zriedkavo a typické zlozenie je < 80 %.

V niektorych pripadoch je vhodné povazovat latku za viaczlozkovu aj vtedy,
ked jedna zlozka je pritomna v mnozstve = 80 %. Latka napriklad obsahuje dve
zlozky, jednu v mnozstve 85 % a druhu v mnozstve 10 %, zvySok tvoria necistoty.
Obidve zlozky sa podielaju na pozadovanom technickom ucinku latky a maju pren
podstatny vyznam. V takom pripade, napriek tomu, Ze jedna zlozka je pritomna
v mnozstve > 80 %, latku mozZno popisat’ ako dvojzloZkovu.
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Navod o tom, ako popisovat viaczlozkové latky v programe IUCLID 5, je uvedeny
v kapitole 8.2.2.

4.2.2.3 Analytické informacie

V pripade, ked spektralne udaje poskytuju informacie o zlozeni viaczlozkovej latky,
mali by sa tieto informacie uviest. Mozno pouzit’ viacero vhodnych spektroskopickych
metdd, a to najma spektroskopiu v ultrafialovej a viditelnej oblasti (UV/VIS),
infraCervenu spektroskopiu (IR), spektroskopiu nuklearnej magnetickej rezonancie
(NMR) a hmotnostnu spektroskopiu (MS). V pripade anorganickych latok méze byt
vhodnejSie pouzit rontgenovu difrakciu (XRD) alebo rontgenovu fluorescenciu (XRF)
alebo atobmovu absorpénu spektroskopiu (AAS).

Na potvrdenie zlozenia latky je potrebné pouZit chromatografické metody,
ako napriklad plynovua chromatografiu (GC) alebo vysokoucinnu kvapalinovu
chromatografiu (HPLC). Ak je to vhodné, na separaciu zloziek sa mézu pouzit' aj iné
validované techniky.

Spektroskopické a analytické metddy su predmetom neustalych zmien. Preto je
na registrujucom, aby predloZzil vhodné spektralne a analytické udaje.

4.2.2.4 Registracia jednotlivych zloziek viaczlozkovej latky

Zaznamenavanie identity latok na ucely (pred)registracie by malo spravidla
nadvazovat na zasadu uplatiovanu v suvislosti s viaczloZzkovymi latkami
(t.j. registraciu viaczlozkovej latky). V odbévodnenych pripadoch sa mozno
od uplatfiovania tejto zasady odchylit a registrovat jednotlivé zlozky. MozZnost
odchylit’ sa od Standardného pripadu identifikacie (a potencialnej registracie) latok
na zaklade jej jednotlivych zloZiek vznika, ked

- nie su zmiernené poziadavky na poskytovanie informacii;

- existuju dostatocné udaje, ktorymi mozno zddévodnit registraciu jednotlivych
zloziek, tj. ked na rozdiel od uplatiovania Standardnej zasady za beznych
okolnosti nevznika potreba vykonat dalSie testovanie (na stavovcoch);

- v dobsledku registracie jednotlivych zloziek sa cely postup zefektivni (t.j. predide
sa pocetnym registraciam latok, ktoré pozostavaju z rovnakych zloZiek);

- sa poskytuju informacie o zlozeni jednotlivych reakénych zmesi.

Moznost uplatiiovania takejto flexibility by sa vSak nemala zneuzivat obchadzanim
poziadaviek na poskytovanie udajov. V pripade napr. roéného mnozstva 1 200 ton
viaczlozkovej latky “(C + D)“, ktora pozostava z 50 % C a 50 % D, pri uplatneni tejto
zasady by boli potrebné dve registracie obsahujuce tieto informacie:

Latka C

-  Mnozstvo 600 ton
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- Musia byt splnené pozZiadavky na poskytovanie udajov vztahujuce sa
na mnozstvo > 1000 ton (priloha X)

Latka D

-  Mnozstvo 600 ton

- Musia byt splnené pozZiadavky na poskytovanie udajov vztahujuce sa
na mnozstvo > 1000 ton (priloha X)

Tato zasada sa musi spojit' s poziadavkou REACH tykajucou sa scitania objemov tej
istej latky pripadajucich na jednu pravnicku osobu. Navrhuje sa stanovit tieto
poziadavky na poskytovanie udajov:

- sCitat vSetky objemy jednotlivych zloZiek (podla mnozZstiev obsiahnutych
v latke)

- vychadzat z najvysSieho objemu latky, ktora obsahuje tuto zlozku.

Poziadavky na poskytovanie informacii by sa mali stanovit na zaklade najvy$sieho
vysledku. Na uc€el oznamovania mnoZstiev sa berie do uUvahy vysledok scitania
mnozstiev kazdej jednotlivej zlozky. Na ilustraciu praktického uplathovania tejto
zasady su nizSie uvedené zjednodusené priklady:

Priklad 1

Viaczlozkova latka “C+D+E“ pochadza z postupu v rdmci jednej pravnickej osoby,
z ktorej pochadzaju rézne latky:

Latka 1: 50% Ca25%Da?25%E, 1100 ton rocne
Latka 2: 50 % C a 50 % D, 500 ton ro¢ne

Aj v tomto pripade je vychodiskovym bodom reakény produkt: obidve latky by sa mali
registrovat ako viaczlozkové. Ak sa uplatni zasada registracie jednotlivych zloziek'”,
plati toto:

V tomto pripade by sa latka D oznamila takto:

Mnozstvo: (25 % * 1100) + (50 % * 500) = 525 ton ro¢ne

Pri urCovani poziadaviek na poskytovanie informacii sa vychadza z najprisnejsej
poziadavky. V tomto pripade: >1000 ton roCne, pretoZze celkové mnozZstvo

viaczlozkovej latky “C+D+E" je vacsie ako 1 000 ton rocne.

Poznamka: v tomto priklade by sa rovnakym spdsobom mali registrovat’ latky C a E.

Priklad 2

" Priklad ma len ilustrovat stanovenie poziadaviek na poskytovanie informacii a oznamovanie

mnozstiev. Nie je uréeny na to, €i je tento pristup v tomto pripade odévodneny.
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Viaczlozkova latka “G+H+I“ pochadza z postupu v ramci jednej pravnickej osoby,
z ktorej pochadzaju rézne latky:

Latka 3: 65% Ga15%Ha20 %I, 90 ton ro¢ne
Latka 4: 60 % G a 40 % H, 90 ton rocne
Oznamovanie latky G:

Mnozstvo: (65 * 90) + (60 % * 90) = 112,5 ton ro€ne

Pri urCovani poziadaviek na poskytovanie informacii sa vychadza z najprisnejsej
pozZiadavky.

V tomto pripade: > 100 ton roCne, pretoze celkové mnozstvo zlozky G je vacsie
ako 100 ton ro¢ne.

Poznamka: v tomto priklade by sa rovnakym sp6sobom mali registrovat’ latky H a |.

Okrem stanovenia uvedenej poziadavky na stanovovanie informacii sa berie
do uvahy aj pocet studii (na stavovcoch), ktoré treba vykonat. Skér ako sa rozhodne
o pouziti urcCitej stratégie, potencialni registrujuci musia zvazit, Ci existuje dostatok
studii na stavovcoch a &i sa v désledku uplatfiovania navrhovanej flexibility zniZi
alebo zvysi potreba nového testovania (na stavovcoch). Zvolit by sa mala stratégia,
ktora umoznuje vyhnut sa novému testovaniu (na stavovcoch).

V pripade pochybnosti by sa ako Standardny postup pri uvadzani identity latky
pre ucel registracie vZzdy mala identifikovat latka vo forme v akej je vyrabana.

4.2.3 Latky definované chemickym zlozenim a inymi hlavnymi
identifikatormi

Na to, aby bola uznana identifikacia latky u niektorych latok (napr. anorganickych
mineralov), ktoré moézu byt identifikované svojim chemickym zlozenim, musia byt
dalej Specifikované dopliujucimi identifikatormi. Tieto latky mézu byt bud
jednozlozkové alebo viaczlozkové latky, avSak okrem identifikaCnych parametrov
latky popisanych v predchadzajucich kapitolach, je na jasny popis identity latky
potrebné uviest aj iné hlavné identifikatory.

Priklady

Pri niektorych nekovovych mineraloch (z prirodnych alebo antropogénnych zdrojov)
s unikatnou Strukturou je na jednoznacnu identifikaciu potrebna aj morfologia
a mineralne zloZzenie. Ako priklad méze sluzit kaolin (CAS 1332-58-7) zloZeny
z kaolinitu, biskremicitanu draselno-hlinitého, Zivca a kremena.

V désledku najnovSieho vyvoja v nanotechnoldgii a poznatkov, ktoré sa ziskali
ohladne nebezpecnych uc€inkov, méze v buducnosti vzniknut potreba dalSich
informacii o latkach. Su€asny stav poznania nie je postacujuci na to, aby sa do tohto
usmernenia zahrnul aj navod na identifikaciu latok vo forme nanocastic.
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4231 Nazvoslovna konvencia

V zasade sa uplathuje ta istd nazvoslovna konvencia, ako je tomu v pripade
jednozlozkovych (pozri kapitolu 4.2.1) alebo viaczlozkovych latok (pozri kapitolu
4.2.2).

V pripade anorganickych mineralov mézu byt pre zlozky pouzité mineralogické
nazvy. Napriklad apatit je viaczloZzkova latka pozostavajuca zo skupiny fosfatovych
mineralov, ktoré sa zvyCajne oznacuju ako hydroxyapatit, fluérapatit a chlérapatit,
ktoré su pomenované podla vysokych koncentracii ionov OH-, resp. F-, alebo CI-
v krystalickej mriezke. Vzorec zmesi troch najbeznejSich  druhov je
Cas(PO4)3(OH, F, Cl). Dalsim prikladom je aragonit, jedna zo zvlastnych
krystalickych Struktur uhli¢itanu vapenatého.

4.2.3.2 Identifikatory

Tieto latky su identifikované a pomenované v sulade s pravidlami platnymi
pre jednozlozkové (pozri kapitolu 4.2.1) alebo viaczlozkové latky (pozri kapitolu
4.2.2). Ostatné Specifické hlavné identifikané parametre sa pouzivaju v zavislosti
od prisludnej latky. Ako priklady inych hlavnych identifikatorov mozno uviest
elementarne zlozenie so spektralnymi udajmi, kryStalicka Struktura zistena
rontgenovou difrakciou (XRD), infraCervené absorpéné piky, index bobtnavosti,
vymenna kapacita kationov alebo iné fyzikalne a chemické vlastnosti.

V pripade mineralov je dblezité spojit vysledky elementarneho zlozenia
so spektralnymi udajmi, aby sa identifikovalo mineralogické zloZenie a kryStalicka
Struktura, ¢o sa potom potvrdi charakteristickymi fyzikalno-chemickymi vliastnostami,
ako je krystalicka Struktura (zistena rontgenovou difrakciou), tvar, tvrdost,
bobtnavost, hustota a/alebo povrchova plocha (Specificky povrch).

Priklady Specifickych doplnkovych hlavnych identifikatorovn mozno uviest
pre Specifické mineraly, kedZze mineraly maju charakteristické fyzikalno-chemické
vlastnosti, ktoré umozfuju ich uplnu identifikaciu, napr.: velmi nizka tvrdost
mastenca, bobtnavost bentonitu, tvary diatomitu, velmi vysoka hustota baritu
a povrchova plocha (Specificky povrch) (adsorpcia dusika).

Navod o tom, ako opisovat latky s definovanym chemickym zloZzenim a iné hlavné
identifikatory v programe IUCLID 5, je uvedeny v kapitole 8.2.3.

4233 Analytické informacie

Mali by sa uvadzat tie isté analytické informacie ako pri jednozlozkovych
(pozri kapitolu 4.2.2) alebo viaczlozkovych latkach (pozri kapitolu 4.2.2). U latok,
u ktorych na identifikaciu nepostacuju spektralne udaje, chromatogramy GC
alebo HPLC, sa wuvedu informacie ziskané inymi analytickymi technikami,
napr. rontgenovou  difrakciou u mineralov, elementarnou analyzou atd.
NajddlezitejSie je, aby boli poskytnuté dostatoCné informacie umoznujuce potvrdit
Struktaru latky.
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4.3 UVCB LATKY

Latky neznameho alebo variabilného zlozenia, komplexné reakéné produkty
alebo biologické materidly (Substances of Unknown or Variable composition,
Complex reaction products or Biological materials), nazyvané tiez UVCB latky,
nemo&zu byt dostatoCne identifikované svojim chemickym zloZenim, pretoze:

- Pocet zloziek je relativne velky a/alebo
- ZloZenie je do zna¢nej miery nezname a/alebo
- Variabilita zlozenia je relativne vysoka alebo nedostato¢ne predvidatelna.

V désledku toho si UVCB latky okrem znamych udajov o chemickom zloZeni na svoju
identifikaciu vyzaduju aj iné typy informacii.

Ako vidiet v tabulke 4.2, hlavné identifikatory pre rézne typy UVCB latok suvisia
so zdrojom latky a s pouzitym postupom; alebo patria do skupiny “inych hlavnych
identifikatorov® (napr. “chromatografické alebo iné zaznamy“). Poclet a druh
identifikatorov uvedenych v tabulke 4.2 ilustruje variabilitu typov a nemozno ich
povazovat za vyCerpavajuci prehfad. V pripade, ked je zname chemické zloZenie
napr. komplexného reakéného produktu alebo latky prirodného pévodu, latka by sa
mala identifikovat’ bud ako jednozlozkova alebo ako viaczlozkova. Pokial sa latka
definuje ako UVCB latka, mozno oCakavat, ze akakolvek vyznamna zmena zdroja
alebo postupu bude mat za nasledok vznik odliSnej latky, ktora by sa mala opat
registrovat. Ak sa reakéna zmes identifikuje ako “viaczlozkova latka“ latka méze
pochadzat z rozdielneho zdroja a/alebo je ziskana pomocou inych postupov,
pokial zlozenie konecCnej latky zostane v stanovenom rozsahu. V takom pripade by
sa nova registracia nepozadovala.

VSeobecny navod pre UVCB latky mozno najst v kapitole 4.3.1 a Specificky navod
pre Specifické typy UVCB latok, ako su latky s variabilnou dlzkou uhlikového retazca,
latky ziskané z ropy alebo podobnych zdrojov a enzymy, mozno najst v kapitole
4.3.2.

4.3.1 VsSeobecny navod o UVCB latkach

Tato kapitola usmernenia obsahuje vSeobecny navod o tom, ako identifikovat UVCB
latky okrem identifikaénych parametrov uvedenych v prilohe VI (bod 2) REACH aj
pomocou inych hlavnych identifikatorov.

4311 Informacie o chemickom zlozeni

UVCB latky bud nemézu byt Specifikované len pomocou IUPAC nazvu zloZiek,
pretoze nemozno identifikovat vSetky zlozky, alebo mézu byt Specifikované
vSeobecne (genericky), avSak vzhfadom na variabilitu presného zlozenia
s nedostato¢nou presnostou. Vzhladom na to, Ze zlozky nemozno dostatocne odliSit
od necistét, vyrazy “hlavné zlozky“ a “necistoty” by sa z pohladu UVCB latok nemali
povazovat za relevantné.
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Jednako, chemické zlozenie a identita zloZiek by sa mali uvadzat, pokial su zname.
Opis zloZzenia mozno uvadzat aj vo vSeobecnejSej forme, napriklad “linearne mastné
Cs-C16 kyseliny” alebo “alkoholové etoxylaty s alkoholmi Cio.c14a4-10 €toxylatové
jednotky“. Okrem toho mozno na zaklade znamych referenénych vzoriek
alebo Standardov uviest’ informacie o chemickom zlozeni; a v mnohych pripadoch
mozno pouzit' aj indexy alebo existujuce kody. Iné vSeobecné informacie o zloZeni
mbézu pozostavat z takzvanych “odtlackov®, t.. napr. chromatografickych
alebo spektralnych zaznamov, ktoré znazorruju charakteristicku distribuciu pikov.

V pripade UVCB latok vSetky zname zlozky pritomné v koncentraciach =10 %
by mali byt Specifikované aspon nazvom IUPAC v anglickom jazyku a najlepSie
aj CAS cislom; uviest by sa mali aj typické koncentracie a rozsahy koncentracii
znamych zloZiek. Zlozky, ktoré su dolezité pre klasifikaciu alebo hodnotenie PBT™
latky sa za kazdych okolnosti bez ohladu na ich koncentraciu identifikuju pomocou
tych istych identifikatorov.

Nezname zlozky sa v ramci moznosti identifikuju vSeobecnym popisom ich chemickej
povahy. Prisady by sa uplne mali identifikovat podobnym spésobom, ako sa to
opisuje v pripade dobre definovanych latok.

4.3.1.2 Hlavné identifikacné parametre — nazov, zdroj a postup

KedZe samotné chemické zlozenie na identifikaciu latky nepostacuje, latka sa
spravidla identifikuje jej nazvom a povodom alebo zdrojom a najdélezitejSimi krokmi
pocCas spracovania. Délezitymi identifikatormi mézu byt aj iné vlastnosti latky, €i uz
ako dblezité vSeobecné identifikatory (napr. teplota varu) alebo ako rozhodujuce
identifikatory pre Specifické skupiny latok (napriklad katalyticka aktivita enzymov).

1. Nazvoslovna konvencia

Nazov UVCB latky je vo vSeobecnosti kombinaciou vyjadrenia zdroja a postupu,
ktory ma vSeobecny format (tvar): najprv zdroj a potom postup (postupy).

- Latka ziskana z biologickych zdrojov je identifikovana nazvom druhu.

- Latka ziskana z nebiologickych zdrojov je identifikovana vychodiskovymi
materialmi.

- Postupy su identifikované typom chemickej reakcie, ak zahffia syntézu novych
molekul, alebo ako typ rafinacného kroku, napr. extrakcia, frakcionacia,
koncentracia, alebo ako reziduum.

Priklady

¢islo ES nazov ES

296-358-2 |levandula, Lavandula hybrida, extrakty, acetylované

307-507-9 |levandula, Lavandula latifolia, extrakt, sireny, sol s paladiom

2" Viac informéacii o posudeni PBT a prislusnych relevantnych koncentracnych limitov mozno najst

v usmerneni RIP 3.2 o posudeni chemickej bezpeénosti, oddiel posudenie PBT.
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V pripade reakénych produktov sa v ES zozname pouzili rozne formaty, napr.:
- EINECS: Hlavny vychodiskovy material, reakény produkt (reakéné produkty)
iného vychodiskového materialu (inych vychodiskovych materialov)

- ELINCS: Reakény produkt (reakéné produkty) vychodiskového materialu
(vychodiskovych materialov)

Priklady

cislo ES nazov ES

232-341-8 |kyselina dusi¢na,
reakcny produkt s hydrochloridom 4-metylbenzén-1,3-diaminu

263-151-3 | mastné kyseliny, kokos, reakéné produkty s dietyléntriaminom

400-160-5 |reakcné produkty mastnych kyselin tallového oleja, dietanolaminu
a kyseliny boritej

428-190-4 |reakCny produkt 2,4-diamino-6-[2-(2-metyl-1H-imidazol-1-yl)etyl]-1,3,5-
triazinu a kyseliny kyanurovej

V tomto usmerneni ma nazov reakénych produktov spravidla format (tvar) “reakény
produkt [nazvy vychodiskovych materialov]. Nazvy sa v zasade uvadzaju v anglickom
jazyku podla nazvoslovnych pravidiel IUPAC. Okrem toho mozZno uvadzat aj iné
medzinarodne akceptované nazvy. Slovo "reakcia” v nazve sa odporuca nahradit
Specifickym typom v8eobecne opisanej reakcie, napr. esterifikacia alebo tvorba soli
atd. (pozri navod v Styroch Specifickych UVCB podtriedach nizSie).

2, Zdroj
Zdroj mozno rozdelit do dvoch skupin:

21 Zdroje biologickej povahy

Latky biologického pévodu musia byt definované rodom, druhom a cCeladou,
napr. Pinus cembra, Pinaceae znamena Pinus (rod), cembra (druh), Pinaceae
(Celad), a kmenom alebo genetickym typom (genotypom), ak je to relevantné. Ak je
to vhodné, uvadza sa aj tkanivo alebo €ast organizmu, ktora sa pouZzila na extrakciu
latky, napr. kostna dreni, pankreas; alebo byl, semena alebo korene.

Priklady

¢islo ES nazov ES

283-294-5 | Saccharomyces cerevisiae, extrakt

popis ES

Extrakty a ich fyzikalne modifikované derivaty ako su tinktury, konkréty,
absoluty (Cisty koncentrovany aromaticky rastlinny extrakt), vonné oleje,
oleozivice, terpény, bezterpénové frakcie, destilaty, zvysky, atd., ziskané
z Saccharomyces cerevisiae, Saccharomycelaceae.
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296-350-9 | Arnica mexicana, extrakt

popis ES

Extrakty a ich fyzikalne modifikované derivaty ako su tinktury, odparky,
absoluty (Cisty koncentrovany aromaticky rastlinny extrakt), esencialne
oleje, balzamy, terpény, bezterpénové frakcie, destilaty, zvysky, a pod.,
ziskané z Arnica mexicana, Compositae.

2.2 Chemické alebo mineralne zdroje

V pripade reakénych produktov chemickych reakcii sa vychodiskové materialy musia
opisat pomocou ich nazvu IUPAC v anglickom jazyku. Mineralne zdroje sa musia
opisat vSeobecnymi vyrazmi, napr. fosfatové rudy, bauxit, kaolin, zemny plyn, uhlie,
raselina.

3. Postup

Postupy su identifikované typom chemickej reakcie, ak zahffia syntézu novych
molekul, alebo ako typ rafinaéného kroku, napr. extrakcia, frakcionacia, koncentracia,
alebo ako reziduum rafinacie.

V pripade niektorych latok, napr. chemickych derivatov, sa postup popisuje
ako kombinacia rafinacie a syntézy.

- Syntéza

Medzi vychodiskovymi materialmi prebieha urcitd chemicka alebo biochemicka
reakcia za vzniku latky. Napriklad Grignardova reakcia, sulfonacia, enzymatické
Stiepenie proteazou alebo lipazou atd. K tomuto typu patria aj mnohé
derivatizacné reakcie.

V pripade novo syntetizovanych latok, u ktorych nemozno uviest chemické
zloZzenie, su hlavhym identifikdtorom vychodiskové materidly spolu
so Specifikaciou reakcie, t.j. typom chemickej reakcie. Typ chemickej reakcie
naznacuje, ktoré molekuly mézu byt pritomné v latke. Existuje viacero typov
finalnej chemickej reakcie: hydrolyza, esterifikacia, alkylacia, chloracia atd. Kedze
toto poskytuje iba vSeobecné informacie o moznych produkovanych latkach,
v mnohych pripadoch bude na uplnu charakterizaciu a identifikaciu latky potrebny
aj chromatograficky zaznam latky.

Priklady

cislo ES nazov ES

294-801-4 |lanovy olej, epoxidovany, produkty reakcie s tetraetylénpentaminom

401-530-9 |reakcny produkt [2-hydroxy-4-(3-propenoxy)benzofendnu
a trietoxysilanu] s [produktmi hydrolyzy oxidu kremicitého
a trimetoxy(metyl)silanu]
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- Rafinacia (precistovanie)

Rafinaciu mozno rozlicnym spésobom pouzit u latok prirodného
alebo mineralneho pévodu v pripade, ked sa nemeni chemicka identita zlozZiek,
ale meni sa ich koncentracia, napr. spracovanie rastlinného tkaniva za studena
a nasledna extrakcia alkoholom.

Rafinaciu mozno dalej definovat’ takymi postupmi, akymi je extrakcia. Identifikacia
latky zavisi od typu postupu:

- V pripade latok ziskanych fyzikalnymi metdédami, napr. rafinaciou
alebo frakcionaciou, sa S$pecifikuje hraniCny rozsah a parametre frakcie
(napr. velkost molekuly, dlZzka retazca, teplota varu, rozsah prchavosti atd'.);

-V pripade latok ziskanych koncentrovanim, napr. produktov z metalurgickych
procesov, odstredenych zrazenin, filtraénych zvySkov atd., sa koncentracny
krok Specifikuje spolu so vSeobecnym zlozenim vyslednej latky v porovnani
s vychodiskovym materialom.

Priklady

cislo ES nazov ES

408-250-6 |koncentrat organovolframovych zlu¢enin (reakéné produkty chloridu
volframového s 2-metylpropan-2-olom, nonylfenolom a pentan-2,4-
diénom)

- 'V pripade rezidui zo Specifickej reakcie, napr. trosky, dechtov a koneénych
tazkych destilacnych frakcii, musi byt postup popisany spolu so vS§eobecnym
zlozenim vyslednej latky;

Priklady

Cislo ES nazov ES

283-659-9 |cin, pretavené zvysky

popis ES

Latka vznikajuca pri pouzivani a vyrobe cinu a jeho zliatin ziskanych
zprimarnych a sekundarnych zdrojov vcCitane recyklovanych
intermediatov z tovarni. Primarne pozostava zo zlucenin cinu a méze
obsahovat’ aj iné zvySkové nezelezné kovy a ich zluceniny.

293-693-6 |soOjova mucka, zvysok po extrakcii proteinov

popis ES

VedlajSi produkt extrakcie odtucnenej soéjovej mucky etanolom,
ktory obsahuje predovSetkym sacharidy.

- 'V pripade extraktov sa uvedie extrakéna metdéda, rozpustadlo pouzité
na extrakciu a iné relevantné podmienky, napr. teplota/teplotny rozsah.

- 'V pripade kombinovaného spracovania sa okrem informacii o zdroji Specifikuje

(v8eobecnym spdsobom) aj kazdy krok postupu. Kombinované spracovanie ma
mimoriadny vyznam v pripade chemickych derivatizacii.
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Priklady:

o0 Rastlina sa najprv extrahuje, extrakt sa destiluje a destilacna frakcia rastlinného extraktu sa
pouziva na chemicku derivatizaciu. Vysledna latka sa mobze dalej zbavovat nedistot
(precistovat). Predisteny produkt by pripadne mohol byt presne definovany chemickym
zloZzenim, pri€om nie je potrebné latku identifikovat ako UVCB latku. Pokial sa ma produkt
predsa len povazovat za UVCB latku, kombinované spracovanie mozno opisat
ako “precisteny chemicky derivat destilovanej frakcie rastlinného extraktu®.

Pokial dalSie spracovanie extraktu zahfha iba fyzikalnu derivatizaciu, zloZzenie sa zmeni,
ale bez umyselnej syntézy novych molekul. Jednako, v désledku zmeny zloZenia vznikne
odlisna latka, napr. destilat alebo zrazenina rastlinného extraktu.

o Pri vyrobe ropnych produktov sa ¢€asto zaroveni pouziva chemicka derivatizacia aj
frakcionacia. Napriklad destilaciou a naslednym krakovanim ropy vznika frakcia
vychodiskového materidlu ako aj nové molekuly. TakZe v takom pripade by sa mali
identifikovat oba typy postupov, alebo by sa mal Specifikovat destilat ako vychodiskovy
material krakovania. Plati to najma pre ropné derivaty, ktoré €asto krat vznikaju ako vysledok
kombinacie postupov. Jednako, na identifikaciu ropnych latok mozno pouzit zvlastny
Specificky systém (pozri kapitolu 4.3.2.2).

KedZze chemicky derivat extraktu spravidla neobsahuje tie isté zlozky
ako vychodiskovy extrakt, povazuje sa za odliSnu latku. V désledku uplatiovania
tohto pravidla sa méze stat, Ze identifikovanie nazvom a popisom sa bude IliSit
od pévodného nazvu a popisu v zozname EINECS. V Case, ked sa vytvaral zoznam
EINECS, extrakty z réznych postupov, rézne rozpustadla a dokonca aj fyzikalne
alebo chemické derivaty €asto spadali pod jediny zapis. Tieto latky mozno v ramci
REACH registrovat ako jedinu latku za predpokladu, Ze nebezpecné vlastnosti nie su
odliSné a opravnuju na rovnaku klasifikaciu. Jednako, mézu sa vyskytnut dévody,
napr. prili§ vSeobecny popis latky v zozname EINECS, pre ktoré sa viacero odliSnych
latok identifikuje pod jednym Cislom EINECS.

4. Iné identifikacné parametre latky

Okrem chemického nazvu, zdroja a Specifikacie postupu by UVCB latka mala
obsahovat vSetky relevantné informacie, ako sa pozaduje v bode 2 prilohy VI
REACH.

Iné identifikacne parametre mozu byt relevantné najma v pripade Specifickych typov
UVCB latok. DalSie identifikatory mézu byt tieto:

- VSeobecny popis chemického zlozZenia;

- Chromatograficky zaznam alebo iné typy odtlackov;

- Referencny material (napr. 1ISO);

- Fyzikalno-chemické parametre (napr. teplota varu);

- Cislo v indexe farieb (Colour Index Number — CIN);

- Cislo AISE.

Specificky navod o tom, aké pravidla a kritéria pouzivat pri pomenovani, uvadzani
informacii o zdroji a postupe pre ucely identifikacie UVCB latok, je uvedeny pre rézne
typy zdrojov a postupov nizSie. V nizSie uvedenych odsekoch sa opisuju Styri podtypy
UVCB latok ako kombinacia biologickych alebo chemickych/mineralnych zdrojov
a postupov (syntéza alebo rafinacia).
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Navod o tom, ako popisovat UVCB latky v programe IUCLID 5, je uvedeny v kapitole
8.2.4.

UVCB podtyp 1, kde zdroj je biologicky a postupom je syntéza

Latky biologického charakteru moézu byt modifikované pri (bio)chemickom
spracovani, pricom vznikaju zlozky, ktoré neboli pritomné vo vychodiskovom
materiale, napr. chemické derivaty rastlinnych extraktov alebo produkty
enzymatického spracovania extraktov. Napriklad proteiny mézu byt hydrolyzované
protedzou, pricom vznikaju oligopeptidy, alebo drevna celulza mébze byt
karboxylovana, pri€om vznikne karboxymetylceluléza (CMC).

K tomuto podtypu UVCB latok mdézu patrit aj produkty fermentacie. Napriklad
destilané zvysky ziskané pri fermentacii cukru obsahuju v porovnani s cukrom
mnohé odlisné zlozky. Ked' sa produkty fermentacie dalej precistuju, latky mozno
napokon uplne identifikovat chemickym zloZzenim a nemali by sa viac identifikovat
ako UVCB latky.

Enzymy predstavuju Specialnu skupinu latok, ktoré mézu byt zo zdroja biologického
pbvodu ziskané extrakciou a dalSou rafinaciou. Aj ked zdroj a postup by sa mohli
presne Specifikovat, neziskaju sa tym Specifické informacie o enzyme. Pre tieto latky
sa ma pouzivat Specificky systém klasifikacie, pomenovania a identifikacie
(pozri kapitolu 4.3.2.3).

Pri identifikacii latky sa uvadza konecny krok postupu a/alebo akykofvek iny krok,
ktory je pre identifikaciu latky relevantny.

Opis chemického postupu ma byt vSeobecny opis typu postupu (esterifikacia,
alkalicka hydrolyza, alkylacia, chloracia, substiticia atd.), spolu s relevantnymi
podmienkami pri postupe.

Opis biochemického postupu moze byt vSeobecny popis katalyzovanej reakcie, spolu
s nazvom enzymu, ktory reakciu katalyzuje.

V pripade latok produkovanych fermentaciou alebo v pripade (tkanivovych) kultur
jednotlivych druhov sa maju uvadzat fermentujuce druhy, typ a vSeobecné
podmienky fermentacie (Sarzova alebo kontinualna, aerébna, anaerébna, anoxicka,
teplota, pH atd.), spolu so vSetkymi dalSimi krokmi postupu, ktoré sa pouzili
na izolovanie fermentaénych produktov, napr. odstredovanie, zrazanie, extrakcia atd.
Ak sa tieto latky dalej preCistuju, méze vzniknut frakcia, koncentrat alebo reziduum.
Tieto d'alej spracované latky sa identifikuju Specifikovanim dalSich krokov postupu.

UVCB podtyp 2, kde zdroj je chemicky alebo mineralny a postupom je syntéza

UVCB latky ziskané z chemickych alebo mineralnych zdrojov, ziskané postupom,
poCas ktorého prebieha syntéza novych molekul, su “reakéné produkty®. Produktmi
chemickej reakcie su napriklad produkty esterifikacie, alkylacie alebo chloracie.
Biochemické reakcie za pouZzitia izolovanych enzymov predstavuju Specialne typy
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chemickych reakcii. Jednako, ak sa aplikuje komplexny biochemicky spdsob syntézy
za pouzitia celych mikroorganizmov, je vhodnejSie povazovat vyslednu latku
za produkt fermentacie a identifikovat ju podla fermentacného postupu
a fermentujucich druhov, a nie podla vychodiskovych materialov (pozri latky UVCB

podtyp 4).

Ako UVCB by sa nemal automaticky Specifikovat kazdy reakény produkt. Pokial
reakény produkt mozno dostato¢ne definovat chemickym zlozenim (vratane urcitej
miery variability), radSej by sa mal identifikovat ako viaczloZzkova latka (pozri kapitolu
4.2.2). Latka by sa mala identifikovat ako UVCB latka (“reakény produkt®) len vtedy,
ked zlozenie reakéného produktu nie je dostatoCne zname alebo sa neda dostatoCne
predpovedat. Pri identifikacii reakéného produktu sa vychadza z vychodiskovych
materialov, ktoré sa podielaju na chemickej reakcii a z biochemického reakéného
postupu, v ramci ktorého latka vznika.

Priklady

Cislo ES |EINECS nazov Cislo CAS

294-006-2 | kyselina nonandiova, 91672-02-5
reak¢éné produkty s 2-amino-2-metylpropan-1-olom

294-148-5 |formaldehyd, 91673-32-4
reakéné produkty s 2,2'-oxydietanolom a fenolom

V pripade reakénych produktov sa ako hlavny identifikator pouziva opis vyrobného
postupu. Pri identifikacii latky sa uvadza kone&ny alebo najvyznamnejSi krok
postupu. Popis chemického postupu je vSeobecny popis typu postupu
(napr. esterifikacia, alkalicka hydrolyza, alkylacia, chloracia, substitucia atd.),
spolu s relevantnymi podmienkami pri postupe. Biochemicky postup sa popisuje
typom reakcie, spolu s nazvom enzymu, ktory reakciu katalyzuje.

UVCB podtyp 3, kde zdroj je biologicky a postupom je rafinacia

UVCB latkami biologického pbvodu, ktoré su vysledkom postupu rafinacie,
pocas ktorého zamerne nevznikaju nové molekuly, m6ézu byt napr. extrakty, frakcie
extraktu, koncentraty extraktu, precisteny extrakt alebo rezidua latok biologického
pdvodu pochadzajuce z postupu.

Len Co sa extrakt dalej spracuje, latka viac nie je totozna s extraktom,
ale predstavuje inu latku, ktora patri do iného podtypu UVCB, napr. frakcia
alebo reziduum extraktu. Tieto latky sa S$pecifikuju podla dalSich parametrov
spracovania. Pokial sa extrakt modifikuje v ramci chemickych alebo biochemickych
reakcii, pricom vznikajt nové molekuly (derivaty), latka sa identifikuje
podla usmernenia pre UVCB latky podtyp 2 alebo podfa kapitoly 4.2 pre dobre
definované latky.

Tato diferenciacia dalej spracovanych extraktov méze mat za nasledok, Ze novy
nazov alebo popis bude odlisny od tych, ktoré su uvedené v zozname EINECS.
V Case, ked sa vytvaral zoznam EINECS, sa takato diferenciacia neuplathovala
a vSetky typy extraktov s odliSnymi rozpustadlami a dalSie kroky postupu mohli
spadat pod jediny zapis (vstup).
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Prvym hlavnym identifikatorom pre tento podtyp UVCB latok je Cefad, rod a druh
organizmu, z ktorého latka pochadza. Ak je to vhodné, uvedie sa aj tkanivo
alebo Cast organizmu, ktora sa na extrakciu latky pouZzila, napr. kostna dren,
pankreas; alebo stebla, semena Ci korene. V pripade latok mikrobiologického pévodu
sa definuje kmen a genotyp druhu.

Pokial latka pochadza z viacerych druhov, povaZuje sa za odliSnu latku, a to aj
v pripade, ze chemické zlozenie je podobné.

Priklady

c¢islo ES |EINECS nazov

290-977-1 | oxidovany extrakt kampesSkovnika (Haematoxylon campechianum)

popis ES

Tato latka je identifikovana v Indexe farieb pod identifikaCnym Cislom
Indexu farieb, C.l. 75290 oxidovana.

282-014-9 | pankreatické extrakty, zbavené proteinov

Druhym hlavnym identifikdtorom je spracovanie latky, napr. postup extrakcie,
frakcionacie, precistenia alebo koncentracie alebo postup, ktory ovplyvriuje zloZenie
rezidua. Takze rafinaciami extraktov uskutoCnenych rozdielnymi postupmi
napr. pouzitim rozdielnych rozpustadiel alebo rozdielnych precistovacich krokov,
vzniknu rozdielne latky.

Cim viac krokov sa na rafinaciu pouzije, tym lah$ie sa bude dat definovat latka
podla jej chemického zloZenia. V takom pripade rozdielny zdroj druhu
alebo rozdielne modifikacie postupu nemaju automaticky za nasledok vznik
rozdielnej latky.

Hlavnym identifikaChym parametrom pre latky biologického pévodu je popis
relevantnych postupov. V pripade extraktov sa postupu extrakcie popisuje s takou
mierou podrobnosti, aka je relevantna pre identifikaciu latky. PrinajmenSom
sa Specifikuje pouzité rozpustadlo.

Ak sa na vyrobu latky pouziju dalSie kroky postupu ako napriklad frakcionacia
alebo koncentracia, opiSe sa kombinacia prislusnych  krokov  postupu,
napr. kombinacia extrakcie a frakcionacie vratane “hrani¢nych” rozsahov.

UVCB podtyp 4, kde zdroj je chemicky alebo mineralny a postupom je rafinacia

Latkami iného ako biologického pévodu, t.j. mineraly, rudy, uhlie, zemny plyn a ropa
alebo iné suroviny chemického priemyslu alebo latky z nich pochadzajuce, a ktoré su
vysledkom spracovania bez zamernych chemickych reakcii, moézu byt (preCistené)
frakcie, koncentraty alebo rezidua z tychto postupov.
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Uhlie a ropa sa pouzivaju v postupoch destilacie alebo splynovania, priCom vznika
velké mnozstvo réznych latok, napr. ropné latky a palivové plyny atd., ako aj rezidua
ako napriklad dechty a troska. Destilovany alebo inym spdsobom frakcionovany
produkt sa velmi Casto okamZite dalej spracuva a to aj za pouzitia chemickych
reakcii. V takom pripade sa latka identifikuje podla usmernenia pre UVCB latky
podtyp 2, kedZe postup  je ddlezitejSi ako zdroj.

V pripade ropnych latok sa pouziva Specialny systém identifikacie (pozri kapitolu
4.3.2.2). Latky, na ktoré sa tento systém vztahuje, zahffiaju frakcie a produkty
chemickych reakcii.

K UVCB latkam podtypu 4 patria okrem inych latok aj rudy, rudné koncentraty
atroska obsahujuce v réznom mnozZstve kovy, ktoré mozno extrahovat
metalurgickym spracovanim.

Mineraly ako napriklad bentonit alebo uhli¢itan vapenaty mozZno spracovat
napr. rozpustenim v kyseline a/alebo chemickym zrazanim alebo na ibnovymennych
kolénach. V pripade, ze chemické zlozenie je Uplne definované, mineraly by sa mali
identifikovat’ podla usmernenia uvedeného v prislusnej Casti kapitoly 4.2. Pokial sa
mineraly spracuvaju len mechanickymi metédami, napr. mletim, preosievanim,
odstredovanim, flotaciou atd., eSte stale sa povazuju za totozné s mineralmi
vo forme, v akej boli vytazené. Minerdly, ktoré sa produkuju prostrednictvom
vyrobného postupu, mozno — na ugel identifikacie'® — povaZovat za rovnaké ako ich
ekvivalent prirodného pévodu za predpokladu, Zze maju podobné zloZenie a identicky
toxikologicky profil.

Hlavnym identifikaChym parametrom pre latky iného ako biologického pévodu je
popis relevantného kroku (relevantnych krokov) postupu.

V pripade frakcii sa postup frakcionacie popisuje pomocou parametrov
a “hranicného“ rozsahu pre izolovanu frakciu, ako aj popisom predchadzajucich
krokov postupu, pokial su relevantné.

V pripade kroku koncentracie sa uvedie typ postupu, napr. odparovanie, zrazanie
atd. a okrem informacii o predchadzajucom kroku (krokoch) spracovania sa uvedie
aj pomer medzi pocCiato¢nou a kone¢nou koncentraciou.

V pripade rezidui iného ako biologického pévodu je hlavnym identifikacnym
parametrom popis postupu, z ktorého reziduum pochadza. Tymto postupom moéze
byt akakolvek fyzikalna reakcia, ktord ma za nasledok vznik rezidui, napr. postupu
precCistovania, frakcionacie a koncentracie.

3 Skutoénost, Ze na identifikaciu mineralov prirodného pévodu a chemicky vyrobenych mineralov

sa pouziva ten isty postup, eSte neznaci, Ze sa na ne vztahuju aj rovnaké zakonné poziadavky
(napr. vynimky z registracie).
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4313 Analytické informacie

V pripadoch, ked spektralne udaje obsahuju udaje o zlozeni UVCB latky, by sa mali
tieto informacie uviest. Pre spektra sa pouziva viacero spektroskopickych metéd
(UV/IVIS, infraCervené spektrum, spektrum nuklearnej magnetickej rezonancie
a hmotnostné spektrum). Metdédy a poznatky o spésobe pouzivania tychto metdd su
predmetom neustalych zmien. Preto je na registrujucom, aby predlozil vhodné
spektralne udaje.

Pri charakterizacii zlozenia latky sa uvadza chromatogram, ktory mozno pouzit
ako odtlacok (fingerprint). Ak je to vhodné, na separaciu zloziek sa mézu pouzit
aj iné validované techniky.

4.3.2 Specifické typy UVCB latok

Tento oddiel poskytuje usmernenie pre Specifické skupiny UVCB latok: latky
s variabilnou dlzkou uhlikového retazca (4.3.2.1); latky ziskané 2z ropy
alebo podobnych zdrojov (4.3.2.2); a enzymy (4.3.2.3).

4.3.2.1 Latky s variabilnou dizkou uhlikového ret'azca

Tato skupina UVCB latok zahfna latky s dlhym alkylovym retazcom, s variabilnou
dizkou uhlikového retazca, napr. parafiny a olefiny. Tieto latky pochadzaju bud
z prirodnych tukov alebo olejov alebo sa vyrabaju synteticky. Prirodné tuky
pochadzaju bud z rastlin alebo ZivoCichov. Latky s dlhym uhlikovym retazcom
pochadzajuce z rastlin maju za normalnych okolnosti iba retazce s parnym poctom
atomov uhlika, zatial ¢o latky s dlhymi uhlikovymi retazcami ziskané zo zivo€isnych
zdrojov obsahuju aj (niekolko) retazcov s neparnym poctom atéomov uhlika.
Synteticky vyrobené latky s dlhymi uhlikovymi retazcami mézu obsahovat cely
rozsah uhlikovych retazcov, s parnym aj neparnym poctom uhlikov.

Identifikatory a nazvoslovna konvencia

Skupina pozostava z latok, ktorych jednotlivé zlozky sa vyznacuju spolocnymi
Strukturnymi znakmi: Jedna alebo viac alkylovych skupin s dlhym retazcom
s pripojenou funkénou skupinou. Jednotlivé zlozky sa navzajom odliSuju jednou
alebo viacerymi niZSie uvedenymi charakteristikami skupiny alkylového retazca:

- Dizka uhlikového retazca (poget uhlikov)

- Nasytenost (saturacia)

- Struktura (linearna alebo rozvetvena)

- Poloha funk&nej skupiny
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Chemicka identita zloziek méze byt dostatoCne opisana a systematicky pomenovana
pomocou tychto troch deskriptorov:

Deskriptor alkylu, ktory popisuje pocCet atdbmov uhlika v uhlikovom retazci
(uhlikovych retazcoch) alkylovej skupiny (alkylovych skupin).

Deskriptor funkénej skupiny, ktory identifikuje funkénd skupinu latky,
napr. amin, amonium, kyselinu karboxylovu.

Deskriptor soli, katién / anion akejkolvek soli, napr. sodna sol - natrium (Na®),
uhligitan - karbonat (CO3?), chlorid (CI').

Deskriptor alkylu

Deskriptor alkylu C., sa spravidla vztahuje na nasytené, linearne alkylove
retazce obsahujuce vSetky diZzky retazca od x do y, napr. Cs.12 zodpoveda Cs, Co,
C1o, C11a Cha.

Musi sa uviest, Ci sa deskriptor alkylu vztahuje len na alkylové retazce s parnym
alebo neparnym poc¢tom uhlikov, napr. Cg.12 (parme)-

Musi sa uviest, Ci sa deskriptor alkylu vztahuje (aj) na rozvetvené alkylové
ret’azce, napr. C8-12 (rozvetvené) alebo C8-12 (linearne a rozvetvené)-

Musi sa uviest, €i sa deskriptor alkylu vztahuje (aj) na nenasytené alkylové
retazce, napr. C12.22 (c18 nenasyteny)-

Uzky rozsah (distribucia) dizok alkylového retazca nepokryva $irSi rozsah
(distribuciu) a naopak, napr. C4p.14 nezodpoveda Cg_1s.
Deskriptor alkylu sa mbzZe vztahovat aj na zdroj alkylovych retazcov, napr. kokos

alebo loj. Jednako, rozsah (distribucia) dizok uhlikovych retazcov musi
zodpovedat rozsahu (distribucii) zo zdroja.

Vy$Sie opisany systém by sa mal pouZivat na popis latok s variabilnou diZkou
uhlikového retazca. Nie je vhodny pre dobre definované latky, ktoré mozno
identifikovat’ presnou chemickou Strukturou.

Informacie o deskriptore alkylu, deskriptore funk&nej skupiny a deskriptore soli
predstavuju zaklad pre pomenovanie tohto typu UVCB latky. Na ucel presnejsej
identifikacie latky mézu byt okrem toho uZito¢né aj informacie o zdroji a postupe.

Priklady
deskriptory nazov
deskriptor alkylu dizka alkylového retazca Cio.1s | mastné kyseliny,

deskriptor funkénej skupiny | mastné kyseliny (karboxylové) Cio-18,

deskriptor soli kademnaté soli

kademnaté soli
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deskriptor alkylu di-C1o.1s-alkyl-dimetyl di-C1o-1s-alkyl-

deskriptor funk&nej skupiny | aménium d;}rreftglamomum-
chlori

deskriptor soli chlorid

deskriptor alkylu trimetyl-alkyl (alkyl je z tuku) trimetyl-alkyl
amonium-chlorid

deskriptor funk&nej skupiny  |amonium :
(alkyl je z tuku)

deskriptor soli chlorid

4.3.2.2 Latky ziskané z ropy alebo z podobnych zdrojov

Latky ziskané z ropy (ropné latky) alebo z podobnych zdrojov (napr. z uhlia) su latky,
ktoré maju velmi komplexné a variabilné alebo CiastoCne nedefinované zlozenie.
V tejto kapitole sa na priklade ropnych latok ukazuje, ako identifikovat tento
Specificky typ UVCB latky. Jednako, ten isty pristup by sa mohol pouzit aj na iné
latky, ktoré sa ziskavaju z podobnych zdrojov, ako napriklad z uhlia.

Vychodiskovymi materialmi pouzivanymi v petrochemickom priemysle mézu byt ropa
alebo S$pecificka frakcia z rafinacie ziskana v ramci jedného alebo viacerych
postupov. ZloZenie koneCnych produktov zavisi od ropy pouzitej na vyrobu
(kedZe zloZenie ropy sa meni v zavislosti od miesta pévodu) a od naslednych
rafinaénych postupov. Preto nezavisle od postupu dochadza k prirodzenej variacii
v zloZeni ropnych latok [Rasmussen et al., 1999].

1. Nazvoslovna konvencia

Na identifikaciu ropnych latok sa odporuca zvolit nazov v sulade so zavedenym
nazvoslovim [US EPA]. Tento nazov zvyCajne pozostava z rafinaného postupu,
zdroja frakcie, zvy€ajného zloZenia alebo charakteristickych vlastnosti. Ak latka
obsahuje > 5 % hmotnostnych (w/w) 4 az 6 Clennych kondenzovanych cyklickych
aromatickych uhlovodikov, tieto informacie sa zahrnu do popisu. V pripade ropnych
latok s €islom EINECS sa pouzije nazov, ktory je uvedeny v zozname ES.

2, Identifikatory

Vyrazy a definicie pouzivané na identifikaciu ropnych latok spravidla zahffiaju zdroj
frakcie, rafinaCny postup, zvy€ajné zlozenie, pocet uhlikov, rozsah tepl6t varu a iné
vhodné fyzikalne charakteristiky, a prevladajuci typ uhlfovodika [US EPA].

Mali by sa uviest identifikatné parametre uvedené v bode 2 prilohy VI REACH.
Je zname, Ze ropné latky sa vyrabaju skor v zavislosti od charakteristickych
vlastnosti ako od zlozenia. Preto charakteristické znaky ako napriklad nazov, rozsah
dizky uhlikového retazca, teplota varu, viskozita, “hraniéné“ hodnoty a dalSie
fyzikalne vlastnosti su na ucel €o najjednoznacnejSej identifikacie ropnej latky
spravidla uzitocnejSie ako informacie o zlozeni.

Aj ked chemické zloZenie nepredstavuje z pohfadu UVCB latok najdélezitejSi

identifikator, uvadzaju sa zname hlavné zlozky (= 10 %) a zlozenie sa opiSe
vSeobecnym spésobom, napr. rozsahom molekulovych hmotnosti, €i su to alifatické
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alebo aromatické latky, stupen hydrogenacie a iné podstatné informacie. Okrem toho
sa pomocou nazvu a typickej koncentracie identifikuje aj kazda ina zlozka s nizSou
koncentraciou, ktora ma dopad na klasifikaciu nebezpecnosti.

4.3.2.3 Enzymy

Enzymy najCastejSie vznikaju fermentaciou mikroorganizmov, mézu vSak byt aj
rastlinného alebo ZivoCiSneho pévodu. Kvapalny enzymovy koncentrat, ktory je
vysledkom fermentacie alebo extrakcie a naslednych precistovacich krokov,
obsahuje okrem vody aktivny enzymovy protein (bielkovinu) a iné zlozky obsahujuce
rezidua z fermentacie, t.. proteiny, peptidy, aminokyseliny, uhfovodiky, lipidy
a anorganické soli.

Enzymovy protein ako aj ostatné zlozky ziskavané fermentaciou alebo extrakciou,
avSak s vynimkou vody, ktord mozno separovat bez toho, aby sa narusSila stabilita
enzymového proteinu alebo aby sa zmenilo jeho zlozenie, by sa na ucely
identifikacie mali povazovat za latku.

Enzym spravidla obsahuje 10-80 % hmotnostnych (w/w) enzymového proteinu.
Percentualne zastupenie ostatnych zloziek sa meni a zavisi od pouzitého
produkéného organizmu, fermentatného meédia a prevadzkovych parametrov
postupu fermentacie, ako aj od pouzitého nasledného precistovania, ale zlozenie sa
spravidla pohybuje v rozsahoch uvedenych v nizsie uvedenej tabulke.

aktivny enzymovy protein 10 -80 %
iné proteiny + peptidy a aminokyseliny 5-55%
sacharidy 3-40%
tuky 0-5%
anorganické soli 1-45%
celkovo 100 %

Enzym by sa vzhfadom na svoju variabilitu a Ciasto€ne nezname zlozenie mal
povazovat za "UVCB latku’. Enzymovy protein by sa mal povazovat za zlozku UVCB
latku. Vysoko preCistené enzymy moézu byt identifikované ako latky s presne
definovanym zlozenim (jednozlozkové alebo viaczlozkové) a v sulade s tym by sa
mali aj identifikovat.

V zozname EINECS je pre enzymy hlavnym identifikadtorom katalyticka aktivita.
Enzymy sa uvadzaju vo forme vSeobecnych zaznamov bez dalSej Specifikacie
alebo so Specifickymi zaznamami, ktoré udavaju zdrojovy organizmus alebo substrat.

Priklady

Cislo ES |EINECS nazov Cislo CAS
278-547-1 | neutralna proteinaza, Bacillus neutral 76774-43-1
278-588-5 | neutralna proteinaza, Aspergillus neutral 77000-13-6
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254-453-6 | elastaza (z prasacieho pankreasu) 39445-21-1

262-402-4 | mananaza 60748-69-8

V Studii o enzymoch, ktoru zadala Europska Komisia [UBA, 2000] sa navrhuje,
aby sa enzymy identifikovali v sulade s medzinarodnym nazvoslovnym systémom
pre enzymy, I[UBMB (International Union of Biochemistry and Molecular Biology -
Medzinarodna unia pre biochémiu a molekularnu biologiu;
www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/). Tento pristup sa uplatiiuje aj v tomto usmerneni,
o v porovnani so zoznamom EINECS umozni systematickejSiu, presnejSiu
a vyCerpavajucejSiu identifikaciu enzymov.

1. Nazvoslovna konvencia
Enzymy sa pomenuvaju v sulade s nazvoslovnymi  konvenciami
[http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html].

V klasifikathom systéme IUBMB sa kazdému typu enzymu a katalytickej funkcii
priraduje $pecifické $tvormiestne &islo (napr. 3.2.1.1 pre a-amylazu)'®. Kazdé &islo
mobze obsahovat enzymy s variabilnou sekvenciou aminokyselin a variabilnym
pbévodom, funkénost enzymu je vSak identicka. Na identifikaciu latky by sa mal
pouzivat nazov a Cislo z nazvoslovia IUBMB. V nazvoslovi IUBMB sa enzymy
klasifikuju do Siestich hlavnych skupin:

Oxidoreduktazy

Transferazy

Hydrolazy

Lyazy

|lzomerazy

o 0 kWb~

Ligazy
NizSie je uvedeny priklad zaznamu podfa nazvoslovia IUBMB:

EC 3.4.22.33

Zavedeny nazov: bromelain z plodu

Reakcia: Hydrolyza proteinov so Sirokou $pecifickostou na peptidové vazby. Bz-
Phe-Val-Arg'NHMec predstavuje dobry synteticky substrat, ale nedochadza
k Ziadnemu uc€inku na Z-Arg-Arg-NHMec (porovnaj bromelain zo stonky)

Iny nazov (iné nazvy): bromelain zo Stavy (juice bromelain); ananaza (ananase);
bromelaza (bromelase); bromelin (bromelin); extranaza (extranase); bromelain

" V\razy “EC G&islo* (Enzyme Commission number) a “lUBMB ¢&islo® sa &asto pouzivaju

ako synonyma. V zaujme toho, aby sa prediSlo nedorozumeniam sa odporu¢a pouzivat
pre Stvormiestny Ciselny kod z [IUBMB vyraz “IUBMB Eislo®.
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zo Stavy (juice bromelain); pinaza (pinase); ananasovy enzym (pineapple enzyme);
traumanaza (traumanase); bromelain z plodu FA2 (fruit bromelain FA2)

Poznamky: Z rastlin ananasu, Ananas comosus. Zriedkavo inhibovany kuracim
cystatinom. DalSia cysteinovd endopeptiddza, s podobnym  uginkom
na malomolekulové substraty, pinguinain (piguinain) (pévodne EC 3.4.99.18),
sa ziskava z pribuznej rastliny, Bromelia pinguin, od plodového bromelainu sa vSak
pinguinain odliSuje v tom, Ze je inhibovany kuracim cystatinom [4]. V Celadi
peptidaza C1 (Cefad papain). Pévodne EC 3.4.22.5 a zahrnuty pod EC 3.4.22.4

Prepojenia na iné databazy: BRENDA, EXPASY, MEROPS, ¢islo CAS: 9001-00-7

Zoznam literatury:

1. Sasaki, M., kato, T a lida, S. Antigenic determinant common to four kinds of thiol
proteases of plant origin. J. Biochem. (Tokyo) 74 (1973) 635-637. [Medline Ul:
74041600]

2. Yamada, F., Takahashi, N. a Murachi, T. Purification and characterization
of a proteinase from pineapple fruit, fruit bromelain FA2. J. Biochem. (Tokyo) 79
(1976) 1223-1234. [Medline Ul: 76260156]

3. Ota, S., Muta, E., Katanita, Y. a Okamoto, Y. Reinvestigation of fractionation
and some properties of the proteolytically active components of stem and fruit
bromelains. J. Biochem. (Tokyo) 98 (1985) 219-228. [Medline Ul: 86008148]

4. Rowan, A.D., Buttle, D.J. a Barrett, A.J. The cysteine proteinases of the pineapple
plant. Biochem. J. 266 (1990) 869-875. [Medline Ul: 90226288]

Priklady klasifikacie enzymov podla systému IUBMB
(http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html)

Proteazy su Cislované podla nasledujucich kritérii:

3. Hydrolazy

3.4 pdsobiace na peptidovych vazbach (peptidazy), s podtriedami:

3.4.1 a-amino-acyl-peptidové hydrolazy (teraz v EC 3.4.11)

3.4.2 peptidyl-aminokyselinové hydrolazy (teraz v EC 3.4.17)

3.4.3 dipeptidové hydrolazy (teraz v EC 3.4.13)

3.4.4 peptidyl-peptidové hydrolazy (teraz preklasifikované v ramci EC 3.4)

3.4.11 aminopeptidazy

3.4.12 peptidyl-aminokyselinové hydrolazy alebo acyl-aminokyselinové
hydrolazy (teraz preklasifikované v ramci 3.4)

3.4.13 dipeptidazy

3.4.14 dipeptidyl-peptidazy a tripeptidyl-peptidazy

3.4.15 peptidyl-dipeptidazy

3.4.16 karboxypeptidazy serinového typu

3.4.17 metalokarboxypeptidazy
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3.4.18 karboxypeptidazy cysteinového typu
3.4.19 omega peptidazy
3.4.21 serin endopeptidazy
a d'alSie, Specifické enzymy, ktoré su identifikované:
3.4.211 chymotrypsin
3.4.21.2 chymotrypsin C
3.4.21.3 metridin
3.4.21.4 trypsin
3.4.21.5 trombin
3.4.21.6 koagulacny faktor Xa
3.4.21.7 plazmin
3.4.21.8 teraz pokryté EC 3.4.21.34 a EC 3.4.21.35
3.4.21.9 enteropeptidazy
3.4.21.10 akrozin
3.4.21.11 teraz pokryté EC 3.4.21.36 a EC 3.4.21.37
3.4.21.12 12 a-lytické endopeptidazy

3.4.21.105

3.4.99 endopeptidazy s neznamym katalytickym mechanizmom

Priklady zo zoznamu EINECS s pridanymi IUBMB cislami

Cislo ES |EINECS nazov Cislo CAS | ¢islo IUBMB
278-547-1 | neutralna proteinaza, Bacillus neutral 76774-43-1 |3.4.24.28
232-752-2 |subtilizin 9014-01-1 |3.4.21.62
232-734-4 | celulaza 9012-54-8 [3.2.1.4

2, Identifikatory

Enzymy su identifikované pritomnym enzymovym proteinom (nazvoslovie IUBMB)
a ostatnymi zlozkami z fermentacie. Okrem enzymového proteinu ziadna Specificka
zlozka zvyCajne nie je pritomna v koncentraciach nad 1 %. Pokial identity tychto
Specifickych zloziek nie suU zname, mozno ich uviest na zaklade uplatnenia metddy
zoskupovania (napr. proteiny (bielkoviny), peptidy, aminokyseliny, uhlovodiky, lipidy
(tuky) a anorganické soli). Jednako, zlozky sa musia uviest, pokial su zname ich
identity a musia sa identifikovat, ak su pritomné v koncentracii vysSej ako 10 %
alebo ak su relevantné pre klasifikaciu a ozna¢ovanie a/alebo hodnotenie PBT".

' Viac informacii o posudeni PBT a prislusnych koncentranych limitoch mozno najst' v usmerneni

RIP 3.2 o posudeni chemickej bezpeénosti, oddiel posudenie PBT.
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Enzymové proteiny

Enzymové proteiny v koncentrate by mali byt identifikované:

- IUBMB cCislom

- Nazvami pridelenymi podfa IUBMB (systematickym nazvom, nazvami enzymov,
synonymami)

- Poznamkami podla IUBMB

- Reakciou a typom reakcie

- ES Cislom a nazvom, ak sa to hodi
- CAS gislom a nazvom, ak existuje

Mala by sa Specifikovat reakcia indukovana enzymom. Tato reakcia je definovana
IUBMB.

Priklad

.alfa.-amylaza: polysacharid obsahujici gluk6zove jednotky viazané v polohe .alfa.-
(1-4)- + H20 = maltooligosacharidy;

endohydrolyza 1,4-.alfa.-d-glukozidovych vazieb v polysacharidoch obsahujucich tri
alebo viac d-glukézovych jednotiek viazanych v polohe 1,4-.alfa.-.

Typ reakcie sa prideli v zavislosti od triedy enzymov. M6zZe nim byt oxidacia,
redukcia, eliminacia, adicia alebo nazov reakcie.

Priklad

.alfa.-amylaza: hydrolyza O-glykozylovej vazby (endohydrolyza).

Zlozky iné ako enzymovy protein

Identifikovat by sa mali byt vSetky zlozky =10 % hmotnostnych (w/w) alebo zlozky
relevantné pre klasifikaciu a oznagovanie a/alebo hodnotenie PBT'®. Identitu zloZiek
pritomnych v mnozstve menSom ako 10 % mozZno uviest ako chemicku skupinu.
Musi sa uviest ich typickda koncentracia (koncentracie) alebo rozsahy koncentracii,
t.

- (Glyko)proteiny

- Peptidy a aminokyseliny

- Uhlovodiky

- Lipidy (tuky)

- Anorganicky material (napr. chlorid sodny alebo iné anorganické soli)

'® " Viac informacii o posudeni PBT a prislusnych koncentranych limitoch mozno najst' v usmerneni

RIP 3.2 o posudeni chemickej bezpeénosti, oddiel posudenie PBT.
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Pokial sa nedaju dostato¢ne presne identifikovat ostatné zlozky, nazov produkéného
organizmu (rod, kmeh alebo genotyp, pokial je to relevantné) by sa mal uviest tak,
ako je tomu v pripade UVCB latok biologického povodu.

Pokial su k dispozicii, mozno uviest aj dalSie parametre, napr. funkéné parametre

(tj. pH alebo teplotné optima a rozsahy), kinetické parametre (t.j. Specificka aktivita
alebo Cislo premeny), ligandy, substraty a produkty a kofaktory.
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5 KRITERIA NA OVERENIE TOHO, CI SU LATKY TOTOZNE

Pri posudzovani zhodnosti latok, ktoré pochadzaju od réznych vyrobcov/dovozcov,
je potrebné dodrziavat urcité pravidla. Tieto pravidla, ktoré sa uplatnili pri vytvoreni
zoznamu EINECS [Manual of Decisions, Criteria for reporting substances
for EINECS, ECB web-site; Geiss et al. 1992, Vollmer et al. 1998, Rasmussen et al.
1999], treba povazovat za spoloCny zaklad pre identifikaciu a pomenovanie latky
ateda aj pre najdenie potencialneho spoluregistrujuceho tejto konkrétnej latky.
V nizSie uvedenych odsekoch sa nachadza navod na identifikaciu a pomenovanie
latok. Latky, ktoré sa nepovazuju za totozné, pravdaze mozno aplikovanim
expertného posudenia povazovat za Strukturne pribuzné. Ak je to vedecky
zdévodnitelné, mozZzno v pripade tychto latok zdiefat udaje. Toto nie je
ale predmetom tohto usmernenia a rieSi sa v usmerneni RIP 3.4 o zdielani udajov.

- Pre jednozlozkové latky by sa malo uplatiiovat pravidlo “=80 %*
a pre viaczloZkové latky pravidlo “< 80 %/= 10 %".

NerozliSuje sa medzi stupfiom Cistoty latok technicky, Cisty alebo analyticky Cisty.
“Taista” latka mdéze mat v ramci vyrobného procesu vsetky stupne Cistoty a méze
obsahovat' rézne mnozstva rozlicnych necistét. Jednako, dobre definované latky
za beznych okolnosti obsahuju hlavnu zlozku (zlozky) a pripusta sa pritomnost
necistot, ktoré pochadzaju z vyrobného procesu (ohfadne podrobnosti pozri kapitolu
4.2) a pridavnych latok, ktoré su potrebné na stabilizaciu latky.

Ak sa profil necistdét dobre definovanej latky pochadzajucej z rozdielnych vyrobnych
zdrojov vyrazne liSi, o tom, Ci tieto rozdiely mézu ovplyvnit' pripustnost zdielania
udajov z testov pre jednu latku s inymi ¢lenmi SIEF, sa bude musiet rozhodnut
na zaklade expertného posudenia.

- Hydraty (hydratované formy) a anhydridy (bezvodé formy) zlu¢enin sa povaZzuju
za rovnaku latku.

Priklady

Nazov a vzorec Cislo CAS | Cislo ES |Pravidlo

siran mednaty (Cu.H,04S) |7758-98-7 | 231-847-6

siran mednaty, pentahydrat | 7758-99-8 Tato latka je pokryta formou
(Cu.H»04S.5H,0) anhydridu (C. ES: 231-847-6).

Hydratované a bezvodé formy maju rozdielne chemické nazvy a rozdielne CAS Cisla.
Jednako, predkladat sa musi jedna dokumentacia k registracii. Registrovat by sa
mala bezvoda forma. Hydratované formy spadaju pod tuto registraciu.

- Kyseliny alebo zasady a ich soli sa povazuju za rozdielne latky.
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Priklady

cislo ES

Nazov

Pravidlo

201-186-8

kyselina peroxyoctova
C2H403

Tato latka sa nepovazuje za totoZnu napr.
s prislusnou sodnou sofou (EINECS 220-624-9).

220-624-9 | natrium-glykolat Tato latka sa nepovazuje za totoznu napr.
C,H403.Na s prislusnou kyselinou (EINECS 201-186-8).

202-426-4 | 2-chloranilin Tato latka sa nepovazuje za totoZnu napr.
CsHsCIN s hydrobromidom 2-chlérbenzénaminu

(CeHsCIN.HB).

- Jednotlivé soli (napr. sodné alebo draselné) sa povazuju za rozdielne latky.

Priklady

Cislo ES |Nazov Pravidlo

208-534-8 | natrium-benzoat Tato latka sa nepovazuje za totoZznu napr.
C;Hs0,.Na s draselnou solou (EINECS 209-481-3).

209-481-3 | kalium-benzoat Tato latka sa nepovazuje za totoznu napr.
C7He0,.K so sodnou sofou (EINECS 208-534-8).

- Rozvetvené alebo linearne alkylové retazce sa povazuju za rozdielne latky.

Priklady

Cislo ES |Nazov Pravidlo

295-083-5 |kyselina fosfore¢na, | Tato latka sa nepovazuje za totoznu
dipentylester, s jednotlivymi  latkami  ,kyselina fosfore¢na,
rozvetveny a linearny |dipentylester, rozvetveny* alebo .Kyselina

fosfore€na, n-dipentylester®.

- Rozvetvené skupiny sa uvadzaju ako také v nazve podla IUPAC. Pokial nie je
Specifikované inak, latky obsahujuce alkylové skupiny bez akychkolvek dalSich
informacii sa vztahuju len na nerozvetvené linearne retazce.

Priklady

Cislo ES |Nazov Pravidlo

306-791-1 | Cy2-1-mastné kyseliny |[Iba latky s linearnymi a nerozvetvenymi
279-420-3 | C1p.1a.alkylalkoholy lz;ltzljovymi skupinami sa povazuju za tu istu
288-454-8 | Cqz.1g-alkylmetylaminy

- Latky s alkylovymi skupinami, u ktorych sa pouzivaju vyrazy ako izo, neo,

rozvetvené atd., sa nepovazuju za rovnakeé latky ako latky, ktoré nie su takto
Specifikované.
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Priklady

cislo ES |Nazov Pravidlo

266-944-2 | tri-Co.1g-alkylglyceridy Tato latka sa nepovazuje

Tato latka je identifikovana v SDA | Za totoZnu s latkou C12.1.izo,
pod nazvom: Cq,-Cyg-trialkylglycerid ktqra ma nasytene'alkylove; 1
a pod SDA registraénym &islom 16- | retazce rozvetvene v ktorejkolvek

001-00. polohe.

- Pokial sa vyslovne neSpecifikacie inak, alkylové retazce v kyselinach
alebo alkoholoch atd. sa povazuju len za nasytené retazce. Nenasytené retazce
sa vyslovne uvedu a povazuju sa za rozdielne latky.

Priklady
Cislo ES |Nazov Pravidlo
200-313-4 |kyselina stearova, Tato latka sa nepovazuje za totoznu s kyselinou
Gista C18H3602 olejovou, éiStOU, C18H3402 (E|NECS 204-007-1).

- Latky s chiralnymi centrami

Latka s jednym chiralnym centrom méze existovat v lavotoCivej a pravotoclivej
forme (enantioméry). Pokial sa neuvedie inak, predpoklada sa, ze latka
je (racemicka) zmes obsahujuca obidve formy v rovhakom pomere.

Priklady

c¢islo ES |Nazov Pravidlo

201-154-3 | 2-chlorpropan-1-ol Jednotlivé enantioméry ,(R)-2-chlérpropan-1-ol*
a ,(S)-2-chlérpropan-1-ol* sa nepovazuju
za zhodné s tymto zaznamom.

V pripade, Zze kde latka bola obohatena jednou enantiomérnou formou, platia
pravidla pre viaczlozkové latky.

Latky s viacerymi chiralnymi centrami mdzu existovat v 2n formach (kde n je
pocCet chiralnych centier). Tieto rozdielne formy mdézu mat navzajom odliSné
fyzikalno-chemické, toxikologické a/alebo ekotoxikologické vlastnosti. Povazuju
sa za samostatné latky.

- Anorganické katalyzatory

Anorganické katalyzatory sa povazuju za pripravky. Na ucely identifikacie sa kovy
a kovové zlozky povazuju za samostatné latky (bez Specifikacie pouZitia).
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Priklady

Nazov Pravidlo

oxid kobaltu — oxid hlinity | Mali by byt identifikované oddelene ako:
katalyzator - oxid kobaltnaty

- oxid kobaltity

- oxid hlinity

- zmesny oxid hlinika a kobaltu.

- Koncentraty enzymov s rovnakym IUBMB ¢islom mozno povazovat za totozné
latky, a to aj napriek tomu, Ze su produkované rozdielnymi organizmami
za predpokladu, Ze sa nebezpeCné vlastnosti vyrazne neliSia a su rovnako
klasifikované.

Viaczlozkové latky

Smernica 67/548/EHS upravovala uvadzanie latok na trh. Spésob vyroby latky nebol
podstatny. Viaczlozkova latka, ktora sa uvadzala na trh, preto spadala pod EINECS,
pokial kazda zlozka tejto latky bola uvedena v zozname EINECS, napr. izomérna
zmes difluérbenzénov spadala pod zaznamy v zozname EINECS pre 1,2-
difluérbenzén (206-680-7), 1,3-difluérbenzén (206-746-5) a 1,4-difluérbenzén (208-
742-9), hoci samotna izomérna zmes nebola v zozname EINECS uvedena.

Podla REACH sa naopak pozZaduje registracia vyrobenej latky. Kazdy pripad sa
posudzuje osobitne, pricom sa zistuje, do akej miery sa na jednotlivé kroky
vyrobného procesu latky vztahuje definicia vyrazu ‘vyroba” (napr. rézne
precCistovacie a destilacné kroky). Pokial sa vyrobi viaczlozkova latka, musi sa
registrovat (a nespada pod registraciu jednotlivych zloZiek); napr. izomérna zmes
difluorbenzénu sa vyraba, takze “difluorbenzén® ako izomérna zmes sa musi
registrovat. Jednako, v pripade viaczloZzkovych latok nie je potrebné testovat latku
ako taku, pokial mozno profil nebezpecnosti latky dostato€ne popisat informaciami
o jednotlivych zloZkach. Pokial sa vyrobia samostatné izoméry 1,2-difluérbenzén,
1,3-difludrbenzén a 1,4-difluérbenzén a az potom zmie$aju, samostatné izoméry sa
musia registrovat’ a izomérna zmes sa bude povazZovat za pripravok.

Viaczlozkova latka pozostavajuca z hlavnych zloziek A, B a C sa nepovazuje za tu
istu ako viaczlozkova latka, ktora pozostava z hlavnych zloziek A a B, ani ako
reak€éna zmes pozostavajuca z A, B, Ca D.

- Viaczlozkova latka sa nepovazuje za totoznu s latkou, ktora obsahuje len
podmnozinu jednotlivych zlozZiek.

Priklady
Cislo ES |Nazov Pravidlo
207-205-6 |2,5-difludrtoluén Tieto dve latky sa nepovazuju za totozné
207-211-9 |2 4-difludrtoluén so zmesou izomérov difluértoluénov, pretoze su
' iba podskupinou zo vSetkych moznych izomérov.
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- Registracia viaczlozkovej latky sa nevztahuje na jednotlivé zlozky.

Priklady
Nazov Pravidlo
208-747-6 |1,2-dibrbmetén Tato latka vyjadruje zmes cis- a trans-isomérov.
Jednotlivé latky “(12)-1,2-dibrometén® a ,(1E)-
1,2-dibrometén” nie su zahrnuté zaznamom tejto
zmesi izomerov.
UVCB latky

- Viaczlozkova latka s malym pocltom zloZiek sa nepovaZuje za totoznu
s viaczlozkovou latkou s velkym poctom zlozZiek a opacne.

Priklady
Nazov Pravidlo
288-450-6 | Cq2.1g-alkylaminy, Latky “ Cq2-14-alkylaminy, acetaty” alebo ” C12-20-
soli s kyselinou alkylaminy, acetaty” alebo “dodecyl(C+2-alkyl)
octovou aminy, acetaty” alebo latky s alkylovym
retazcom s iba parnym poc¢tom uhlikov sa
nepovazuju za totozné s touto latkou.

- Latka, ktora ja charakterizovana druhom/rodom sa nepovazuje za totoznu
s latkou, ktora bola izolovana z iného druhu/rodu.

Priklady
Cislo ES |Nazov Pravidlo
296-286-1 |diglyceridy, Tato latka sa nepovazuje za totoznu s latkou
slnecnicovy olej |,diglyceridy, zo séje“ (EINECS: 271-386-8),
ani s latkou ,diglyceridy, z loja“ (EINECS: 271-388-9)
232-401-3 |lanovy olej, Tato latka sa nepovazuje za totoznu s latkou

epoxidovany ,olej z lanového semena, oxidovany“ (EINECS: 272-
038-8), ani s latkou ,olej z fanového semena,
derivatizovany kyselinou maleinovou® (EINECS: 268-
897-3), ani s latkou ,ricinovy olej, epoxidovany*
(neuvedeny v zozname EINECS).
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- Precisteny extrakt alebo koncentrat sa povazuje za rozdielnu latku ako extrakt.

Priklady

Nazov

Pravidlo

232-299-0

repkovy olej

Extrakty a ich fyzi-
kalne modifikované
derivaty.
Pozostavaju prevaz-
ne z glyceridov
mastnych kyselin
(Z)-dokoz-13-
eénovej, linolovej a
olejovej. (Brassica
napus, Cruciferae).

Latka “kyselina (Z)-dokoz-13-énova (kyselina
erukova)’ je zlozka latky “repkovy olej”. Kyselina
erukova sa nepovaZzuje za totoznu s latkou
repkovy olej, pretoze sa izoluje ako Cista latka

z repkového oleja; kyselina erukova ma vlastny
zaznam v zozname EINECS (204-011-3).

Izolovana zmes kyseliny palmitovej, kyseliny
olejovej, kyseliny linolovej, kyseliny linolénovej,
kyseliny erukovej a kyseliny ikozénovej sa
nepovazuju za totozné s latkou repkovy olej,
pretoze tieto zlozky nepredstavuju cely ole;.
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6 IDENTITA,LATK,Y PRI PREDREGISTRACII
A PRESKUMANI

Navod o tom, ako identifikovat a pomenuvat latky, sa nachadza v kapitole 4 tohto
usmernenia. Z tohto navodu by sa malo vychadzat pri posudzovani toho, i latky
mozno alebo nemozno povazovat na uc¢el REACH za totozné. Toto posudzovanie sa
nizSie upresnuje pre predregistraciu zavedenych latok a preskumanie nezavedenych
latok.

V sulade s clankom 4 kazdy vyrobca alebo dovozca mébzZe pre vsetky postupy
uvedené v hlave lll, ktoré zahffaju rokovania s inymi vyrobcami alebo dovozcami,
vymenovat za svojho zastupcu tretiu stranu, priCom nadalej plne zodpoveda
za dodrzanie svojej povinnosti podla nariadenia REACH. Kedze hlava Il obsahuje
aj pravidla tykajuce sa nezavedenych latok a zavedenych latok, ktoré neboli
predregistrované, ako aj pravidla tykajuce sa zavedenych latok, ktoré boli
predregistrované, vyraz ‘potencialny registrujuci® v tejto kapitole treba chapat
ako ‘potencialny vyrobca’, ‘potencialny dovozca“ alebo ‘tretia strana vymenovana
za zastupcu potencialneho vyrobcu alebo potencialneho dovozcu'.

6.1 PREDREGISTRACIA

Ciefom procesu predregistracie je navzajom skontaktovat potencialnych
registrujucich tej istej latky, aby sa prediSlo opakovaniu S$tudii, a to najma
vykonavania testov na stavovcoch. Predregistracia sa vztahuje len na zavedené
latky.

Predregistracia zahfna tieto kroky:

1. Potencialni registrujuci musia predlozit Europskej chemickej agenture obmedzeny
subor identifikaCnych parametrov;

2. Vychadzajuc z tohto obmedzeného suboru identifikaénych parametrov agentura
vypracuje zoznam latok a publikuje ho na svojej internetovej stranke;

3. Ini drzitelia udajov m6zu na zaklade tohto zoznamu agenture predlozit’ relevantné
informacie;

4. Agentura navzajom skontaktuje potencialnych registrujucich latok so zhodnymi
identifikaCnymi parametrami, ktoré su uvedené v zozname a sprostredkuje
kontakt s drzitelmi udajov. Je na potencialnych registrujucich, aby sa uistili, Ci ich
latku mozZno povazovat za tu istu ako inu latku uvedenu v zozname. Postupuje sa
pritom podfa pravidiel uvedenych v kapitole 4 tohto usmernenia;

5. Len €o sa zhodnost preukaze, potencialni registrujuci, ktori agenture predloZili
informacie o tej istej latke, sa sa maju stat ucastnikmi féra SIEF (Substance
Information Exchange Forum — Forum na vymenu informacii o latke).

V ramci prvého kroku potencialni registrujuci musia predlozit obmedzeny subor
identifikacnych parametrov latky (Clanok 28):

- ESislo a
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- CAS ¢islo a nazov;

- chemicky nazov podfa nazvoslovia IUPAC alebo iny medzinarodny chemicky
nazov;

- iné nazvy.
Predkladanie tychto informacii sa uskutoéni pomocou IT systému. Prostrednictvom

internetovej stranky REACH-IT je potencialny registrujuci sprevadzany viackrokovym
systémom, v ktorom sa musia predkladat’ vy$Sie uvedené informacie o identite latky.

Tento krok nezahifia dalSie informacie o identite latky (napr. identifikaciu necistét).
Potencialny registrujuci moéze uviest aj obmedzené subory identifikaénych
parametrov pre iné latky, informacie o ktorych su relevantné pre QSAR, pre pristup
preberania udajov na zaklade analdgie (read-across) alebo pre kategorizaciu.

DalSie usmernenie o predregistracii, vytvoreni féra SIEF a spoloéné predkladanie
v suvislostou s identifikaciou latok je uvedené v RIP 3.4 usmerneni o zdielani udajov.

6.2 PRESKUMANIE

V pripade nezavedenych alebo zavedenych latok, ktoré neboli predregistrovane,
je povinny potencialny registrujuci preskumat este pred registraciou u agentury, Ci
na tu istu latku uz bola predlozena registracia (¢lanok 24). Toto preskumanie zahffa:

- identitu potencialneho registrujuceho, ako je to Specifikované v bode 1 prilohy 1V,
s vynimkou miest pouzitia;

- identitu latky, ako sa Specifikuje v bode 2 prilohy 1V;

- ktoré poziadavky na informacie by si od potencialneho registrujuceho vyzadovali
vykonanie novych $tudii na stavovcoch,;

- ktoré poziadavky na informacie by si od potencialneho registrujuceho vyzadovali
vykonanie inych novych Studii.

Tieto informacie sa predkladaju pomocou IT systému a programu IUCLID 5.
Potencialny registrujuci uvedie identitu a nazov latky v sulade s pravidlami
ustanovenymi v kapitole 4 tohto usmernenia.

Agentura zisti, Ci ta ista latka uz bola predtym registrovana. Stane sa tak aj
na zaklade uplatnenia pravidiel ustanovenych v kapitole 4 tohto usmernenia.
Vysledok sa oznami potencialnemu registrujuicemu a predchadzajucemu
registrujucemu, ak existuje.
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7 PRIKLADY

Priklady uvedené na nasledujucich stranach maju len ilustrovat, akym spésobom
moéze uzivatel pracovat s navodom v tomto TGD (usmerneni). Nevytvaraju ziadny
precedens ohladne povinnosti vyplyvajucich z REACH.

Uvadzaju sa tieto priklady:

‘Dietyl-peroxydikarbonat™ je prikladom jednozlozkovej latky obsahujucej
rozpustadlo, ktoré pdsobi aj ako stabilizacné Cinidlo (pozri kapitolu 7.1);

"Zolimidin®~ je prikladom latky, ktora by mohla byt identifikovana
ako jednozloZkova alebo viaczlozkova latka (pozri kapitolu 7.2);

- 'Zmes izomérov’ vytvorena reakciou pocas vyroby je uvedena ako priklad
viaczlozkovej latky (pozri kapitolu 7.3). Tato latka predtym spadala pod zaznamy
pre jednotlivé izoméry v zozname EINECS;

- 'Vonna latka AH" je prikladom latky vyrabanej v réznych kvalitach, ktord mozno
opisat ako reakénu zmes piatich zloziek s rozsahmi koncentracii (kapitola 7.4).
llustruje aj odévodnené odchylenie od pravidla 80 % a pravidla 10 %;

- Nekovové ‘mineraly’, vratane montmorilonitu ako prikladu dobre definovanej
latky, ktora si vyzaduje dodatoCnu fyzikalnu charakterizaciu, su uvedené
v kapitole 7.5;

- ’Esencialny olej z levandule” je prikladom UVCB latky ziskanej z rastlin (kapitola
7.9);

- 'Chryzantémovy olej a z neho izolované izoméry” je prikladom UVCB latky
biologického pbévodu, ktora sa dalej spracuva (kapitola 7.7);

- 'Fenol, izopropylovany, fosfat™ je prikladom UVCB latky s variabilnym zloZenim,
ktora sa neda uplne definovat (kapitola 7.8);

- “Kvartérne amoniové zluéeniny” st prikladmi latok s variabilnou dizkou uhlikového
retazca (kapitola 7.9);

- Dva priklady ‘ropnych latok’, katalyticky reformovany benzin a plynové oleje su
uvedené v kapitole 7.10;

- Dva priklady, ako identifikovat enzymy, lakazu a amylazu, su uvedené v kapitole
7.11.

71 DIETYL-PEROXYDIKARBONAT

Latka "dietyl-peroxydikarbonat” (ES 238-707-3, CAS 14666-78-5, CsH100s) sa vyraba
ako 18 % roztok v izododekane (ES 250-816-8, CAS 31807-55-3). lzododekan
taktiez pdsobi ako stabilizacné Cinidlo proti vybusSnosti. Najvy§Sou moznou
koncentraciou, ktora zaruCuje bezpecné zaobchadzanie s latkou, je 27 % roztok.

Ako sa ma vys$Sie popisana latka pri registracii identifikovat a pomenovat?

V zmysle definicie latky v REACH by sa rozpustadla, ktoré mozno separovat
bez toho, aby sa narusSila stabilita latky alebo aby sa zmenilo jej zloZenie, mali
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vylucit. Podobne ako vo vySSie uvedenom pripade aj izododekan pdsobi
ako stabilizacné cCinidlo a v désledku vybusnych vilastnosti latky ho nemozno upine
separovat, izododekan sa musi povazovat za prisadu a nie vyluCne za rozpustadlo.
Jednako, latka by sa napriek tomu mala povaZovat za jednozlozkovu. Z tohto dévodu
by sa mala latka registrovat ako roztok s najvy§Sou mozZnou koncentraciou,
ktora zaruCuje bezpecné zaobchadzanie:

Dietyl-peroxydikarbonat (horna hranica: 27 %; typicka koncentracia: 22 %).

7.2 ZOLIMIDIN

Vyrabany metanolovy roztok obsahuje ‘zolimidin® (ES 214-947-4; CAS 1222-57-7,
C14H12N202S) a ‘imidazol” (ES 206-019-2; CAS 288-32-4, C3H4Nz). Po odstraneni
rozpustadla “metanolu” a optimalizacii vyrobného procesu ma latka eSte stale Siroky
rozsah Cistoty pri obsahu 74 — 86 % zolimidinu a 4 — 12 % imidazolu.

Ako sa ma vys$Sie popisana latka pri registracii identifikovat a pomenovat?

V zmysle definicie latky v REACH by sa rozpustadla, ktoré mozno separovat
bez toho, aby sa naruSila stabilita latky alebo aby sa zmenilo jej zloZenie, mali
vylucit. Ako je tomu vo vySSie uvedenom pripade, metanol mozno bez problémov
separovat a registrovat’ sa musi latka bez rozpustadla.

Latka sa spravidla povazuje za jednozloZkovu, ak je jedna hlavna zloZka pritomna
v mnozstve = 80 %. Latka sa povazuje za viaczlozkovu, ak aspon dve hlavné zlozky
su pritomné v mnozstve = 10 % a < 80 %. VySSie uvedeny priklad je hrani€nym
pripadom, kedZze medzné hodnoty su prekroCené / neboli dosiahnuté. Latku preto
mozno povazovat za jednozlozkovu latku “zolimidin“ alebo za viaczlozkovu latku,
reakCnu zmes “zolimidinu® a “imidazolu®.

V takomto hrani€énom pripade sa na rozhodnutie o tom, ako najlepSie popisat’ tuto
latku, mbze pouzit typicka koncentracia hlavnych zloZiek latky, napr.:

(1) Pokial' je typicka koncentracia pre zolimidin = 77 % a pre imidazol = 11 %,
odporuca sa latku povazovat za reakénu zmes zolimidinu a imidazolu.

(2) Pokial je typicka koncentracia pre zolimidin = 85 % a pre imidazol = 5 %,
odporuca sa povazovat tuto latku za jednozlozkovu latku “zolimidin®.

(3) Pokial nembézu byt typické koncentracie odvodené, pretoZze vysledkom
vyrobného procesu su nekontrolovatelné Siroké rozsahy, odporuca sa latku
povazovat za viaczlozkovu latku.

7.3 ZMES IZOMEROV

Predmetna latka je zmesou (reakénou zmesou) dvoch izomérov vytvorenych
pocCas reakcie pri vyrobe. Jednotlivé izoméry boli oznamené do zoznamu EINECS.
Smernica 67/548/EHS upravovala uvadzanie latok na trh. KedZe spbsob vyroby
nebol podstatny, zmes spadala pod zaznamy oboch jednotlivych izomérov
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v zozname EINECS. Vramci REACH sa pozaduje registracia vyrobenych latok.
Kazdy pripad sa posudzuje osobitne, priCom sa zistuje, do akej miery sa
na jednotlivé kroky vyrobného procesu latky vztahuje definicia vyrazu ‘vyroba’.
Pokial sa zmes izomérov registruje ako viaczlozkova latka (podfa navodu v kapitole
4.2.2), latka ako taka sa nemusi testovat, ak jej profil nebezpecnosti mozno

dostato¢ne popisat

informaciami

o jednotlivych zlozkach. Jednako, na ucel

preukazania toho, Ze sa jedna o zavedenu latku, by sa mal uviest odkaz na zaznamy
jednotlivych izomérov v zozname EINECS.

1. Nazov a iné identifikatory

Nazov IUPAC alebo
iny medzinarodny
chem. nazov (latky)

reakéna zmes
2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]dietanolu a
2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]dietanolu

Iné nazvy (latky)

2,2'-[[(metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]dietanol

reakéna zmes etanolu,
metyl]imino]di- a vody

2,2'-[[(metyl-1H-benzotriazol-1-yl)

etanol, 2,2'-[[(metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]imino]di-
(9Cl) izomérna zlucenina

ES é&islo (latky)

Pre zmes neexistuje Cislo ES, pretoze zmes nebola
nahlasena do zoznamu EINECS. AvSak tato latka je

ES nazov . \ .
] zahrnuta v zaznamoch zoznamu EINECS pre zlozky (279-
ES popis 502-9, 279-501-3). Ztohto dovodu sa zmes povaZuje
za zavedenu latku.
CAS ¢islo nie je k dispozicii
CAS nazov nie je k dispozicii

ES Cislo (zlozky A)
ES nazov
ES popis

279-502-9
2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyllimino]dietanol
/

ES cislo (zlozky B)
ES nazov

279-501-3
2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]dietanol

ES popis /

CAS ¢islo (zlozky A) |80584-89-0

CAS nazov etanol, 2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]di-
CAS c¢islo (zlozky B) |80584-88-9

CAS nazov etanol, 2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]di-

iny identifikaény kod
odkaz

¢islo ENCS 5-5917
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2, Informacie o zlozeni — hlavné zlozky

Hlavné zlozky

molekulovy typicka rozsah

Nazov IUPAC Cislo CAS | cislo ES vzorec konc. konc.
Hillova metéda | (hmotn.%) | (hmotn.%)
A [2,2'-[[(4-metyl- |80584-89-0 |279-502-9 | C12H18N402 60 50-70
1H-benzotri

azol-1-yl)metyl]
imino] dietanol

B |2,2'-[[(5-metyl- |80584-88-9 |279-501-3 |C12H18N402 40 30-50
1H-benzotri

azol-1-yl)metyl]
imino] dietanol

Hlavné zlozky

Iné nazvy:

A | 2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]limino]dietanol

B |2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]imino]dietanol

Hlavné zlozky

Nazov ES Popis ES

A | 2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]imino]dietanol /

B |2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyllimino]dietanol /

Hlavné zlozky

Nazov CAS Cislo CAS

A |etanol, 2,2'-[[(4-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyllimino]di- | 80584-89-0

B |etanol, 2,2'-[[(5-metyl-1H-benzotriazol-1-yl)metyl]imino]di- |80584-88-9

Hlavné zlozky

Molekulovy 3
vzorec Strukturny vzorec SMILES kod
metdda CAS
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OH

OCCN(CCO)Cn2nnc1cc(C)ecc12

N\\\
OH
B|/ CH, OCCN(CCO)Cn2nnc1c(C)ceceec12
N\\
N/ OH

OH
Hlavné zlozky
Molekulova hmotnost’ [g.mol™] rozsah molekulovej hmotnosti
A |250 /
B [250 /
7.4 VONNA LATKA (VONA) AH

Vonna latka AH pozostava z gama(izo-alfa)-metyljondnu a jeho izomérov. Vyraba sa
v troch rozdielnych stuprioch kvality (stupen kvality A, B a C), ktoré sa liSia pomerom

izomérov.

V nasledujucej tabulke je uvedeny prehlad zloZenia réznych stupnov kvality.

ZlozZenie réznych stupnov kvality vonnej latky AH

Zlozenie vone AH réznych stupriov kvality

rozsah koncentracie [%] kvalita A | kvalita B | kvalita C f:z";‘;‘lgi
gama(izo-alfa)-metyljonon 80 - 85 65-75 50 - 60 50 - 85
delta(izo-beta)-metyljonon 6-10 3-7 3-7 3-10
alfa-n-metyljonén 3-11 10 - 20 20 - 30 3-30
gama-n-metyljonén 0,5-1,5 2-4 2-4 0,5-4
beta-n-metyljonon 0,5-1,5 4-6 5-15 0,5-15
pseudo-metyljonény 0,5-1,5 1-3 1-3 0,5-3
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Existuje viacero moznosti, ako latku identifikovat’

- Stupen kvality A obsahuje najmenej 80 % izoméru gama(izo-alfa)-metyljonon
a mohol by sa preto povazovat za jednozlozkovu latku, ktorej zaklad tvori izomér
gama(izo-alfa)-metyljonon, pricom ostatné izoméry su pritomné ako necistoty.

- Stupne kvality B a C obsahuju menej ako 80 % izoméru gama(izo-alfa)-
metyljondbn a =10% inych izomérov. Mohli by sa preto povazovat
za viaczlozkove latky.

- Stupen kvality B: reakéna zmes gama(izo-alfa)-metyljondénu (65-75 %) a alfa-
n-metyljonénu (10-20 %), pri€om ostatné izoméry su pritomné ako necistoty.

- Stupen kvality C: reakCna zmes gama(izo-alfa)-metyljonénu (50-60 %) a alfa-
n-metyljononu (20-30 %) [a pripadne aj s beta-n-metyljonbnom (5-15 %)],
pricom ostatné izoméry su pritomné ako necistoty.

ZlozZenie je variabilné a niekedy je izomér pritomny v koncentracii 2 10 % (preto sa
za normalnych okolnosti nazyva hlavnou zlozkou) a niekedy <10 % (preto sa
za normalnych okolnosti nazyva necistotou).

Bolo by mozné registrovat’ jednotlivé stupne kvality samostatne. Znamenalo by to tri
registracie. Jednako, v odévodnenych pripadoch mozno pouzZit' aj pristup preberania
udajov na zaklade analdgie (read-across).

Alternativne mozno uvazovat aj o:
- Jednej registracii jednozlozkovej latky, ktora ma dva podstupne kvality. V tomto
pripade sa podstupne kvality odchyluju od pravidla 80 % (pozri kapitolu 4.2.1);

- Jednej registracii definovanej reakénej zmesi 5 izomérov (viaczlozkova latka).
V tomto pripade sa niektoré izoméry (hlavné zlozky) odchyfuju od pravidla 10 %,
podla ktorého sa rozliSuje medzi hlavnymi zloZzkami a necistotami (pozri kapitolu
4.2.2);

- Jednej registracii definovanej reakénej zmesi, v ktorej k variabilite zloZenia
dochadza v celom rozsahu, €o plati pre kazdy izomér.

Mbze byt dolezité uvedomit si, ze

- tri stupne kvality maju rovnaké alebo velmi podobné fyzikalno-chemické
vlastnosti.

- tri stupne kvality maju podobné pouZzitie a expozi€né scenare.

- v8etky stupne kvality maju rovnaku klasifikaciu a oznaCovanie nebezpelnosti
a obsah kariet bezpecnostnych udajov a sprav o chemickej bezpecnosti je
identicky.

- dostupné udaje z testov (a dalSie testovanie) sa vztahuje na variabilitu vSetkych
troch stupriov kvality.
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V tomto priklade je popisana identifikacia latky ako definovanej reakénej zmesi 5
izomérov (viaczloZkova latka). Vzhladom na odchylku od pravidla 80 % (pozri
kapitolu 4.2.1) a pravidla 10 % (pozri kapitolu 4.2.2) je potrebné zddvodnenie.
KedZe kazdy stupen kvality je vyrabany samostatne, v dokumentacii k registracii
sa ma Specifikovat’ zlozenie kazdého z troch stupriov kvality. Jednako, z formalneho
hladiska by mohli byt potrené najmenej dve registracie: (1) gama(izo-alfa)-
metyljonénu a (2) reakénej zmesi gama(izo-alfa)-metyljondnu a alfa-n-metyljonénu.

Identifikacia latky

Vonna latka AH sa vyraba v troch rozdielnych stupnoch kvality (A, B a C) s rovhakym
kvalitativnym ale rozdielnym kvantitativnym zlozenim. VSetky tri stupne kvality su
popisané v jednej dokumentacii k registracii pre viaczlozkovu latku. Aj ked z toho
vyplyva, Ze pravidlo 80 % a pravidlo 10 % sa dOsledne neuplatriuje, registracia jedne;
viaczloZkovej latky je oddvodnenda, kedZe (1) dostupné udaje z testov pokryvaju
variabilitu vSetkych troch stupriov kvality, (2) vSetky stupne kvality maju velmi
podobné fyzikalno-chemické vlastnosti, (3) vS8etky stupne kvality sa z hfadiska
nebezpecnosti klasifikuju a oznacuju rovnako (takze karty bezpe€nostnych udajov su
identické) a (4) vSetky tri stupne kvality maju podobné pouzitie a expozi€né scenare
(t.j. podobné spravy o chemickej bezpecnosti).

1. Nazov a iné identifikatory

Nazov IUPAC alebo |reakéna zmes

iny medzinarodny | 3_nety1-4-(2,6,6-trimetylcyklohex-2-én-1-yl)but-3-én-2-6n;

chemicky nazov . . i
3-metyl-4-(2,6,6-trimetylcyklohex-1-enyl)but-3-én-2-6n;

[R-(E)]-1-(2,6,6-trimetylcyklohex-2-én-1-yl)pent-1-én-3-6n;

1-(6,6-dimetyl-2-metyléncyklohex-1-yl)pent-1-én-3-6n;

1-(2,6,6-trimetylcyklohex-1-enyl)pent-1-én-3-6n

Iné nazvy gama-metyljondn kvalita A
gama-metyljonén kvalita B
gama-metyljonén kvalita C

ES Cislo nie je k dispozicii
ES nazov /
ES popis /
CAS ¢islo nie je k dispozicii
CAS nazov /
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2,

Teoreticky su mozné dalSie entioméry. Analyzované vSak boli tieto izoméry:

Informacie o zlozeni — hlavné zlozky

Hlavné zlozky

Nazov IUPAC Cislo Cislo Molekulovy | min. max.
CAS EC vzorec konc. konc.
Hillova metéda | (hmotn.%) | (hmotn.%)
A | 3-metyl-4-(2,6,6- 127-51-5 | 204-846-3 | C14H220 50 85
trimetylcyklohex-2-én-
1-yl)but-3-én-2-6n
B | 3-metyl-4-(2,6,6- 79-89-0 |201-231-1 |C14H220 3 10
trimetylcyklohex-1-
enyl)but-3-én-2-6n
C |[R-(E)]-1-(2,6,6- 127-42-4 |1 204-842-1 | C14H220 3 30
trimetylcyklohex-2-én-
1-y)pent-1-én-3-6n
D |1-(6,6-dimetyl-2- nie je nieje |C14H220 0,5 4
metyléncyklohex-1- dostupné | dostupné
yh)pent-1-én-3-6n
E |1-(2,6,6- 127-43-5 | 204-843-7 | C14H220 0,5 15
trimetylcyklohex-1-
enyl)pent-1-én-3-6n
Hlavné zlozky
Iné nazvy:
A | alfa-izo-metyljondn; gama-metyljonén
B |beta-izo-metyljonon; delta-metyljondn
C |alfa-n-metyljonén
D |gama-n-metyljonén
E |beta-n-metyljondn
Hlavné zlozky
nazov ES popis ES
A | 3-metyl-4-(2,6,6-trimetylcyklohex-2-én-1-yl)but-3-én-2-6n /
B |3-metyl-4-(2,6,6-trimetylcyklohex-1-enyl)but-3-én-2-6n /
C |[R-(E)]-1-(2,6,6-trimetylcyklohex-2-én-1-yl)pent-1-én-3-6n /
D | 1-(6,6-dimetyl-2-metyléncyklohex-1-yl)pent-1-én-3-6n /
E |1-(2,6,6-trimetylcyklohex-1-enyl)pent-1-én-3-6n /
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Hlavné zlozky

nazov CAS Cislo CAS
A | 3-butén-2-6n, 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-2-cyklohexén-1-yl)- 127-51-5
B |3-butén-2-6n, 3-metyl-4-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexén-1-yl)- 79-89-0
C |1-pentén-3-6n, 1-[(1R)-2,6,6-trimetyl-2-cyklohexén-1-yl)]-, (1E)- 127-42-4
D [|nie je dostupny nedostupné
E |1-pentén-3-6n, 1-(2,6,6-trimetyl-1-cyklohexén-1-yl)- 127-43-5

Hlavné zlozky

d’alSie identifikaéné koédy odkaz
A 2714 FEMA

07.036 EU Register voni
B [07.041 EU Register voni
C |2711 FEMA

07.009 EU Register voni
D |nie je dostupny nie je dostupny
E [2712 FEMA

07.010 EU Register voni

Hlavné zlozky

Molekulovy
vzorec Struktarny vzorec |SMILES kéd
metdda CAS
A | C14H20 0 0=C(C(=CC(C(=CCC1)C)C1(C)C)C)C
=
B | C1aH2,0 0 0=C(C(=CC(=C(CCC1)C)C1(C)C)C)C
“
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C [C1aH220 O |0=C(C=CC(C(=CCC1)C)C1(C)C)CC
NS
D [CisH20 C=C1CCCC(C)(C)C1/C=C/C(=0)CC
=
E |C14H20 0=C(C=CC(=C(CCC1)C)C1(C)C)CC
_

Hlavné zlozky

Molekulova hmotnost’ / g.mol” rozsah molekulovej hmotnosti
A |206,33 /
B (206,33 /
C |206,33 /
D |206,33 /
E |206,33 /
3. Informacie o zlozeni — nedistoty a prisady
Necistoty
typicka | rozsah
Nézov IUPAC | &islo CAS | &isloES | Mok ﬁnc. konc.
vzorec (hmotn.%) | (hmotn.%)
F
mnozstvo nespecifikovanych necistot: 11 (pseudo-metyljonény)
celkova koncentracia nedpecifikovanych necistét: | 0,5 — 3 % (hmotnostné)

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk

69




Prisady

typicka | rozsah
. Cislo - molek.
Nazov IUPAC Cislo ES konc. konc.
CAS vzorec
(hmotn.%) | (hmotn.%)
G |butylovany 128-37-0 |204-881-4 | C15H240 0,1 0,05-0,15
hydroxytoluén (BHT)
4. Informacie o réznych stupnoch kvality

Dole su uvedené rozsahy piatich hlavnych zlozZiek v troch odliSnych stuprioch kvality:

rozsah koncentracie [%] kvalita A kvalita B kvalita C
gama(izo-alfa)-metyljonén 80 - 85 65-75 50 - 60
delta(izo-beta)-metyljonén 6-10 3-7 3-7
alfa-n-metyljonon 3-11 10 - 20 20-30
gama-n-metyljonon 0,5-1,5 2-4 2-4
beta-n-metyljondn 0,5-1,5 4-6 5-15
pseudo-metyljonény 0,5-1,5 1-3 1-3

7.5 MINERALY

Mineral je definovany ako kombinacia anorganickych zloziek v podobe, v akej sa
vyskytuje v zemskej koére, s charakteristickym suborom chemickych zlozeni,
krystalickych foriem (od vysoko krystalickej po amorfnu) a fyzikalno-chemickymi
vlastnostami.

Pokial mineraly nie su chemicky modifikované, su vynaté z povinnosti registracie.
Tyka sa to mineralov, ktorych chemicka Struktura sa nemeni ani po chemickom
procese alebo spracovani, ani po fyzikalnej mineralogickej transformacii, napriklad
za uCelom odstranenia necistot.

Zatial ¢o niektoré mineraly mozno opisat iba ich chemickym zloZenim (pozri kapitolu
4.2.1 a 4.2.2 pre jednozlozkové a viaczlozkové latky), u inych na identifikaciu tychto
latok samotné chemické zloZenie nepostacuje (pozri kapitolu 4.2.3).

Na rozdiel od inych jednozlozkovych a viaczlozkovych latok sa pri identifikacii
mnohych mineralov musi vychadzat z chemického zloZenia a vnutornej Struktuary
(napr. ako sa zisti rontgenovou difrakciou), kedZe tieto spolu predstavuju zaklad
mineralu a urcuju jeho fyzikalno-chemické vlastnosti.

Podobne ako je tomu u inych viaczloZkovych latok, ako sucast’ identifikacie sa pre
mineraly pouziva CAS Cislo (t.j. kombinacia anorganickych zlozZiek). CAS CdCisla
anorganickych zloziek (ako su definované v systematickej mineraldgii) sa pouzivaju
na opis roznych zloziek. Pokial sa vyrobi samotna anorganicka zlozka
(jednozlozkova latka), na identifikaciu latky by sa malo pouzit CAS dislo tejto latky.
Napriklad:
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Mineral kaolin (EINECS: 310-194-1, CAS: 1332-58-7) pozostava v podstate
z primarnych a sekundarnych kaolinitov (EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7),
ktory je hydratovanym hlinito-kremicCitym ilom.

V pripade, Ze kaolin prejde procesom rafinacie za ucelom vyroby jedinej zlozky
kaolonu (kaolinu), napr. kaolinity, potom latke by malo byt pridelené
CAS/EINECS ¢islo EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7.

Mineral bentonit (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9), ktory je v zozname
EINECS opisany ako “koloidny il pozostavajuci najma z montmorilonitu®,
obsahuje vysoky podiel anorganickej zlozky montmorilonit (EINECS: 215-288-5,
CAS: 1318-93-0), ale aj iné zlozky.

V pripade, ze sa vyrobi Cisty montmorilonit (EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-
0), potom sa na identifikaciu latky musi pouzit CAS Cislo montmorilonitu.

Treba zdoéraznit, Ze bentonit (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9) a montmorilonit
(EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-0) sa nepovaZzuju za totoznu latku.

Na zaver treba uviest, Ze mineral sa spravidla pomenuva podla kombinacie svojich
anorganickych zloziek. Mozno ich povazovat za jednozlozkové alebo viaczlozkové
latky. (vSeobecny navod je v kapitole 4.2.1 a 4.2.2). Niektoré mineraly nemozno
opisat’ iba ich chemickym zlozenim ale na ich dostato¢nu identifikaciu je potrebna
dalSia fyzikalna charakterizacia alebo parametre spracovania (pozri kapitolu 4.2.3).
V nasledujucej tabulke je uvedenych niekolko prikladov.

Priklady mineralov

Nazov CAS EINECS dopliujici popis"’

kristobalit |14464-46-1 |238-455-4 | O,Si (krystalicka Struktura: kubicka)

kremeni 14808-60-7 |238-878-4 | O,Si (krystalicka Struktura: romboedrickd)

kremelina |61790-53-2 |- Znamy tiez ako diatomit, Kieselgur a Celit

Popis:
Jemna kremidita tuha latka zlozena zo skeletov

malych  predhistorickych  vodnych rastlin.
Obsahuje najma oxid kremicity.

dolomit 16389-88-1 | 240-440-2 | CH,03.1/2Ca.1/2Mg

skupina 68476-25-5 | 270-666-7 | Anorganicka latka, ktora je reakénou zmesou

Zivcovych vzniknutou vysokoteplotnou kalcinaciou
mineralov s rbznym zastupenim oxidov baria, hlinika,
horéika, kremika, stroncia a vapnika,

ktoré vzajomnou homogénnou i6novou difuziou
utvorili krystalicku mriezku.

mastenec [14807-96-6 |238-877-9 | Mg3H2(SiO3)4

vermikulit |1318-00-9 |-

(Mgo.33[Mg2-3(Alg-1Feo-1)0-1](Si2.33-3.33 Alo.67-1.67)
(OH)2010.4H20)

17

Definicia ako je uvedena v Smernici komisie 2001/30/ES (U.v. L 146, 31.05.2001, str.1)
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Analytické informacie pozadované pre mineraly

Elementarne zlozenie |Chemické zlozenie poskytuje celkovy prehlad o zlozeni
mineralu bez ohlfadu na pocet zloziek a ich percentualne
podiely v minerali. Na zaklade dohody sa chemickeé
zloZenie vyjadruje pre oxidy.

Spektralne udaje XRD alebo iné techniky mézu identifikovat mineraly
(XRD alebo na zaklade ich krystalografickej Struktury.
ekvivalentné) Uvadzaju sa charakteristické XRD alebo IR piky,

ktoré identifikujd mineral spolu so stru€nym opisom
analytickej metody alebo bibliografickym odkazom.

Typické Mineraly maju  charakteristické  fyzikalno-chemické
fyzikalno-chemické vlastnosti, ktoré umoznuju ich uplnu identifikaciu, napr.
vlastnosti - velmi nizka tvrdost’

- bobtnavost’

- tvar diatomitu (opticky mikroskop)
- velmi vysoka hustota

- $pecificky povrch (adsorpcia dusika)

7.6 ESENCIALNY OLEJ LAVANDIN GROSSO

Esencialne oleje su latky, ktoré sa ziskavaju z rastlin. Z toho dévodu sa esencialne
oleje m6zu charakterizovat aj ako latky ziskané z rastlinného materialu.

Latky ziskané z rastlinného materialu su spravidla komplexné prirodné latky ziskané
spracovanim rastliny alebo jej Casti postupmi ako su extrakcia, destilacia, lisovanie,
frakcionacia, precistovanie, koncentracia alebo fermentacia. Zlozenie tychto latok
sameni v zavislosti od rodu, druhu, podmienok rastu a terminu zberu zdrojov
a od pouzitych technoldgii spracovania.

Esencialne oleje mézu byt definované svojimi hlavnymi zlozkami, ako je tomu
zvykom u viaczlozkovych latok. Jednako, esencialne oleje mézu pozostavat
az z niekofko sto zloZiek, ktoré sa mdzu znaCne menit v zavislosti od mnohych
faktorov (rod, druh, podmienky rastu, termin zberu, pouzité postupy spracovania).
Z toho dbévodu na opis tychto UVCB latok Casto nepostaCuje opis ich hlavnych
Zloziek. Esencialne oleje by sa mali opisovat podla rastlinného zdroja a postupu
spracovania (upravy), ako sa uvadza v kapitole 4.3.1 (pouzitim UVCB podtypu 3).

V mnohych pripadoch su pre esencialne oleje k dispozicii priemyselné normy
(pre mnohé esencialne oleje aj normy 1SO). Na dévazok mozno poskytnut informacie
o normach. Jednako, pri identifikacii latky by sa malo vychadzat z latky v takej forme,
v akej je vyrobena.

V priklade uvedenom nizSie je opisany “esencialny olej lavandin grosso®,
pre ktory existuje norma ISO (ISO 8902-1999).

1. Nazvy a iné identifikatory
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Zdroj

druh

Lavendula hybrida grosso (Lamiaceae)

Proces

Popis procesov (bio)chemickych reakcii pouzivanych pri vyrobe latky:

Destilacia kvitnucich vinati Lavendula hybrida grosso (Lamiaceae) s vodnou parou
a nasledna separacia vodnej fazy z esencialneho oleja;

Nasledna separacia je spontanny, fyzikalny proces, ktory sa bezne uskutoCriuje
v separatore (nazyvanom "florentska banka"), ktory umoZznuje jednoduchu izolaciu
separovaného oleja. Teplota v tomto stupni separacného procesu je asi 40 °C.

Nazov

nazov IUPAC alebo iny
medzinarodny chemicky
nazov

Esencialny olej Lavendula hybrida grosso
(Lamiaceae)

Cislo ES 297-385-2

nazov ES levandula, Lavandula hybrida grosso, extrakt

popis ES Extrakty a ich fyzikalne modifikované derivaty ako
tinktury, odparky, absoluty (Cisty koncentrovany
aromaticky rastlinny extrakt), esencialne oleje,
balzamy, terpény, neterpénové frakcie, destilaty,
zvySky a pod., ziskané z Lavandula hybrida grosso,
Labiatae™.

Cislo CAS 93455-97-1

nazov CAS levandula, Lavandula hybrida grosso, ext.

18

“Labiatae” a “Lamiaceae” su synonyma
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Informacie o zlozeni — zname zlozky

Zname zlozky

chemicky nazov Cislo molek. typicka rozsah
EC EC vzorec konc. konc.
CAS CAS Hillova | (hmotn.%) | (hmotn.%)
IUPAC metéda
iny
EC EC C12H2002 33 28 - 38
linalyl-acetat 204-116-4
CAS CAS
1,6-oktadién-3-ol, 3,7-dimetyl-, | 115-95-7
acetat
IUPAC
3,7-dimetylokta-1,6-dién-3-yl-
acetat
EC EC C19H150 29,5 24 - 35
linalol 201-134-4
CAS CAS
1,6-oktadién-3-ol, 3,7-dimetyl- | 78-70-6
IUPAC
3,7-dimetylokta-1,6-dién-3-ol
EC EC C1oH160 7 6-8
bornan-2-6n 200-945-0
CAS CAS
bicyklo[2.2.1]heptan-2-6n, 76-22-2
1,7,7-trimetyl-
IUPAC
1,7,7-trimetylbicyklo
[2.2.1]heptan-2-6n
iny
gafor [camphor]
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EC

cineol

CAS

2-oxabicyklo[2.2.2]oktan,
1,3,3-trimetyl-

IUPAC

1,3,3-trimetyl-2-oxabicyklo
[2.2.2]oktan

iny
1,8-cineol [1,8-cineole]

EC
207-431-5

CAS
470-82-6

C1oH180

5,9

EC

4-ment-1-én-4-ol

CAS

3-cyklohexén-1-ol,
4-metyl-1-(1-metyletyl)-
IUPAC
1-(1-metyletyl)-4-metyl
cyklohex-3-én-1-ol

iny

terpinén-4-ol [terpinene-4-ol]

EC
209-235-5
CAS
562-74-3

C10H180

3,25

1,5-5

EC
2-izopropenyl-5-metylhex-4-
enyl acetat

CAS

4-hexén-1-ol, 5-metyl-2-(1-
metyletenyl)-, acetat
IUPAC
2-(1-metyletenyl)-5-metylhex-
4-én-1-ol

iny

(x)-lavandulyl-acetat
[(x)-lavandulol acetate]

EC
247-327-7

CAS
25905-14-0

C12H200-

2,25

1,5-3
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EC

DL-borneol

CAS

bicyklo[2.2.1]heptan-2-ol,
1,7,7-trimetyl-, (1R,2S,4R)-rel-
IUPAC
(1R,2S,4R)-rel-1,7,7-trimetyl
bicyklo[2.2.1]heptan-2-ol

iny
borneol

EC
208-080-0
CAS
507-70-0

C10H480

2,25

1,5-3

EC

karyofylén

CAS
bicyklo[7.2.0]Jundec-4-én,
4,11,11-trimetyl-8-metylén-,
(1R,4E,9S)-

IUPAC
(1R,4E,95)-4,11,11-trimetyl-8-
metylénbicyklo[7.2.0]Jundec-4-
én

iny

trans-beta-karyofylén
[trans-beta-caryophyllene]

EC
201-746-1
CAS
87-44-5

C1sH24

1,75

1-25

EC

(E)-7,11-dimetyl-3-metylidén
dodeka-1,6,10-trién

CAS

1,6,10-dodekatrién,
7,11-dimetyl-3-metylén-, (6E)-
IUPAC
(E)-7,11-dimetyl-3-metylén
dodeka-1,6,10-trién

iny

trans-beta-farnesén
[trans-beta-farnesene]

EC
242-582-0

CAS
18794-84-8

C1sH24

1,1

0,2-2
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EC

(R)-1-metyl-4-(1-metyletenyl)
cyklohexén

CAS
cyklohexén,

1-metyl-4-(1-metyletenyl)-,
(4R)-

IUPAC
(4R)-1-metyl-4-(1-metyletenyl)
cyklohexén

iny

limonén [limonene]

EC
227-813-5

CAS
5989-27-5

CioH1e 1 0,5-1,5

EC
3,7-dimetylokta-1,3,6-trién
CAS

1,3,6-oktatrién, 3,7-dimetyl-
IUPAC
3,7-dimetylokta-1,3,6-trién
iny

cis-beta-ocimén
[cis-beta-ocimene]

EC
237-641-2
CAS
13877-91-3

C1oH16 1 0,5-1,5

Zname zlozky 2 10 %

Zname zlozky

nazov ES

popis ES

A

linalyl-acetat C12H200-

B

linalol C10H1go

Zname zlozky

nazov CAS prislusné €islo CAS
A | 1,6-oktadién-3-ol, 3,7-dimetyl-, acetat C1oH200, |115-95-7
B |1,6-oktadién-3-ol, 3,7-dimetyl- C1oH1s0 78-70-6
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Zname zlozky

Molekulovy
vzorec Strukturny vzorec SMILES kéd
metdda CAS

A | CioH200, HBCYO

T
H,CW N=CH,

CH, 3

B |CoH1s0 H,C OH

Zname zlozky

Molekulova hmotnost’ rozsah molekulovej hmotnosti
A |196,2888 /
B |154,2516 /
7.7 CHRYZANTEMOVY OLEJ A Z NEHO IZOLOVANE
IZOMERY

Spolo¢nost vyraba chryzantémovy olej, ktory je extrahovany po rozdrveni kvetov
alistov rastlin  Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae rozpustadlom
obsahujucim zmes vody a etanolu (1:10). Po extrakcii sa rozpustadlo odstrani

a “Cisty® extrakt sa rafinuje v dalSich krokoch, vysledkom ¢oho je konecCny
chryzantémovy ole;j.

Okrem toho sa z extraktu izoluju dva izoméry ako reakcna zmes:
Jasmolin |
(kyselina cyklopropankarboxylova, 2,2-dimetyl-3-(2-metylprop-1-enyl)-, (1S)-2-

metyl-4-oxo-3-(2Z)-pent-2-enylcyklopent-2-enyl ester, (1R,3R)-;  CAS Cislo
4466-14-2), a
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Jasmolin Il

(kyselina cyklopropankarboxylova, 3-[(1E)-3-metoxy-2-metyl-3-oxoprop-1-enyl]-
2,2-dimetyl-, (1S)-2-metyl-4-ox0-3-(22)-pent-2-enylcyklopent-2-enyl ester,
(1R,3R)-; CAS Ccislo 1172-63-0)

Spolo¢nost sa dalej rozhodla, Zze bude syntetizovat aj izomérnu reakénu zmes
jasmolinu | a Il.

Spolo¢nost kladie tieto otazky:

Ako identifikovat chryzantémovy olej pre ucel registracie?

2. Je reakCéna zmes izolovanych izomérov Jasmolin | a Il pokryta registraciou
oleja?

3. Mozno syntetizovanu zmes dvoch izomérov povazovat za totoZznu so zmesou
izomérov izolovanych z chryzantémového oleja?

1. Ako identifikovat’ chryzantémovy olej pre ucel registracie?

Chryzantémovy olej sa povazuje za UVCB latku, ktora nemdze byt dostatoCne
identifikovana chemickym zlozenim (podrobny navod pozri v kapitole 4.3). Délezité
su iné identifikacné parametre ako zdroj a proces. Chryzantémovy olej ma biologicky
charakter a mal by byt identifikovany druhom a &astou organizmu, z ktorého sa
ziskava a rafinanym procesom (extrakcia rozpustadlom). Jednako, malo by sa
uviest chemické zlozenie a identita zloziek, pokial su tieto udaje zname.

Pre dostato¢nu identifikaciu latky sa povazuju za nevyhnutné nasledujuce informacie:

nazov latky Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae;
olej ziskany zrozdrvenych kvetov a listov
extrakciou vody s etanolom (1:10)

zdroj

rod, druh, poddruh Chrysanthemum, cinerariafolium, Compositae
Cast’ rastliny pouzivana na olej kvety a listy

proces

metdéda vyroby drvenie nasledované extrakciou

rozpust'adlo pouzivané

na extrakciu voda:etanol (1:10)

Informacie o zlozeni — zname zlozky v % (hmotnostnych)

nazov zlozky €islo ES | ¢islo CAS | min. % | max. %

Pyretrin | [Pyrethrin I]: 204-455-8 | 121-21-1 30 38
O-[2-metyl-4-0x0-3-(penta-2,4-dienyl)
cyklopent-2-enyl]-[1R-[1a[S*(2)],3B]]-
chryzantemat
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Pyretrin Il [Pyrethrin 11]: 204-462-6 | 121-29-9 27 35
O-[2-metyl-4-ox0-3-(penta-2,4-dienyl)
cyklopent-2-enyl]-[1R-[1a[S*(Z)],3B]]-3-
(3-metoxy-2-metyl-3-oxoprop-1-enyl)-
2,2-dimetylcyklopropankarboxylat

Cinerin | [Cinerin I]: 246-948-0 | 25402-06-6 5 10
[3-(but-2-enyl)-2-metyl-4-oxocyklopent-
2-enyl]-2,2-dimetyl-3-(2-metylprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat

Cinerin Il [Cinerin II]: 204-454-2 | 121-20-0 8 15

O-[3-(but-2-enyl)-2-metyl-4-oxocyklo
pent-2-enyl]-2,2-dimetyl-3-(3-metoxy-2-
metyl-3-oxoprop-1-enyl)cyklopropan
karboxylat

Jasmolin | [Jasmolin I]: Ziadne 4466-14-2 4 10
2-metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyklopent
2-enyl[1R-[1a[S*(2)],30]]-2,2-dimetyl-3-
(2-metylprop-1-enyl)cyklopropankarbo-
xylat

Jasmolin Il [Jasmolin Il]: Ziadne 1172-63-0 4 10
2-metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyklopent-
2-en-1-yl[1R-[1a[S*(Z2)],3B(E)]]-2,2-di
metyl-3-(3-metoxy-2-metyl-3-oxoprop-
1-enyl)cyklopropankarboxylat

Okrem toho latka obsahuje az do 40 zloziek pod 1 %.

Je mozné uvazovat aj o identifikacii latky ako dobre definovanej viaczlozkovej latky
so Siestimi hlavnymi zlozkami (reakéna zmes pyretrinu |, pyretrinu Il, cinerinu I,
cinerinu Il, jasmolinu | a jasmolinu II).

Latka sa povazuje za “latku prirodného povodu®, pokial vyrobny proces spociva len
v “drveni” a v takom pripade je vynata z povinnosti registracie s vynimkou pripadu,
ked splfia kritéria pre klasifikaciu ako nebezpecna podla smernice 67/548/EHS.

2, Je reakéna zmes izolovanych izomérov Jasmolin | a Il pokryta
registraciou oleja?

Na reakénu zmes izolovanych izomérov jasmolinu | a Il sa nevztahuje registracia
oleja Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae, kedZe jednotlivé zlozky
sa neprekryvaju s celou UVCB latkou a naopak. Reakéna zmes jasmolinu | a Il
sa povaZzuje za rozdielnu latku.

Reakénu zmes jasmolinu | a jasmolinu || mozno povazovat za viaczlozkovu latku
(podrobny navod pozri v kapitole 4.2.3) s dvomi hlavnymi zloZzkami.

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 80




Pre dostato¢nu identifikaciu latky sa povazuju za nevyhnutné nasledujuce informacie:

nazov latky |reakcna zmes

podfa lUPAC | 5_metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyklopent-2-enyl[1 R-[1a[S*(2)],30]]-2,2-

a

dimetyl-3-(2-metylprop-1-enyl)cyklopropankarboxylat

2-metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyklopent-2-én-1-yl[1R-[1a[S*(Z)],3B(E)]I-
2,2-dimetyl-3-(3-metoxy-2-metyl-3-oxoprop-1-enyl)cyklopropankarbo-

xylat
iny ndzov |reakéna zmes Jasmolinu | a Jasmolinu Il
Cistota
latky
Informacie o zlozeni — hlavné zlozky v % (hmotnostnych)
nazov zlozky & ES |&islo CAS min | max
Yo Yo
Jasmolin I: Ziadne |4466-14-2 40 60
2-metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)
cyklopent-2-enyl[1R-[1a[S*(Z)],
3B1]-2,2-dimetyl-3-(2-metyl
prop-1-enyl)cyklopropankarbo-
xylat
molekulovy vzorec C21H3003
Struktarny vzorec K/L
G 0\\\\0\‘.‘. \\\\\\ NS
(0]

O
molekulova hmotnost’ M = 330 g/mol
Jasmolin Il: Ziadne |1172-63-0 35 65
2-metyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)
cyklopent-2-én-1-yl[1R-[1a[S*
(2)],3B(E)]]-2,2-dimetyl-3-(3-
metoxy-2-metyl-3-oxoprop-1-
enyl)cyklopropankarboxylat
molekulovy vzorec C22H300s5
Struktarny vzorec o

2 - OW \\\\\\ o £
o [¢]
(0]

molekulova hmotnost’ M = 374 g/mol
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3. Mozno syntetizovanu zmes (reakénu zmes) dvoch izomérov povazovat’
za totoznu so zmesou izomérov izolovanych z chryzantémového oleja ?

V pripade chemicky dobre definovanych latok, ktoré su dostatoCne opisané svojimi
zlozkami, nezalezi na tom, Ci je latka izolovana z extraktu alebo sytnetizovana
chemickym procesom. Z toho dévodu syntetizovanu reakénu zmes jasmolinu | a Il
mozno povazovat za totoZnu so zmesou izomérov izolovanu z chryzantém, a to aj
vtedy, ak pochadza z rozlicnych vyrobnych procesov za predpokladu, Ze Cistota
zmesi a rozsah koncentracii hlavnych zlozZiek su totozné.

4. Zaver

Identifikuju sa dve latky:

1. Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae; olej ziskany z rozdrvenych kvetov
a listov extrakciou vody s etanolom (1:10)

2. Reakéna zmes izomérov jasmolinu | a jasmolinu I, nezavisle od vyrobného
procesu latky.

Ak by sa latky uvedené vySSie pouzili len v pripravkoch na ochranu rastlin
a biocidnych vyrobkoch, povaZovali by sa podfa REACH za registrované (¢lanok 15).

7.8 FENOL, IZOPROPYLOVANY, FOSFAT

Fenol, izopropylovany, fosfat (3:1) je UVCB latka, u ktorej sa variabilita izopropylovej
jednotky neda uplne definovat.

1. Nazov a iné identifikatory

nazov IUPAC alebo iny fenol, izopropylovany, fosfat (3:1)
medzinarodny chemicky nazov

iné nazvy fenol, izopropylovany, fosfat

fenol, izopropylovany, fosfat (3:1) (na zaklade
molarneho pomeru 1:1 propylénu s fenolom)

Cislo ES 273-066-3
nazov ES izopropylovany fenol,
ester s kyselinou fosfore¢nou (3:1)
popis ES /
Cislo CAS 68937-41-7
nazov CAS fenol, izopropylovany, fosfat (3:1)
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2, Informacie o zlozeni — hlavné zlozky

Hlavné zlozky

molekulovy | typicka rozsah
Nazov IUPAC Cislo CAS | cCislo ES vzorec konc. konc.
Hillova metdda | (hmotn.%) | (hmotn.%)

izopropylovany fenol, | 68937-41-7 |273-066-3 | neSpecifikovany
ester s kyselinou
fosfore¢nou (3:1)

Hlavné zlozky

nazov ES Popis ES
izopropylovany fenol, ester s kyselinou fosfore&nou (3:1) /

nazov CAS Cislo CAS
fenol, izopropylovany, fosfat (3:1) 68937-41-7
7.9 KVARTERNE AMONIOVE ZLUCENINY

Spolo¢nost syntetizuje nizSie uvedené latky:

Latka A

Kvartérne amoniové zluceniny, di-(C1o-1s-alkyl)dimetylamdnium-chloridy
ES Cislo 294-392-2

CAS Cislo  91721-91-4

Rozdelenie podra dizok uhlikového retazca:

Cio 10 %
Cu 5,5 %
Ci2 12 %
Ci3z 7,5 %
Cia 18 %
Cis 8 %
Cie 24 %
Ci7 7 %
Cis 8 %
Latka B
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Kvartérne amonioveé zluceniny, N,N-dimetyl-N,N-dialkyl-, alkyl je z kokosu, chloridy
ES &islo 263-087-6

CAS ¢islo  61789-77-3

Spolo¢nost nepozna presné zloZenie tejto latky.

Latka C

Didodecyldimetylaménium-bromid

Latka D

Didodecyldimetylaménium-chlorid

Latka E

Latka E sa vyraba ako reakénda zmes didodecyldimetylaménium-bromidu
a didodecyldimetylamonium-chloridu (reakéna zmes latok C a D)

Latka F

Kvartérne amonioveé zlu€eniny, di-C44.1s-alkyldimetylamdnium-chloridy
ES &islo 268-072-8

CAS ¢islo  68002-59-5

Rozdelenie podra dizok uhlikového retazca:

Cus 20 %

Cis 10 %

Cie 40 %

Ci7 10 %

Cis 20 %
Latka G

Kvartérne amoniové zlu€eniny, di-C4-2-alkyldimetyl-chloridy

Rozdelenie podla diZzok uhlikového retazca (jedna &iarka v indexe oznaduje dvoijit
vazbu, dve Ciarky v indexe oznacuju trojitu vazbu):

Cs4 0,5 %
Cs 3,0 %
Cs 6,0 %
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C1o 10,0 %

C12 12,0 %
Cus 24,0 %
Cie 20,0 %
Cis 16,0 %
Cig 2,0%
Cig~ 0,5 %
Co2o 4,0 %
Co 2,0 %

Spolo€nost na pomenovanie zatial pouziva len latku B (kvartérne amoniové
zlu€eniny, N,N-dimetyl-N,N-dialkyl, alkyl je z kokosu, chloridy, ES ¢islo 263-087-6,
CAS C¢Cislo 61789-77-3), pretoze je najvhodnejSia pre vSetky latky (latky A az G).
Spolo¢nost by chcela vediet, &i je mozné pokryt vSetky latky (A az G) jednou
registraciou latky B.

1. Vseobecné poznamky

Uhfovodiky (parafiny, olefiny) pochadzajuce z tukov a olejov alebo syntetickych
nahrad sa identifikuju dlzkou uhlikového retazca alebo podla pdvodu (deskriptor
alkylu), podfa funkénej skupiny (deskriptor funkénej skupiny), napr. amonium,
a podla aniénu/katiénu (deskriptor soli), napr. chlorid. Distribucia diZok uhlikového
retazca, napr. Cg.1g, Sa vztahuje na uhfovodiky

- nasytené

- linearne (nerozvetvené)

- s uvedenim vSetkych hodnét poctu uhlikov (Cg, Cy, Cio, C11, ...., Cys),
zatial €o uzky rozsah poctu uhlikov sa neprekryva so SirSim a naopak

V opacnom pripade sa uvadza takto:

- nenasytené (C1p nenasytens)

- rozvetvené (C1o rozvetvens)

- s parnym poc¢tom uhlikov (C12-1g parne)
Uhlikové retazce opisané zdrojom musia pozostavat z distriblcie, ktora sa vyskytuje
v zdroji, napr. alkylaminy z loja:

Alkylaminy z loja su z 99 % primarne, linearne alkylaminy s linearnym retazcom,
u ktorych je takato distribucia dlzky uhlikového retazca (Ullmann, 1985) [jedna Ciarka
v indexe oznacuje dvoijitu vazbu, dve Ciarky v indexe oznacuju trojitu vazbul:

C12 1 %
Cus 3 %
Cis 1 %
Cis 0,5 %

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 85



Cie 29 %

Cie 3 %
Ci7 1 %
Cis 23 %
Cis 37 %
Cig- 1,5 %
2. Ako identifikovat’ latky pre ucely registracie?

V nasledujucej Casti sa kazda latka porovnava s latkou B (ktora sa doteraz pouzivala
na pomenovanie), aby sa posudilo, ¢i obe latky mozno povazovat za totozné.

Porovnanie latok A a B

U latky B pochéadzajucu ,z kokosu“ je distriblcia dizok uhlikového retazca takato
(Ullmann, 1985) [jedna Ciarka v indexe oznacuje dvoijitu vazbu, dve Ciarky v indexe
oznacuju trojitu vazbul:

Cs 0,5 %
Cs 8 %
C1o 7 %
C12 50 %
Cus 18 %
Cie 8 %
Cis 1,5 %
Cig 6 %
Cig~ 1 %

TakZe distribucia dizok uhlikového retazca latky A sa lisi od distriblcie diZzok
uhlikového retazca latky B ,z kokosu®. KedZe kvalitativhe a kvantitativhe zlozenie
tychto dvoch latok sa vyrazne 1i8i, nemoZzno ich povaZovat za totozné.

Porovnanie latok B a C

Latka B “kvartérne amoéniové zlu€eniny, N,N-dimetyl-N,N-dialkyl, alkyl je z kokosu,
chloridy” je opisana ako zmes zloZiek s rozdielnymi dizkami uhlikového retazca (Cg
az Cqg parne, linearne, nasytené a nenasytené), zatial ¢o latka C je opisana len
jednou zlozkou s jednym definovanym a nasytenym retazcom (Ci) s rozdielnym
aniénom (bromid). Preto latku C nemozno povaZzovat za totoznu s latkou B.

Porovnanie latok B a D
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Latka B “kvartérne amoéniové zluceniny, N,N-dimetyl-N,N-dialkyl, alkyl je z kokosu,
chloridy“je opisana ako zmes zloZiek s rozdielnymi diZzkami uhlikového retazca (Cs
az Cqg parne, linearne, nasytené a nenasytené), zatial ¢o latka D je opisana jednou
zloZkou s definovanym a nasytenym retazcom (C42) a s rovnakym aniénom (chlorid).
Latky B a D maju rozdielne nazvy a nemozno ich povazovat za rovnaku latku,
pretoZe latka s jednou zlozkou nie je pokryta latkou so zmesou, ktora obsahuje
aj tuto zlozku a naopak.

Porovnanie latok B a E

Latka E je zmesou latok C a D. Obidve maju nasyteny retazec Ci,, ale rozdielne
anioény (bromid a chlorid). Latka B “kvartérne amoéniové zluceniny, N,N-dimetyl-N,N-
dialkyl, alkyl je z kokosu, chloridy” je opisana ako zmes zloZiek s rozdielnymi dizkami
uhlikového retazca (Cs az Cqg parne, linearne, nasytené a nenasytené) a chloridom
ako aniénom. Jednako, latka E sa je opisana len uhlikovym retazcom Ci;
s bromidom ako dalsim aniénom. Latky B a E preto nemozno povazovat za totozné.
V dosledku toho je potrebné latku E registrovat samostatne.

Porovnanie latok B a F

Latka F “kvartérne amoniové zluceniny, di-Ci4.1g-alkyldimetylaménium-chloridy“ je
zmesou zloZiek s rozdielnymi dizkami uhlikového retazca (Ci4 aZ Cyg pérne
a neparne, linearne a nasytené). Latka F sa od latky B liSi zloZzenim a distribuciou
rozsahov diZky uhlikového retazca. Latka F ma uzky rozsah diZzok uhlikového
retazca a okrem toho aj uhlikové retazce C4s a C47. Latky B a F preto nemozno
povazovat za totozné.

Porovnanie latok B a G

Latky B a G sa zdaju byt velmi podobné, pretoZe distribucia dizok uhlikového
retazca sa pohybuje takmer v rovhakom rozsahu. Jednako, v latke G su aj uhlikové
retazce Cy4, Coo @ Co. Latka G ma $irsi rozsah diZzok uhlikového retazca ako latka B.
Latky B a G preto nemozno povazovat' za totozné.

3. Zaver

Uhlovodiky (parafiny, olefiny) mozno povazovat za rovnaku latku len vtedy, ked su
vSetky tri deskriptory (deskriptor alkylu, deskriptor funkénej skupiny a deskriptor soli)
rovnakeé.

V priklade uvedenom vysSSie sa deskriptory vzdy navzajom liSia. Latky preto
nemozno pokryt jednou registraciou latky B.

7.10 ROPNE LATKY

Vychadzajuc z navodu pre Specifické UVCB latky v kapitole 4.3.3.2 sa uvadzaju dva
priklady.
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7.10.1 Benzinova zmesna frakcia (C4-C12)

1. Nazov a iné identifikatory

Nazov

nazov IUPAC

alebo iny medzinarodny chemicky nazov

katalyticky reformovany benzin (ropny)

Zdroj

Identifikacia alebo popis zdroja frakcie

ropa

Proces

popis rafinaéného procesu

katalyticky reformacny proces

uhlikovy rozsah

C4-Ca2

rozsah teploty varu alebo
konecna teplota varu

30°C az 220°C

dalSie fyzikalne vlastnosti, napr. viskozita

pod 7 mm?/s pri 40°C (viskozita)

Cislo ES

Cislo CAS

nazov ES / nazov CAS
popis ES / popis CAS

273-271-8
68955-35-1
katalyticky reformovany benzin (ropny)

Komplexna zmes uhlovodikov ziskana
destilaciou produktov katalytického
reformacného procesu. Pozostava
z uhlovodikov, ktoré maju pocet
uhlikov prevazne v rozmedzi od C4
do C42 a vruca v rozmedzi od priblizne
30 °C do 220 °C (90 °F do 430 °F).
Obsahuje relativne vysoky podiel
aromatickych uhlovodikov a
uhlovodikov s rozvetvenym retazcom.
Tento podiel méze obsahovat 10
alebo viac objemovych % benzénu.

2. Informacie o zlozeni

Zname zlozky

Nazov IUPAC Cislo CAS Cislo ES rozsah konc. (hmotn.%)
benzén 71-43-2 200-753-7 1-10
toluén 108-88-3 203-625-9 20-25
xylén 1330-20-7| 215-535-7 15-20
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7.10.2 Plynové oleje (ropné)

1. Nazov a iné identifikatory

nazov IUPAC
alebo iny medzinarodny chemicky nazov

plynové oleje (ropné), tazka frakcia
z destilacie pri atmosferickom tlaku

Zdroj

Identifikacia alebo popis zdroja frakcie

ropa

Proces

popis rafinacného procesu

destilacia pri atmosferickom tlaku

uhlikovy rozsah

C7-Css

rozsah teploty varu alebo
konec¢na teplota varu

121°C az 510°C

d’alSie fyzikalne vlastnosti, napr. viskozita

20 mm?/s pri 40°C (viskozita)

Cislo ES
c¢islo CAS
nazov ES / nazov CAS

popis ES / popis CAS

272-184-2
68783-08-4

plynové oleje (ropa), tazka frakcia
z destilacie pri atmosferickom tlaku

Komplexna zmes uhlovodikov ziskana
destilaciou surového oleja. Pozostava
z uhlovodikov s po€tom  uhlikov
predovSetkym vrozmedzi od C;
do Css a s teplotou varu priblizne
od121°C do 510°C (od 250 °F
do 950 °F).

2, Chemické zlozenie
Nie su k dispozicii ziadne informacie.

7.11 ENZYMY

Vychadzajuc z navodu pre Specifické UVCB latky v kapitole 4.3.2.3 sa uvadzaju dva
priklady pre enzymové koncentraty: subtilizin (identifikovany nazvoslovim IUBMB +
inymi zloZzkami) a a-amylaza (identifikovana podla nazvoslovia IUBMB + produkénym

organizmom).

7.11.1 Subtilizin
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enzymovy protein
IUBMB cislo
nazvy IlUBMB

(systematicky nazov, nazov enzymu,
synonyma)

poznamky I[UBMB

reakcia

reakény typ

ES cislo
ES nazov
CAS cislo
CAS nazov

koncentracia enzymového proteinu

iné zlozky

iné proteiny, peptidy a aminokyseliny
uhlohydraty

lipidy

anorganickeé soli

doplnujuce parametre

substraty a produkty

subtilizin

3.4.21.62

subtilizin;

alkalaza; alkalaza 0.6L; alkalaza 2.5L; ALK-
enzym; bacilopeptidaza A; bacilopeptidaza B;
Bacillus  subtilis  alkalickda  proteinaza;
biopraza; biopraza AL 15; biopraza APL 30;
kolistinaza; (pozri tiez poznamky); subtilizin J;
subtilizin S41; subtilizin Sendai; subtilizin GX;
subtilizin E; atd.

Subtilizin je serinova endopeptidaza, priklad
typu skupiny peptidaz S8. Neobsahuje Ziadne
cysteinové rezidua (hoci tieto sa nachadzaju
v homologickych enzymoch). Varianty druhov
zahffhaju subtilizin BPN (tiez subtilizin B,
subtilopeptidazu B, subtilopeptidazu C,

Nagarse, proteinazu Nagarse, subtilizin
Novo, bakterialnu proteinazu Novo)
a subtilizin Carlsberg (subtilizin A,

subtilopeptidazu A, alkalazu Novo). Pévodne
EC 3.4.4.16 azahrnuté pod EC 3.4.21.14.
Podobné enzymy su produkované rbéznymi
kmenmi Bacillus subtilis ainymi druhmi
Bacillus [1,3]

hydrolyza proteinov so Sirokou Specifickostou
peptidovych vazieb a preferenciou pre velké

neutralne  reziduum v P1. Hydrolyzuje
peptidové amidy
hydrolazy;

pbsobiace na peptidové vazby (peptidazy);
serinoveé endopeptidazy

232-752-2

subtilizin

9014-01-1

subtilizin

26 %

39 %
11 %
1%
23 %

proteiny alebo oligopeptidy, voda
peptidy

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 90



7.11.2 a-amylaza

enzymovy protein

IUBMB ¢islo

nazvy IUBMB

(systematicky nazov, nazov enzymu,
synonyma)

poznamky IUBMB

reakcia

reakény typ

ES cislo

ES nazov

CAS ¢islo
suvisiace CAS disla

CAS nazov

koncentracia enzymového proteinu

iné zlozky

iné proteiny, peptidy a aminokyseliny
uhlohydraty

anorganické soli

doplnujuce parametre

substraty a produkty

a-amylaza

3.2.1.1
1,4-a-D-glukanglukanohydrolaza;
glykogenaza;

a-amylaza;

alfa-amylaza;

endoamylaza;

taka-amylaza A

Obcas pbsobi na Skrob, glykogén a pribuzné
polysacharidy a oligosacharidy; redukujuce
skupiny sa uvolfiuju v a-konfiguracii. Vyraz
‘a” sa vztahuje na pociatoénu anomérnu
konfiguraciu uvolnenej volnej skupiny cukru
a nie na konfiguraciu hydrolyzovanej vazby.

endohydrolyza 1,4-a-D-glukozidickych vazieb
v polysacharidoch obsahujucich tri alebo viac
D-glukézovych jednotiek viazanych v polohe
1,4-a-

hydrolazy;
glykozidazy;

glykozidazy, t.j. enzymy hydrolyzujuce O-
a S-glykozylové zlu€eniny

232-565-6

amylaza, o-

9000-90-2

9001-95-0; 9036-05-9; 9077-78-5;
135319-50-5; 106009-10-3; 70356-39-7;
144133-13-1

(v8etky su zrusené)

amylaza, o-

37 %

30 %
19 %
14 %

Skrob; glykogén; voda;
polysacharid; oligosacharid
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8 POPIS LATOK V PROGRAME IUCLID 5
Tento oddiel ilustruje, ako mozno v programe IUCLID 5 opisat rézne typy latok —

jednozlozkové, viaczlozkové, latky definované chemickym zloZzenim a inymi
identifikatormi a UVCB latky.

8.1 VSEOBECNE PRINCIPY

IUCLID 5 obsahuje tri délezité Casti tykajuce sa identifikacie latky:

ES zoznam' pod “Inventories* (zoznamy);

zoznam ,referencnych latok” (“Reference Substance®) pod “Inventories® (zoznamy);

Oddiely 1.1 a 1.2 subor udajov o latke (“Substance®).

"% IUCLID 5
File  Edit Go Window Help Elug,'!ns

QoM HEBE | ZR|%|%E8|:

IRVEnRteres

[

-
S !

ool s Erhd admirisianor

M.h Lizzr phemagament, Pals iariagamant V

Eilgins

¥V sugasnosti je implementovany iba ES zoznam. V neskorsej faze by do tohto oddielu mohli byt

pridané aj iné zoznamy, napr. TSCA (Toxic Substances Control Act).
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8.1.1 Zoznamy

Oddiel Zoznam obsahuje ES zoznam (ohladne vysvetliviek pozri kapitolu 3.3),
ktory centralne riadi a zabezpeCuje Eurdépska Komisia / Eurdépska chemicka
agentura, a zoznam referencnych latok, ktory je miestnym zoznamom, ktory riadia
a podla potreby aktualizuju samotni uzivatelia vo svojich vlastnych inStalaciach
programu.

Ked sa z ponuky zvoli ES zoznam (ES Inventory), uzivatel méze vyhladat a zobrazit
udaje zo zoznamu (t.j. ES Cislo, CAS Cislo, ES nazvy atd.). Tieto informacie su
urCené len na Citanie.

Volba ,Referenéna latka“ (Reference Substance) umoznuje uzivatelovi pristup k jeho
miestnemu zoznamu zlozZiek, ktory bude vyuzZivat na identifikaciu svojej latky
vo forme v akej je vyrobena, t.j. vratene necistét a pridavnych latok.

Inymi slovami, v zozname referenénych latok sa vytvaraju a centralne uchovavaju
zakladné prvky identifikacie latky. Referenctné latky mozno v pripade potreby
opakovane pouzivat pre rozne latky.

Priklad

Ak latka pozostava z: 91 % 1,2-dimetylbenzénu s 5 % 1,3-dimetylbenzénu ako
necCistotou, obidve zloZky 1,2-dimetylbenzén aj 1,3-dimetylbenzén musia byt
definované v Zozname referen¢nych latok. Vyplnené informacie su potom v zozname
uloZzené a udrziavané. V pripade, Ze sa tie isté zlozky objavia v dalSej latke
v odliSnych percentach, zobrazia sa v lokalnom zozname a informacie mézu byt
[ahko znovu pouZzité.

Oddiel ,Referenéna latka“ (Reference Substance) v programe IUCLID 5 znazornuju
nizSie obrazky. Tento oddiel je tu rozdeleny na samostatné obrazky, v programe
IUCLID je v8ak na jednej obrazovke.

Referenc¢na latka — ¢ast’ |

. Reference subsiance: 95—_4?‘—6.! o-xylene

General information

Reference substance name | oo g7

EC inventory

EC number | Z0Z-422-2 CAS number

ECnamei o lBE |

Molecular formula

Deszcription | |
| |

Mo EC information available

Justification | |E|

Obrazok ,Referenéna latka — Cast’ |) obsahuje:

- nazov referenénej latky (Reference Substance name)

Tento nazov mozno [ubovolne zvolit (v tomto pripade 95-47-6 / 1,2-
dimetylbenzén — o-xylén).
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ES zoznam (EC Inventory)

Prepojenie na ES zoznam urCeny len na Citanie, vratane zakomponovanych
informacii, ako napriklad ES ¢islo.

nie su k dispozicii Ziadne ES informacie (No EC information available)

Zoznam zvolitefnych moznosti (pick up list), v ktorom méze byt zdévodnené,
preCo nie su v ES zozname uvedené Ziadne informacie (napr. neuvadza sa
(not applicable), zatial nepridelené (not yet assigned)).

Referenc¢na latka — ¢ast’ Il

CAS information I~

CAS number [95-47-6

CAS name | g-wylene

IUPAC name

1,2-dimethylbenzene

Description

Synonyms

[ Eaoa. || EHear. | [ B oeee |
Related CAS information
CAS name | CAS humber Justification
m-xylene 108-38-3 isomer
p-xylene 106-42-3 isomer
mixture of xylenes 1330-20-7 mixture of isomers
| Eada. || ME [

Mam e

o-xylol
orthoxylene
o-dimethylbenzene
o-methyltoluene

Obrazok ,Referenéna latka — Cast' II“ obsahuje:

CAS informacie (CAS information) (CAS Cislo a CAS nazov), vratane suvisiacich
CAS informacii (Related CAS information)

Spravidla sa uvadza CAS Ccislo suvisiace s ES Ccislom. Pokial existuje viac
ako jedno CAS Cgislo (napr. zruSené CAS Cisla alebo CAS Cisla tej istej latky
pouzivané v rozdielnych legislativhych systémoch za ucelom opisu latky v sulade
s poziadavkami podla tychto systémov), uvadzaju sa ostatné CAS Cisla
ako suvisiace CAS Cisla;

nazov IUPAC (IUPAC name);
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Upozorniujeme, ze v policku “IUPAC nazov“ (IUPAC name) by sa mal uvadzat
(chemicky) nazov latok v anglickom jazyku. Toto policko by sa malo pouzivat
aj pre UVCB latky, ktoré sa opisuju prostrednictvom zdroja a procesu;

Poli¢ko opis (Description) pre dalSie informacie

V tomto policku by mali byt uvedené vsetky dalSie informacie relevantné pre opis
latky; napr. pre UVCB latky alebo mineraly;

synonyma (Synonyms)

Tu mozno uviest aj IUPAC nazvy v inych jazykoch.

Referenc¢na latka — ¢ast’ Il

Maolecular weight range| v| |105_155| | v| | |

Malecular formula |-gH10

SMILES notation |Cclccccclc

INChI | |nChi=1CBH10c1-7-5-3-4-6-8{7}2/h3-6H,1-2H3

Structural formula

r|_'ﬁ] Load... || ij Zoom... | | Stj Lielete |

Femarks

Obrazok “Referenéné latky — Cast' IlI“ obsahuije:

molekulovy vzorec (Molecular formula);
Molekulovy vzorec by mal byt uvedeny v sulade s Hillovou metoédou.

rozsah molekulovych hmotnosti (Molecular weight range)
zapis SMILES (SMILES notation);

kod InCHI (InCHI code)

Struktarny vzorec vo forme obrazku (Structural formula).
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8.1.2 Subor udajov o latke (IUCLID oddiel 1.1, 1.2, 1.3 a 1.4)

Subor udajov v programe IUCLID 5 obsahuje vSetky udaje o latke, ako napriklad
uzavery zaznamov Studii, informacie o klasifikacii a oznaCovani a chemickej identite
vratane zlozenia latky. Udaje su zoskupené do 11 oddielov.

Subor udajov o latke mozno vytvorit, vyhladat, prehliadat a aktualizovat v ponuke
s nazvom ,Latka“ (Substance).

V oddieli 1.1 a 1.2. suboru udajov ,Latka“ (Substance) su uvedené podrobné udaje
o identifikacii a zlozeni latky.

Identifikacia latky — €ast’ |

8 Mavigation Sllulll & Substance: O-XYLEME ¢ EURCPEAR COMMISSIE
Third party flags | P‘I

I/Query rezults rﬁ Section tree |

; |v| Third party |

1

B

Role in the supply chain
? 0 Related Information Role Tlags | W
B4 1 General Information

SRl L1 e rtification
D 1.2 Compaosition
oo 1.3 Identifiers Reference substance
<[ 1.4 Anakytical information
-] 1.5 Jaint submission
D 16 Spaohsars EC number EC name
-] 1.7 Suppliers |202_422-2 ! | |o—w|ene
D 1.5 Recipients

Role; [ | Manutacturer [ | Importer [ | only representative [ | Down

| [E] o-xylens J o-xylene f 95-47-4

: [ ] 1.9 Product and process oriented rese GRS [UibRr CAS hame

@ 2 Classification and Labelling |95—4?’—6 ) | |

[
- 3 Mamilfactur'e, use a_md expusure IUPAC name
(-9 4 Physical and chemical properties
[t %% 5 Environmental fate and pathways |D—K5-'IEHE
[# % & Ecotoxicalogical Information
- 7 Toxicological infarmation Type of substance
- B Analytical methods ol | . HTH ) |
-9 9 Residues in food and feedingstuffs —
[#- 9% 10 Effectiveness against target arganisms Qrigin | 4 ||T|| 4 |
g 11 Guidance on safe use -
%@ 1Z Literature search Trade names
%@ 13 Assessment Reponts Trade names flag | FT\
LY
‘\ Marm e
TG GX
Ortho-x
T
| Madd. || [Hedt. | | §H pelete |

Oddiel 1.1 (Identifikacia latky) obsahuje:

- Referencna latka (Reference Substance)

Tu by sa malo vytvorit’ prepojenie na ten zaznam v zozname referenénych latok,
s ktorym latka suvisi. Podla neho je latka nazvana.

- typ latky (Type of Substance)
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Zo zoznamu zvolitelnych moznosti sa vybera typ latky, napr. méze byt zvolena
jednozlozkova latka.

- obchodné nazvy (Trade names)

Tu mdéZu byt uvedené vsetky interné a externé nazvy pouzivané v spolo¢nosti.

Oddiel 1.2 (Zlozenie latky) obsahuje opis zlozenia latky, vratane prepojenia
na prislusné zakladné prvky identifikacie v zaznamoch v zozname referenénych
latok. Uvadzaju sa tu vSetky zlozky (napr. hlavné zlozky, necistoty) latok vo forme,
v akej su vyrobené, ako aj pridavné latky.

Priklady vratane podrobného navodu, ako vyplnit oddiel 1.2 v programe IUCLID 5,
su uvedené v kapitole 8.2.

Oddiel 1.3 (ldentifikatory) obsahuje informacie potrebné na identifikaciu latok
z hlfadiska informa&nych technoldgii (IT), napr. uzivatel méze uviest identifikator,
ktory pouziva pre tu istu latku v inom IT systéme, ako napriklad v systéme kariet
bezpeCnostnych udajov. V dosledku toho sa zlepSi aj vymena udajov
medzi programom IUCLID 5 a inymi systémami. Nie je suc€astou identifikacie latok,
ako sa opisuje v tomto usmerneni.

Oddieli 1.3 umoznuje uchovavanie identifikacnych Cisiel, ktoré sa pridefuju v ramci
roznych regulanych programov (napr. registratné C¢&islo REACH). Ani tieto
informacie nie su sucastou identifikacie latok, ako sa opisuje v tomto usmerneni.

Identifikacia latky — €ast’ Il

" O-XYLENE { o-xylene / o-xylene / 95-47-6 / EUROPEAN COMMISSION - European Chemicals Bureau / Ispra (VA) [ Italy - IUCLID 5
Eile  Edit Go Window Help Plugins

PO AT E]&] | | B @

— || Analytical infermatioen

_|1n

p

Analytical methods |z 5.7, Description of the analytical methods or the appropriate bibliographical references Tor the identification of the subs
- 0 Related Infarmation and spectral data |yance and, where appropriate, for the identification of im purities and additives (room for attachments belowh
‘e 1 Ceneral Information
S 1.1 Idemtification
|] 1.2 Composition
17 1.3 Identifiers
|] 1.4 Analytical information

-6

| ) MethodOfAnaly sis.pdf / 1000.23 KB \ H %|

S 1.5 Joint submission Optical activity |2.2 7. Information on optical activity and typical ratio of {stereo} isomers (if applicable and appropriate)
| ] 1.6 Sponsors

1] 1.7 suppliers

h |] 1.8 Recipients

|] 1.9 Product and process oriented rese
2 Classification and Labelling

S 3 Manufacture, use and exposure Results of analysis
4 4 Physical and chemical properties ¥ 2 S

S Environmental fate and pathways

& Ecotoxicalogical Infarmation £.0. GC-pS-M5 E @ | ¥
@ 7 Toxicological information
- Tg B Analytical methods Analysis type |e.g GC-MS-MS g |
- 9 Residues in food and feedingstuffs
- 10 Effectiveness against target organisms Tested substance |as described in Chapter 1.2 . |
---fge 11 Cuidance on safe use
---%ge 12 Literature search o
@ 13 Assessment Reports |‘@Results.puw 1000.23 KB : |\Q,|

=28
&
=28
&
=28
&

Method used |Referto the method used (room for attachments below) = |

Remarks | any futher remarkis)
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Oddiel 1.4 (Analytické informacie) obsahuje analytické informacie o latke®,
vratane informacii o jej optickej aktivite.

8.2 PRIKLADY AKO VYPLNAT IUCLID 5

Priklad vypinania v programe IUCLID 5 pre jednozloZzkové latku je uvedeny v kapitole
8.2.1, priklad pre viaczlozkovu latku v kapitole 8.2.2, priklad pre latku definovanu
chemickym zlozenim a inymi identifikatormi v kapitole 8.2.3 a priklad pre UVCB latku
v kapitole 8.2.4.

8.2.1 Jednozlozkova latka

Priklad: Jednozlozkova latka

Nazov 1,2-dimetylbenzén

Hlavna zlozka typicky obsah | dolna hranica obsahu | horna hranica obsahu
(hmotn.%) (hmotn.%) (hmotn.%)

1,2-dimetylbenzén 91 88 93

Necistoty

1,3-dimetylbenzén 5 2 7

1,4-dimetylbenzén 2 0,5 3

voda 2 0,5 3

V oddieli 1.1 je uvedeny nazov latky. Podla tohto usmernenia ide o jednozlozkovu
latku s nazvom “1,2-dimetylbenzén®. V programe IUCLID 5 to znamena, Ze subor
udajov o latke by mal byt prepojeny s referenCnou latkou 1,2-dimetylbenzén v oddieli
1.1.

=08 & Substance: o=xXylene [ o-xyvlene f o-xyelene f o-xyvelene f 95-47-6 [ Eu

& Nawigation

r Query rezults r i Section tree |

Substance identification

|:| ¥ Chemical name
# Leqal entity flags | g
[F-§ 0 Related Information .
L‘-]f 1 Cereral Substance Information Legal entity
----- ﬂ 1.1 substance identification
------ [ 1.2 Subztance com position Role in the supply chain
...... [ 1.3 1gentifiers Role flags | P
------ ﬂ 1.4 Analytical information
------ [7] 1.5 Classification and Labelling Rale:

------ [ 1.6 )aint submizsian !

...... [ 1.7 spansars < Reference substance

------ [ 1.8 suppliers

o[ ] 1.9 Recipients \"’\—J
[ 1.10 Product and process arierted re||| Type of substance

@* £ Manufacture, use and exposure
@ 3 Physical and chemical properties
E 4 Environmental fate and pathway =
G- 5 Ecotoxicological Information

20

Composition

Origin
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V kapitole 1.2 je definované zlozZenie latky:

stupen Cistoty (Degree of purity)

V pripade jednozlozkovej latky by sa tu mal uviest stupen Cistoty hlavnej zlozky
(za normalnych olkolnosti = 80 %) (dolna a horna medzna hodnota).

zlozky (Constituents)

V pripade jednozloZkovej latky sa tu uvadzaju chemické identifikatory (ES Cislo
a ES nazov, CAS Cislo a CAS nazov, IUPAC nazov). Chemicka identita je
definovana prepojenim na referenénu latku.

Poli¢ko ,poznamky“ (remarks) mdéze byt pouzité pre akékolvek dalSie informacie.
V pripade odchylky od pravidla 80 % sa pouzije na zdévodnenie (pozri kapitolu
4.2.2).

rQuew results ”g Section tree ‘

Degree of purity
P

o~

| aF

| 62 F JEdF ] Eme

B 0 Related Information
b4 1 General Substance Information

L5 ceco 10D
[ 1.3 Identifiers

|J 1.4 Analytical information
|j 1.5 Classification and Labelling

Constituants

o-xylene f 1,2-methylbenzene / o-xyelene / 85-47-8

|J 1.& Joint submission | F‘
[ 1.7 sponsors

Reference substance

7] 1.8 Suppliers

-] 1.9 Recipients

-] 1.10 Product and process oriented re
[+ 2 Manufacture, use and exposure

[ 3 Physical and chemical properties
- 4 Enironmental fate and pathvays
G
B

i@ S Ecatoxicological Information
- 6 Toxicological information
--g 7 Preliminary: Analytical methods for det
[+ G Preliminary: Effectiveness against targe
- 9 Cuidance on safe use
g 10 Literature search
T 11 Assessment Reponts
i@ 30X TechniData Test Section

EC number

CAS number

IUPAC name

EC name

CAS name

Proportion (typical) | v‘ ‘91

| Lo |

| [z =)

Propomon(rea\)|> v‘ ‘33

| [ o o2 | [siwm o

Remarks |

Iramasritine

necistoty (Impurities)

Aspon jednym chemickym identifikatorom (ES &islo a ES nazov, CAS ¢islo a CAS
nazov, IUPAC nazov) by mali byt Specifikované necistoty v koncentracii 2 1 %
(alebo vySSej ako ktorykolvek dolny koncentracny limit, pokial je to relevantné
pre klasifikaciu latok). Chemicka identita je definovana prepojenim na referencnu
latku. V pripade kazdej necistoty sa v hmotnostnych % (w/w) uvedie koncentracia
(typicka a rozsah).

Na doplnenie celkovej koncentracie do 100 % sa uvedie poCet a celkova
koncentracia ne$pecifikovanych necistét (ak je to zname).

pridavné latky (Additives)

Chemickymi identifikatormi (ES C&islo a ES nazov, CAS &islo a CAS nazov, IUPAC
nazov) musia byt Specifikované vsetky pridavné latky. Chemicka identita
je definovana prepojenim na referencnu latku. V pripade kazdej pridavnej latky sa
v hmotnostnych % (w/w) uvedie koncentracia (typicka a rozsah).
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8.2.2 Viaczlozkova latka

Priklad: Viaczlozkova latka

Nzov Reakéna zmes 1,4-dimetylbenzénu, 1,2- dimetylbenzénu
a 1,3- dimetylbenzénu

Hlavné zlozky typicky obsah dolna hranica horna hranica obsahu

(hmotn.%) obsahu (hmotn.%)

(hmotn.%)

1,4-dimetylbenzén 35 30 40
1,2-dimetylbenzén 30 25 35
1,3-dimetylbenzén 25 20 30
Necistoty
voda 10 5 12

Podla tohto usmernenia ide o viaczlozkovu latku s tromi hlavnymi zlozkami s nazvom
‘reakéna zmes 1,4-dimetylbenzénu, 1,2-dimetylbenzénu a 1,3-dimetylbenzénu®.
Voda predstavuje zvySok rozpustadlo, ktoré z latky nemozno dalej separovat a mala
by sa povazovat za necistotu a nie za hlavnu zlozZku.

V programe IUCLID 5 to znamena, Ze subor udajov o latke by mal byt prepojeny
s referenCnou latkou “reakéna zmes 1,4-dimetylbenzénu, 1,2-dimetylbenzénu a 1,3-
dimetylbenzénu“ (pozri oddiel 1.1).

m Reaction mass of 1,4-dimethylbenzene, 1,2-dimethylbenzene and 1,3-dimethylbenzene / Reaction mass of 1 ,4-dimethylbenzene, 1,2-dimethylbenzene and... E@

Eile Edit Go MWindow Help Plugins

| (H] — \
P OMHE |@E 5|+ | 1B e
ﬂ.. Mavigation =0 é Substance: Reaction mass of 1,4-dimethylbenzene, 1,2-din =
rquw resuls rt Section tree | —!| Substance identification
hd .
|— Chemical natme |Reaction mass of 1,4-dimethylbenzene, 1,2-dimethylbenzene and 1,3-dimethy lbenzene ; | A
- A
7
" | Legal entity flags | P |
? 0 Related Information —
=@ 1 General Information LEGa'E”“W| i EUROPEAN COMMISSION - European Chemicals Bureau / lspra (UA) / aly : “)| 5
D 1.1 Identification Third pany flags - —
|J 1.2 Composzition | 1 |
[ 1.3 Identifiers Third nany| ) ‘ 7| 7
[ 1.4 Anaytical inform ation =l
[ 1.5 Joint submission Role in the supply chain
w16 Sponsors Role flags =
[ 1.7 suppliers | ! |
[ 18 Recipiems Role: || Manufacturer Imparter | Only representative Dawnstream user
D 1.9 Product and process oriented resear
4@ 2 Classification and Labelling Refarence substance
B 3 Manuracture, use and exposure & ar
_? ’ ) " ) | I Reaction mass ot 1,4-dimethyloenzene, 1,2-dimethyloenzene and 1, 3-dimethylbenzene / 1330-20-7 4 H}| 4lFd
- 4 Physical and chemical properties —
g 5 Environmental fate and pathways EC num ber EC name
- & Ecotoxicological Information |215,535,7 A ‘ ‘xylene |
- 7 Taxicalogical infarmatinn
- 8 Analytical methods CAS number CAS hame
A 8 Residues in food and feedingstuffs |133072077 | ‘ ‘ |
B 10 Effectiveness adainst taroet organisms

Chemicka identita, typicka koncentracia a koncentracny rozsah je pre kazdu latku
Specifikovany v kapitole 1.2. Chemicka identita je definovana prepojenim
s referencnou latkou.

Centrum pre chemické latky a pripravky — reach.ccsp.sk 100




rQuEry results rg Section tree

|:| Censtituents

E] |~
@ 0 Related Information 30 % (nfwh 0-xylene [ o-xylene [ 95-47-8 = 3
= A2 1 General Information

o] 1.1 Identification [(F

[ 1.3 1denuifars Reference substance | 3] o-xylene / o-xylene / 95-47-6 _ “£|

D 1.4 Analytical information BE mumlbar £ name

=[] 1.5 Joint submission

[z02-422-2 4] [o-nylene

[7] 1.6 Sponsors
L[] 17 Suppliers CAS humber CAS name
L[] 1.8 Recipients

: |95—47—6 -||
S ] 1.9 Product and process oriented resear

-4 2 Classification and Labelling IUPAC name

@ 3 Manufacture, use and exposure |n-xwens

® 4Physical and chemical properties
- 5 Environmental fate and pathuays Typical concentration |_.| |W|
- 6 Ecotoxicological Information R —
- 7 Toxicological information Concentration range |:| |25 | |:‘ ‘35 ‘ ‘%(me,) -
- 8 Analytical methods e — e

4@ 9 Residues in food and feedingstuffs BERTEIES |
% 10 Effectiveness against target arganisms
- 11 Cuidance on safe use p-xylene  p-xylene j 106-42-3 & 4
- 12 Literature search
@ 13 Assessment Reports ‘ F
Reference substance | I3 p-wylene  p-xylene { 106-42-3 1 “;|
EC humber EC hame
[203-306-5 ] [pylene
- - - . . - v , - s -
8.2.3 Latka definovana svojim chemickym zlozenim spolu s inymi

identifikatormi

V niektorych pripadoch su na jednoznaénu identifikaciu latky potrebné aj iné hlavné
identifikatory (pozri kapitolu 4.2.4). Tieto doplfiujuce parametre sa v ramci daného
typu liSia pre kazdy typ latky. Jednako, doplfiujuci parameter ma pre identifikaciu
latky zasadny vyznam. Napriklad v pripade mineralov je na identifikaciu
mineralogického zloZenia a kryStalickej Struktury délezité spojit vysledky
elementarneho zlozenia so spektralnymi ddajmi, Co sa potom potvrdi
charakteristickymi fyzikalnymi a chemickymi vlastnostami (pozri tiez priklad v kapitole
7.3).

Fyzikalno-chemické vlastnosti, ako napriklad:

- kry$talicka Struktura (zistena rontgenovou difrakciou)

- tvar

- tvrdost

- bobtnavost
- hustota

- povrchova plocha (Specificky povrch)
- atd.
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Priklad: Latky definované chemickym zloZzenim spolu s dalSimi identifikatormi

Specifickym minerdlom moézu byt priradené $pecifické doplnkové hlavné
identifikatory, pretoze mineraly maju charakteristické fyzikalno-chemické vlastnosti
ktoré umoznuju ich uplnu identifikaciu, napr.:

- velmi nizka tvrdost’ mastenca

- bobtnavost' bentonitu

- tvar diatomitu (opticky mikroskop)

- velmi vysoka hustota barytu

- Specificky povrch (adsorpcia dusika)

Tento typ informacii by mal byt u referenénej latky uvedeny v poliCku pre opis,
s ktorym je prepojeny subor udajov (oddiel 1.1 programu IUCLID 5).

IUPAC name

IUPAC mame of the mono or multiple canstituent substance

Description

L very I-:uwharﬁness fortalc \
. swelling capacity of bentonite
. shapes of diatomite {optical microscope)
. very high density of barite
L zurface area {hitrogen adsorption)
8.24 Latka UVCB

UVCB latky bud nemozno jednoznacne Specifikovat pomocou IUPAC nazvu
jednotlivych zloziek, kedze nemozno identifikovat' vSetky zlozky; alebo ich mozno
Specifikovat vSeobecne, ale vzhladom na Vviariabilitu presného zloZenia
s nedostato¢nou presnostou. Hlavné identifikatory UVCB latok suvisia so zdrojom
latky a pouzitym procesom. Vzhladom na nedostatocné rozliSovanie medzi zlozkami
a necistotami v pripade UVCB latok by sa nemali pouzivat vyrazy “hlavné zlozky“
a “necistoty”.

Jednako, pokial je to zname, malo by sa uviest chemické zloZenie a identita zloZiek.
ZloZzenie mozno opisat’ aj vSeobecnejSie, napriklad “linearne mastné kyseliny Cs-C16*
alebo “etoxylaty alkoholov s alkoholmi C1o-C14 a 4-10 etoxylatovych jednotiek®.

Na ucel Specifikacie UVCB latky sa uplatriuje ten isty systém, aky uz bol opisany
v pripade jednozloZzkovych a viaczloZzkovych latok. Samotna latka je Specifikovana
referencnou latkou, ako aj znamymi zlozkami.

Je doblezité poznamenat, ze pri definovani latky ako referen¢nej latky by sa mal
v policku ,IJUPAC nazov‘ (IUPAC name) uviest (chemicky) nazov UVCB latky
(hoci UVCB latka ma len zriedkavo “klasicky® IUPAC nazov). Policko ,opis”
Description) by sa malo pouzit pre dodato¢né informacie (napr. reakéné podmienky).
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Priklad: Latka UVCB

Nazov |destilaty (uholné), vysokoteplotné, benzénova frakcia

Popis |Destilat zfrakCnej destilacie vysokoteplotne spracovaného uhlia
s pribliznym destilatnym rozsahom od 30°C do 180°C (od 86 °F
do 356 °F). Obsahuje hlavne od C,4 do Cg alifatické a aromatické uhlovodiky
s obsahom sirouhlika, cyklopentadiénu a trochu sirovodika.

EC inventory

EC number Y CAS number E 4/|§|
EC name | |

Molecular formula

Description

Mo EC information available

Justification | “E'

Reference substance information

LE

CAS information

CAS number |185323-42-6

CAS name | gistillates fcoal), high-temperature, benzole fraction

IUPAC name

The name of the UWCE should be reported in this field. In this case "distillates {coal), high-temperature, benzole fraction”.

Alzowhen no IUPAC name can be derived, the name of the substance should be reported in this field

Dascription

The description of any additonal information should go into this field, in this case.:

The distillate from the fractional distillation of high-temperature coal having an approximate distillation range of 30°C to 138°C (36°F 10 356°F). Com
posed primarily of C4 to C6 alifatic and aromatic hydrocarbons with carbon disulfide, cyclopentadiene and some hydrogen sulfide.

V pripade suboru udajov o latke plati to isté ako je opisané pre jednozlozkové
a viaczlozkoveé latky. Subor udajov je prepojeny s referencnou latkou, ktora latku
definuje v oddieli 1.1.

~4E 1 General Substance Information ol S
------ D 1.1 Substance identification
------ G 1.2 Substance compazition Role in the supply chain
------ [ 1.3 Identifiers Rale flags | I
------ |j L4 Anzlytical inform ation
______ [ 1.5 Classification and Labelling Role: [ ] Manufracturer [ |Importer [ | Sole representative

------ D Le ot submission |
______ [ 1.7 sponsors < Refarence substance

------ |j 1.8 Suppliers w)
------ |j L2 Recipients

Zname zlozky su definované prisluSnymi referenCnymi latkami, ako je opisané
pre jednozlozkové a viaczlozkové latky.
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8.3

UVADZANIE ANALYTICKYCH INFORMACII

Analytické informacie sa uvadzaju v kapitole 1.4. Tato kapitola pozostava z dvoch

Casti:

- Analytické informacie

- Vysledky analyz

T Navigation

Query results rﬁ Section tree |

=0 6 Substance: O-XYLEME { o-xylene f o-xylene f 95-47-6 [ E

Analytical information

b P
2 ‘ =
Ey
Analytical Methods |2 3.7, Description of the analytical methods or the appropriate bibliographical references for the identification of the su
- 0 Related Infarmation and spertral data | psrance and, where appropriate, for the identification of impurities and additives (room Tor attachments belov,

fin?

'e 1 Ceneral Information
L[] L1 1dentification
+[] 1.2 Camposition
[ 1.3 1dentifiers
H 4 Analytical information
[ 1.5 Juint submission
|:] 1.6 Sponsors
] 1.7 suppliers
; |j 1.8 Recipients
|] 1.9 Product and process oriented resear
2 Classification and Labelling
-8 3 Manufacture, use and exposure

| @ MethodOtAnalysis pdf f 1000235 KE

&

Optical activity (2 22 |nfarmation on aptical activity and typical Fatio of (sterea) izamers (f applicable and appropriate)

Results of analysis

-~ 4 Physical and chemical properties ¥ 2
-4 5 Environmental fate and pathways
- 6 Ecotoxicological Infarmation £.9. G-M5-hi % W | M
- 7 Tasicelegical infermation
© 8 Analytical methods Analysis type |E 9. GC-MS-M3 A |
-8 9 Residues in food and feedingstuffs
4@ 10 Effectiveness against target arganisms Tested substance |as described in Chapter 1.2 4 |
- 11 Cuidance on safe use Method used |Referlu the method uzed (room for attachments below) = |
B 12 Literature search
%@ 13 Assessment Reports |ﬁ Results.pdf / 1000.23 KB A ||%|
REMArks | apy futher rem ark(s)

Toto podrozdelenie sa priamo vztahuje na poziadavky podla REACH (priloha VI):
Analytické informacie:

- Analytické metody: v tomto poliCku sa uvadza opis analytickych metod
(REACH, priloha VI, 2.3.7). Ak je potrebny rozsiahly opis, je tu dana moznost
pripojenia dokumentov

- Opticka aktivita: v tomto policku sa uvadzaju informacie o optickej aktivite
a typickom pomere (stereo)izomérov (ak je to vhodné) (REACH, priloha VI,
2.2.2).

Vysledky analyz:

Blok vysledkov analyz ma uzivatelovi umoznit, aby poskytol informacie o identifikacii,
s ktorymi suvisia vysledky analyz a pripojil polozky, ako napriklad chromatogramy.
Mbze sa pouzit na poskytnutie spektralnych udajov (REACH, priloha VI, 2.3.5)
alebo chromatografickych udajov (REACH, priloha VI, 2.3.6).
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DODATOKI|

NASTROJE USMERNENIA

Tento dodatok obsahuje zoznam internetovych stranok, databaz a priruciek,
ktoré mozu byt uzitoéné pri vyhladavani vhodnych IUPAC, CAS a ES nazvov, CAS
a ES Cisiel, molekulovych a Strukturnych vzorcov, vratane zapisu SMILES a inych
parametrov, ktoré sa pozaduju pri identifikacii latky. Komeréné databazy a nastroje
usmernenia neboli zahrnuté.

VsSeobecné

identifikacny

parameter |Zdroj Popis zdroja

latky

v8eobecné | http://sis.nlm.nih.gov/chemical.html Databazy a nastroje uréené

pouZzivatelom na vyhladava-
nie informacii o chemikaliach

http://chemfinder.cambridgesoft.com/

Volne dostupna databaza
Strukturnych vzorcov, fyzikal-
nych vlastnosti a prepojenia
na suvisiace informacie.

http://www.accelrys.com/accord/productlisting.
html

Chemicky softvér; Accord
Alphabetical Product Listing.

http://www.syrres.com/esc/free_demos.htm

Volne dostupné on-line vy-
hlfadavanie v databazach:
Environmental Fate Databa-
se; KOW (online Log P);
PHYSPROP (fyzikalne vlast-
nosti).

Nazov a iné identifikatory

identifikacny

parameter |Zdroj Popis zdroja

latky

nazov http://www.iupac.org Oficialna internetova stranka

IUPAC

alebo SpecifickejSie:
http://www.iupac.org/publications/books/series

tittes/nomenclature.html#inorganic
(anorganické)

http://www.iupac.org/publications/books/series
tittes/nomenclature.html (vSeobecné)

IUPAC.

http://www.chem.gmul.ac.uk/iupac

Chemické nazvoslovie
a odporucania IUPAC
(podra IUPAC).

Nazvoslovie v organickej chémii (Modra
kniha)

Pergamon, 1979 [ISBN 0-08022-3699]

Zakladné publikacie

o nazvo-slovi IUPAC,
predpokladana aktualizacia
2006.
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Prirucka IUPAC nazvoslovia organickych
zlu€enin (odporu€ania 1993) (doplnok
k Modrej knihe) Blackwell Science, 1993
[ISBN 0-63203-4882]

Zakladné publikacie

0 nazvo-slovi IUPAC,
predpokladana aktualizacia
2006.

Nazvoslovie v anorganickej chémii (odpo-
ra¢ania 1990) (Cervena kniha) Blackwell
Science, 1990 [ISBN 0-63202-4941]

Zakladné publikacie

o nazvo-slovi [UPAC,
predpokladana aktualizacia
jul 2005.

Nazov a iné identifikatory

identifikacny

parameter | Zdroj Popis zdroja

latky

nazov Nazvoslovie v biochémii a suvisiace doku-|Zakladné publikacie o nazvo-
IUPAC menty (Biela kniha) Portland Press, 1992 |slovi IUPAC.

[ISBN 1-85578-005-4]

Principy chemického nazvoslovia: Priru¢ka
odporucani IUPAC Blackwell Science, 1998
[ISBN 0-86542-6856]

Uvodny zvézok zaoberajuci
sa nazvami I[UPAC
pre vSetky druhy zlucenin.

nazov http://www.acdlabs.com/products/name_lab
IUPAC

Komerény pocitacovy prog-
ram nazvov, ktory mdze byt
velmi uZito€ny pri pomenuva-
ni stredne zlozitych Struktur.
Pre malé molekuly je aj volne
dostupny (odporuceny
IUPAC).

http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature

Nazvoslovie v organickej
chémii podfa IUPAC
(odporuceny IUPAC).

http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature/
93/r93_671.htm

Uplny zoznam schvalenych
trivialnych a semisystematic-
kych korefiovych nazvov
organickych zlucenin.

http://www.chemexper.com/

Ciefom

ChemExper Chemical
Directory je vytvorit
vSeobecnu a cez internet
vol-ne dostupnu databazu
che-mikalii. Databaza
obsahuje chemikalie s ich
fyzikalnymi
charakteristikami. Kazdy
mo-ze poskytnut’ a najst
informa-ciu o chemikalii
pomocou internetového
prehliada¢a nazvoslovia
podfa IUBMB.
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nazvoslovie
IUBMB

http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/
http://www.chem.gmw.ac.uk/iubmb

I[lUBMB databaza
nazvoslovia v biochémii
(podfa IUBMB).

dalSie nazvy

http://www.colour-index.org

Generické nazvy podla Inde-
xu farieb, Medzinarodny
index farieb, Stvrté online
vyda-nie.

http://pharmacos.eudra.org/F3/cosmetic/cosm
_inci_index.htm

INCI (Medzinarodné nazvo-

slovie kozmetickych zloziek),
oficialna internetova stranka
INCI.

dalSie
identifikatory

http://www.cenorm.be

CE normy, oficialna Eurdp-
ska stranka CE (Eurépskej
komisie pre normalizaciu).

Gislo ES

http://ecb.jrc.it/

Oficialna stranka European
Chemicals Bureau: ESIS:
vyhladavanie v zozname
EINECS, ELINCS, NLP

a Prilohy | smernice
67/548/EHS.

Cislo CAS

http://www.cas.org

Oficialna stranka CAS regis-
try service.

http://www.chemistry.org

Oficialna stranka Americkej
Chemickej Spolocnosti.

Molekulovy a Strukturny vzorec

Identifikacny

parameter Zdroj Popis zdroja

latky

SMILES http://cactus.nci.nih.gov/services/translate/ Volne dostupny program
generujuci kédy SMILES.

http://www.daylight.com/smiles/f_smiles.html |Fakty a volne dostupny

program generujuci kody
SMILES.

molekulova http://www.acdlabs.com/download/chemsk.ht | ACDChemsketch, volne

hmotnosta | ml dostupny softvér (aj

SMILES komercne).
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niektoré
fyzikalno-
chemicke
parametre

http://www.epa.gov/opptintr/exposure/docs/e
pisuite.htm

EPI (Estimation Programs
Interface) Suite™ je sada
programov na odhad fyzikal-
no-chemickych vlastnosti

a environmentalneho osudu
latok pomocou expertnych
systémov zaloZzena na
Windows® a vyvinuta pobo¢-
kou EPA pre prevenciu

pred znecistenim toxickymi
chemikaliami a spolo¢nostou
Syracuse Research Corpora-
tion (SRC).
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DODATOK Il TECHNICKE USMERNENIE PRE IDENTIFIKACNE
PARAMETRE LATKY

Informacie v tomto dodatku su urCené pre uzivatelov technického usmernenia,
ktori nie su oboznameni s technickymi pravidlami pre nazvoslovie, pouZivanie
réznych registracnych Cisiel a pravidiel pre tvorbu zapisu pri uvadzani molekulovych
a Strukturnych vzorcov, spektralnych udajov atd.

Vo vSeobecnom uvode su zhrnuté hlavné zasady a uzivatel je nasmerovany
na povodné zdroje obsahujuce uplné informacie.

Tento prehfad je zjednoduSenou verziou, neuplnou a nevycerpavajucou,
a pre profesionalneho uZivatefa nie je dostatocne podrobny. V Ziadnom pripade by
sa nemal povazovat za ekvivalent oficialneho zdroja.

1 Nazov(-vy) v IUPAC - alebo v inom medzinarodnom nazvoslovi

Na ucel registracie sa musi uvadzat anglicky nazov podfa IUPAC alebo iny dobre
definovany medzinarodne uznavany nazov latky.

Nazov podla IUPAC vychadza z medzinarodného Standardného nazvoslovia,
ktoré zaviedla medzinarodna organizacia IUPAC, Medzinarodna unia pre Cistu
a aplikovanu chémiu (International Union of Pure and Applied Chemistry) (ohfadne
vhodnych odkazov pozri dodatok l). Nazvoslovie podla IUPAC predstavuje
systematicky sp6sob pomenovania chemickych latok, organickych aj anorganickych.
V nazvoslovi podla IUPAC sa na opis typu a polohy funkénych skupin v latke
pouzivaju prefixy, sufixy a infixy.

penta-1,3-dién-1-ol, v tomto priklade:
prefixom je penta-1,3-

infixom je —di a

sufixom je —ol

-én je zakladom nazvu, korefiom nazvu.

Subor pravidiel bol vypracovany pocas viacerych rokov a priebezne sa meni, aby sa
zohfadnili nové zloZzky molekulovej rozmanitosti a odstranili sa pripadné rozpory
alebo neistoty, ktoré boli zistené. Pravidla stanovené IUPAC mozno pouzit
len pre dobre definované latky.

NizSie su uvedené niektoré vSeobecné pravidla o Strukture nazvu podfa IUPAC.
PodrobnejSie udaje mozno najst v navode, ktory sa nachadza v kapitole 4
usmernenia.
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1.1 Organicka latka A

Krok 1 Zistite poCet atobmov C v najdlhS§om suvislom retazci atdbmov uhlika;
Tento pocCet uréuje prefix, prvu €ast, korefia nazvu:

pocet atdbmov uhlika koren
1 met-
2 et-
3 prop-
4 but-
5 pent-
6 hex-
7 hept-
8 okt-
N
Krok 2 Urcite nasytenie retazca; nasytenie retazca urCuje sufix, druhu Cast,
korefia nazvu:
nasytenie vazba pripona
nenasytené dvojita -én
trojita -in
nasytené - -an

V pripade viacnasobnych dvojitych alebo trojitych vazieb sa poclet vazieb
pred sufixom oznacuje pomocou ‘'mono’, ‘di’, ‘tri‘atd.:

pentén s 2 dvojitymi vazbami: pentadién

Krok 3 Skombinujte prefix, sufix a nasobiace predpony ku korefiu nazvu.

Upozornenie: Ako koreh nazvu mozno pouzit' aj trividlne a polosystematické nazvy
schvalené IUPAC:

benzén, toluén, atd.

Krok 4 Pouzite dole uvedenu tabulku:

- ldentifikujte substituenty a/alebo funkéné skupiny: uhlikové alebo neuhlikové
skupiny pripojené k retazcu atdmov uhlika identifikovanych v bode 1;

- Urcite poradie délezitosti substituentov a/alebo funk&nych skupin;
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- Pridajte sufix pre prvy substituent/funkénu skupinu, ako aj vSetky dalSie, v poradi

délezitosti;

- Pridajte prefix pre ostatné substituenty a funkéné skupiny, v abecednom poradi.

priorita skupina vzorec pripona predpona
1 karboxylova kyselina R-COOH kyselina -ova | karboxy-
2 ester R-CO-O-R |-oat -
3 amid R-CONH; |-amid oxykarbonyl-
4 nitril R-CN -nitril kyan-
5 aldehyd R-CHO -al OXO-
6 ketén R-CO-R -0n OXO-
7 alkohol R-OH -ol hydroxy-
8 tiol R-SH -tiol sulfanyl-
9 amin R-NH, -amin amino-

1.2 Anorganicka latkA

1.2.1 Pomenovanie jednoduchych anorganickych latok

Pomenovanie anorganickych latok vychadza zo suboru pravidiel (Cervena kniha
IUPAC, pozri odkaz v 7.1), z ktorych najdblezitejSie su uvedené nizSie:

1 Jednoatdmové anidny su pomenované priponou —id:
0% je oxid
2 Jednoduché i6nové zluCeniny sa pomenuvaju  pomocou  katidnu,

za ktorym nasleduje anién. V pripade katidnov s nabojmi > 1 sa naboje piSu
rimskymi Cislicami v zatvorke bezprostredne za nazvom prvku

Cu? je med (Il)
3 Hydraty sa pomenuvaju ako idbnova zlu€enina, za ktorou nasleduje Ciselny prefix

a —hydrat. Ciselné prefixy si mono-, di-, tri, tetra-, penta, hexa-, hepta-, okta-,
nona-, deka-:

CuSOy . 5H,0 je “pentahydrat siranu med'matého“

Upozornenie: Hydraty a pripadna bezvoda forma urcCitej soli kovu sa povazuju
za rovnaké latky.

4 Anorganické molekulové zluCeniny sa pred kazdym prvkom pomenuvaju prefixom
(pozri hydraty). ElektronegativnejSi prvok sa uvedie ako posledny, so sufixom —id:
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CO je oxid uhligity, a CCl, je chlorid uhligity

5 Kyseliny sa pomenuvaju podla anionu, ktory vznikd po rozpusteni vo vode.
Existuje viacero moznosti:

a Ak sa po rozpusteni vo vode kyselina rozlozi na anién s nazvom “x“-id (“x“-

ide), kyselina nesie nazov kyselina ,x“-vodikova (hydro-“x“-ic acid):

kyselina chlorovodikova vytvara vo vode anion chloridu

b Ak sa po rozpusteni vo vode kyselina rozlozi na anion s nazvom “x“-eCnan

({11 ({11 €y, b6

(“x“-ate), kyselina nesie nazov kyselina “x“-e¢na (“x"“-ic acid):

kyselina chloreéna vo vode disociuje na chlore€nanové
aniony

¢ Ak sa kyselina po rozpusteni vo vode rozlozi na anion s nazvom vo forme “x*-

[{P 1} ({1}

itan (“x“-ite), kyselina nesie nazov kyselina “x“-ita (“x“-ous acid):

kyselina chlorita disociuje na chloritanové aniény

1.2.2 Pomenovanie mineralogickych faz

Komplexné mineralogické fazy zvyCajne obsahuju kombinaciu troch alebo viacerych
prvkov. Vacsina pritomnych prvkov je zlu€¢enda s kyslikom a v zaujme zjednodus$enia
identifikacie mineralégovia zvyCajne povazuju komplexné zluCeniny za zlu€eniny,
ktoré pozostavaju z oxidov, priCom niektoré z nich su zasadité a iné kyslé. Napriklad
v pripade kremiCitanov sa zauzivalo oznacCovat' ich bud ako sufet mnozstva oxidov
alebo ako soli kyseliny kremicitej alebo ako kyseliny hlinitokremicité. V sulade s tym
ortokremicitan vapenaty mozno oznacit ako 2Ca0.SiO,, kombinaciu samostatnych
oxidov, alebo ako Ca,SiO4, ako vapenatu sol kyseliny ortokremicitej HsSiO4. To isté
plati aj pre iné komplexné mineralne oxidy — pomenuvaju sa prefixom pred kazdym
oxidom (napr. CasSiOs = kremicitan trojvapenaty (tricalcium silicate) = 3Ca0.SiOy).
V niektorych priemyselnych sektoroch sa za ucCelom skratenia vzorca zluCeniny
zaviedlo dalSie zjednoduSenie. Napriklad v pripade slinku portlandského cementu
2Ca0.SiO, (ortokremicCitan vapenaty (calcium orthosilicate) alebo kremicitan
dvojvapenaty (dicalcium silicate)) sa skracuje na C,S, kde C = CaO a S = SiO..
V pripade ked sa maju pomenovat alebo identifikovat' komplexné mineralogickeé fazy,
odporuca sa konzultovat’ Standardné mineralogické alebo priemyselné texty.

1.3  Produkty prirodného pévodu a pribuzné zlozky

Pre prirodné produkty organizacia IUPAC vypracovala niekolko pravidiel
systématického pomenovania. V struCnosti to znamena, Ze v pripade latok
extrahovanych z prirodného zdroja, vzdy ked je to mozné, vychadza nazov z nazvu
Celade, rodu alebo druhu organizmu, z ktorého bola latka extrahovana:

V pripade hypotetického proteinu, Hypothecalia Examplare
nazvy vychadzaju z hypothecalia a/alebo examplare,
napr. Horse Examplare
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Ak je to mozné, nazov by mal vyjadrovat znamu alebo pravdepodobnu distribuciu
prirodného produktu. Pokial je to vhodné, za zaklad nazvu latky, ktora sa vyskytuje
vo viacerych pribuznych &eladiach, by sa mohla pouzit aj trieda alebo rad (taxon).
Nazov prirodnych produktov neznamej Struktury by nemal obsahovat prefixy, sufixy
al/alebo infixy, ktoré sa pouzivaju v organickom nazvoslovi:

Kondenzaény produkt Horse examplare, Valarine adovany
na koncovy N (dusik)

Mnohé latky prirodného pdvodu patria do dobre definovanych Strukturnych tried,
z ktorych kazdu mozno charakterizovat suborom materskych Struktur, ktoré su uzko
pribuzné, to znamena, Ze kazdu mozno odvodit od zakladnej Struktury. Systematicky
nazov pre tieto latky prirodného pévodu a ich derivaty méze vychadzat z nazvu
prislusnej materskej Struktury:

Dobre zname materské Struktury su alkaloidy, steroidy,
terpenoidy a vitaminy

Zakladna materska Struktura by mala vyjadrovat’ zakladny skelet, ktory je spoloCny
pre vacsSinu latok danej triedy. Latky prirodného pdvodu alebo derivaty
sa pomenuvaju podla materskej Struktury pridanim prefixov, sufixov alebo infixov,
ktoré oznacuju:
- modifikacie skeletalnej Struktury
- nahradenie atobmov v skelete
- zmeny stavu hydrogenacie, ktoré vyjadruje nazov materskej Struktuary
- atémy alebo skupiny, ktoré v materskej Strukture nahradzaju atémy vodika
- konfiguracie, ktoré uz nevyjadruje nazov zakladnej Struktary alebo ktoré su

oproti vyjadrenym konfiguraciam zmenené

Tiamin-chlorid je znamy tiez ako vitamin B1

Ohladne podrobnejSich informacii o systématickom pomenuvani prirodnych
produktov a pribuznych latok treba kontaktovat organizaciu IUPAC (pozri dodatok I).

1.4 Nie je mozné odvodit’ nazov podla IUPAC

Ak nie je mozné pre urcité latky odvodit IUPAC nazov, mozno pouzit iné
medzinarodne uznavané nazvoslovie Specifické pre tieto latky:

- Mineraly a rudy; mineralogické nazvy;

- Ropné latky;

- Generické nazvy indexu farieb (Colour Index Generic Names)?;

- Pridavné latky (aditiva) olejov;

- INCI (International Nomenclature Cosmetic Ingredients)®;
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- SDA (Soap and Detergent Association) nazvy povrchovo aktivnych latok®;
- atd.

2 Iné nazvy

Na ucel registracie v ramci REACH je vhodné uviest vSetky relevantné nazvy
alalebo verejné identifikatory vo vsSetkych jazykoch, vktorych sa latka uvadza
alebo uvedie na trh v EU (napr. obchodné nazvy). Patria sem obchodné nazvy,
synonyma, skratky atd'.

3. http://www.colour-index.org, Colour Index International, Stvrté vydanie online

4. http://dg3.eudra.org/F3/inci/index.htm, oficialna internetova stranka INCI

5. http://www.cleaning101.com, oficialna internetova stranka SDA

3 Cisla ES zo zoznamu EINECS, ELINCS alebo NLP (zoznam ES)

ES Cislo, t.j. EINECS, ELINCS alebo NLP Cislo, predstavuje oficialne Cislo latky
v ramci Eurépskej unie. ES Cislo mozno najst v oficialnych publikaciach EINECS,
ELINCS a NLP a oficialnych publikaciach Eurépskej chemickej agentury.

ES Cislo pozostava zo siedmich Cislic typu x1X2x3-XaXsXg-X7. Prva €islica je definovana
zoznamom, do ktorého latka patri:

zoznam | prva Cislica cisla ES
EINECS |2 alebo 3

ELINCS |4

NLP 5

4 Nazov a c¢islo CAS

Chemical Abstracts Service (CAS), sekcia Americkej chemickej spolo¢nosti
(American Chemical Society — ACS), prideluje CAS nazov a Cislo kazdej chemikalii,
ktora vstupuje do registratnej databazy CAS. Nazvy a Cisla sa prideluju vedeckymi
pracovnikmi CAS vo vzostupnom poradi unikatnym identifikovanym latkam. Kazda
latka registrovana v Chemical Abstract Service ma nazov podla nazvoslovia CAS,
ktory ACS prijima na zaklade odporucenia vyboru ACS pre nazvoslovie (pozri odkazy
v dodatku ).

4.1 Nazov CAS

CAS nazov je nazov prideleny Chemical Abstracts Service a je odliSny od nazvu
podla IUPAC. Nazvoslovie CAS vychadza z obmedzeného suboru kritérii, ktoré nie
vzdy postacCuju na odvodenie nazvu latky. Z toho dévodu sa za ucelom ziskania
spravneho nazvu CAS odporuca kontaktovat Chemical Abstracts Service.

Zakladné nazvoslovné pravidla su v strucnosti tieto:

- Za zaklad sa zvoli "hlavna” Cast’ latky.
- Substituenty sa uvadzaju za zakladom, a to v opaénom poradi.
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- Pokial je pritomnych viacero substituentov, uvadzaju sa v abecednom poradi
(vratane prefixov):
o-xylén-3-ol je benzén, 1,2-dimetyl, 3-hydroxy

4.2 Cislo CAS

CAS ¢&isla mozno ziskat od Chemical Abstracts Service.

CAS Ccislo pozostava minimalne z 5 Cislic, rozdelenych na tri Casti, oddelenych
spojovnikom. Druha Cast spravidla pozostava z dvoch Cislic, tretia Cast z jednej
Cislice:

Ni...... NsN3—-N2N;-R

Pre kontrolu spravnosti CAS ¢isla mozno pouzit kontrolny sucet (“checksum®):

iN, +...4N, +3N, + 2N, +IN, D iN, _o+ R

+ R
10 10 10

CAS cCislo musi byt spravne a musi zodpovedat’ kontrolnému suctu.

4.3 Registracia latky v CAS
Registracné oddelenie CAS prideluje CAS disla tymto typom chemickych latok:

Jednozlozkovym latkam, zastupenym:

- Latkami s uplne definovanymi molekulovymi Strukturami (tj. su zname
vSetky atomy a chemické vazby, ktoré ich spdjaju). Do uvahy sa beru
aj polohové izoméry, stereochemické izoméry a sofné formy;

- Nazvy, ktoré jednoznacne vyjadruju chemické zloZenie latok;
- Specifické pomery pre soli alebo kondenza&né produkty;
- Mineraly prirodného p6vodu;
- Specifické zliatiny, iény, izotopy a elementarne &astice;
- Komplexné latky ako:
- Chemicky modifikované biologické materialy;
- Komplexné reakéné produkty;
- Priemyselné procesné frakcie.
Pre ucel CAS registracie sa musi pouzit Specificky formular, ktory sa da stiahnut
z internetovej stranky www.cas.org. Ako sa uvadza v tomto formulari, je potrebné
uviest' nizSie uvedené informacie podla poradia délezitosti:

- Dobre definované chemické zluceniny:
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Grafické zobrazenie chemickej Struktury;
Systematicky chemicky nazov;

Bezny nazov (bezné nazvy);

Molekulovy vzorec;

- Komplexné reakcné produkty

Zoznam reaktantov a charakter reakcie;
Reakéna schéma;
Typické zlozenie produktu;

- Produkty rastlinného a ZivocCiSneho pbvodu:

Rod/druh ako aj iné jednoznacné obecné nazvy zdroja;
Metdda extrakcie;
Opis dalSieho chemického spracovania;

- Produkty z priemyselnych procesov:

Prekurzory a metoda pripravy;

Schematicky diagram zobrazujuci priemyselny proces a bod, v ktorom je
latka izolovana;

Opis procesu:
Katalytické krakovanie, odparafinované

Rozsah uhlikového (alkylového) retazca:

C4 az C12

Fyzikalne vlastnosti:

Rozsah teploty varu, viskozita, tuha latka, troska
Zakladné chemické zlozenie;
Zdroj:

Ropa, uhlie

- Biotechnologické produkty:

Sekvencéné udaje;
Informacie o biologickom zdroji, vratane rodu/druhu;
Enzymova aktivita.

5 Iné identifikacné kody

Mozno uviest' aj iné medzinarodne uznavané kody, ako napriklad:

- UN gislo;

- Cislo v indexe farieb (Colour Index Number — CIN);
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- Cislo farbiva;
- atd.

6 Molekulovy vzorec, Strukturny vzorec a SMILES kéd

6.1  Molekulovy vzorec

Molekulovy vzorec identifikuje kazdy typ prvku pomocou jeho chemickej znacky
a identifikuje poCet atdmov kazdého takého prvku v jednej diskrétnej molekule latky

Molekulové vzorce by sa mali uvadzat podfa (tradicného) Hillovho systému
a okrem toho aj v sulade s CAS systémom v pripadoch, ked sa tento odliSuje
od vzorca podla Hillovho systému.

Pri pouziti Hillovej metddy sa postupuje podfa tychto krokov:

1. Identifikujte prvky a uvedte ich chemické znacky;
2. Prvky zoradte v spravnom poradi:
a. Latky obsahujuce uhlik:
Uvedie sa chemicka znacka kazdého prvku v tomto poradi:

(1) uhlik;
(2) vodik;

(3) iné znacky prvkov v abecednom poradi:
pentan: CsH;;
pentén: CsHqg

pentanol: CsH.,0

b. Latky neobsahujuce uhlik:
Kazdy prvok sa uvedie v abecednom poradi:

kyselina chlorovodikova: CIH

3. V pripade kazdého prvku, ktory ma pocet atbmov >1, uvedte pocet atdmov
vo forme dolného indexu za chemickymi znaCkami

4. Informacie, ktoré nesuvisia s hlavnou Struktirou, uvedte na konci molekulového
vzorca oddelené bodkou alebo diarkou:

benzoan sodny je C7HgO,, sodna sol

dihydrat siranu med’natého je Cu04S.2H,0
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V pripade, Zze pre S$pecificki latku nemozno pouzit Hillovu metédu, molekulovy
vzorec by sa mal uviest inym spésobom, napriklad ako empiricky vzorec, jednoduchy
opis atbmov a znamy pomer atémov, alebo ako vzorec, ktory udava Chemical
Abstracts Service (pozri kapitolu 4 -usmernenia).

6.2  Struktdarny vzorec

Struktarny vzorec je potrebny na vizualne znazornenie rozlozenia molekul v latke
a ich vzajomnych vztahov. Struktarny vzorec by mal vyjadrovat polohu atémov, i6nov
alebo skupin a povahu vazieb, ktoré ich spdajaju. Patria sem tiez izoméry,
t.j. cis/trans, chiralita, enantioméry atd.

Struktarny vzorec mozno uviest vo viacerych formatoch: vo forme molekulového
vzorca a/alebo vo forme grafického zobrazenia Struktury:

- Struktarny vzorec vo forme molekulového vzorca

1. Zapiste vSetky skupiny prvkov v poradi ich vyskytu:
n-pentén: CH3CH2CH2CH2CH3

2. Kazdy substituent sa zapiSe do zatvoriek, bezprostredne za atom,
s ktorym je spojeny:

2-metylbutan: CH;CH(CH2)CH.CH;

3. V pripade dvojitych alebo trojitych vazieb, zobrazte ich medzi dotknutymi
skupinami prvkov:

pent-1-én: CH,=CHCH2CH2CH3;

- Struktarny vzorec vo forme grafického zobrazenia $truktury

V pripade grafického zobrazenia Struktury sa prvky a vazby medzi nimi vizualne
znazornuju dvojrozmernym alebo trojrozmernym obrazcom. Existuje viacero metod:

1. Zobrazenie vSetkych prvkov okrem uhlika a vodika, s vynimkou vodika
ktory je naviazany na iné prvky ako uhlik.

NN ‘\—\; 2N
OH
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pentan

pentan-1-ol

pent-1-én

2. Zobrazenie vSetkych prvkov podla nazvu

H
H
~ M H H H H
H HHHH /G /0 H A
| | H / \C / C—C—C—C—H
Hrlsc(|:(|:CH H/\C/H H—C//|“
H H H H H H v \C\ \ A oHoH
H / 0 H
Ho
H
pentan pentan-1-ol pent-1-én

3. Zobrazenie uhlika a vodika ako skupiny (napr. CHs), vSetkych prvkov
okrem uhlika a vSetkych atobmov vodika, ktoré nie su naviazané na uhlik.

HaC——CHy HC=—CH
CH, CH,
Hc” “CH  “CHs CH,—CH, CH—CH>
CH,—OH CH3
pentan pentan-1-ol pent-1-én
6.3 SMILES zapis

SMILES je akronymom pre Simplified Molecular Input Line Entry Specification
(Weininger, 1988). Ide o systém chemického zapisu, ktory sa pouziva
na znazornovanie molekulovej Struktury pomocou linearneho sledu znaciek.
V pripade S&tandardného systému SMILES je nazov molekuly synonymom
jej Struktury: nepriamo predstavuje dvojrozmerny obraz molekulovej Struktury.
KedzZe dvojrozmernu chemicku Struktiru mozno znazornit réznymi spdsobmi,
pre jednu molekulu existuje viacero spravnych zapisov SMILES. Zakladom SMILES
je znazornenie valenéného modelu molekuly; preto nie je vhodné opisovat molekuly,
ktoré nemozno znazornit’ valenénym modelom.

Zapisy SMILES pozostavaju z atomov, ktoré su oznacené znackami prvkov, vazieb,
zatvoriek, ktoré sa pouzivaju na znazornenie rozvetvenia a Cisiel oznacujucich
cyklické Struktury. Zapis SMILES znazoriuje chemicku Strukturu vo forme grafu
s volitefnym oznacenim chirality. Zapis SMILES, ktory znazorfuje Struktaru len
pomocou vazieb a atbmov, sa nazyva vSeobecnym zapisom SMILES; zapis SMILES,
ktory je zapisany pomocou izotopovych a chiralnych S$pecifikacii je znamy
ako izomérny zapis SMILES.

Zapis SMILES vychadza z niekolkych zakladnych pravidiel:
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1. Atdmy su znazornené ich atbmovymi symbolmi;
2. Kazdy atom s vynimkou vodika sa Specifikuje samostatne;
a. Prvky v “organickej podskupine“ B, C, N, O, P, S, F, CI, Br a | sa piSu

v v

aw v

prvok »najnizsie
v ,organickej podskupine®“ |normalne mocenstvo(-a)“
3
4
3ab
2
3ab
2,4a6
1

MW U oOo|IZ20|W

Cl 1
Br 1
I 1

b. Prvky v “organickej podskupine” sa piSu v zatvorkach, pokial pocCet H

v

améniovy katién je NH,*
c. Prvky, ktoré nie su obsiahnuté v “organickej podskupine®, sa piSu
v zatvorkach spolu s kazdym pripojenym vodikom, ktory je znazorneny.

3. Alifatické atdmy sa zapisuju velkymi pismenami; aromatické atdmy sa zapisuju
malymi pismenami:

benzén je c1ccccec1 a cyklohexan je C1CCCCCA1

4. Vodik sa zapisuje v tychto situaciach:
a. vodik s nabojom, t.j. proton, [H'];

b. atomy vodika, ktoré su viazané na iné atbmy vodika, t.j. molekulovy vodik,
[HI[H];

c. atomy vodika, ktoré su viazané na viac ako jeden atom, napr. vodikové
mostiky;

d. Specifikacie izotopového vodika, napr. deutérium ([2H]);
e. Ak sa vodik viaze na chiralny atom.

5. Styri zakladné vazby su tieto:
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Typ vazby SMILES zapis
jednoducha - (nie je nutny)
dvojita =
trojita #
aromaticka malé pismena

6. Substituenty sa znazornuju v zatvorkach, a to bezprostredne za atémami,
na ktoré su viazaneé:

2-metylbutan je CC(C)CC

a. Substituenty sa vzdy uvadzaju bezprostredne za prisluSnymi atdémami;
nemdzu nasledovat za znakom dvojitej alebo trojitej vazby:

kyselina pentanova je CCCCC(=0)0O

b. Pripustaju sa substituenty v ramci substituentov:

2-(1-metyletyl)butéan je CC(C(C)C)CC

7. V pripade cyklickych Struktur sa na oznacenie pocCiatocného a koncového atomu
cyklu pouzivaju Cislice od 1 do 9.

a. V kazdom cykle sa na oznacenie pocCiatocného a koncového atomu
pouziva jedno a to isté Cislo. Pociato¢ny atdbm a koncovy atobm musia byt
navzajom viazané.

b. Cisla sa zapisuju bezprostredne za atémami, ktoré oznaduju poéiatoénu
a koncovu polohu.

c. Pociatoénému a koncovému atdmu mézu byt priradené dve po sebe
nasledujuce Cisla.

(konegny atém)

1

1
1 _CH

(pociato&ny) Q CH

—C

benzén cyklopenta-1,3-dién

O_O
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c1ccecec C1=CC=CC1

Priklady pre naftalén
1 2 2
1 2 12 12
: 2 i i 1 : i 1 ;
c1ccchbeccec2c c12ccccc1ceec? c2cccciccecc1?2

8. Nenaviazané zlu€eniny sa oznacCuju ako samostatné Struktury alebo idny

[T [T

oddelené bodkou (“.“). Susediace atomy oddelené bodkou (“.“) nie su navzajom
priamo viazané, napr. Van der Waalsova vazba:

aminopropén hydrochlorid je C=CC(N).HCI

9. lzomérna konfiguracia je Specifikovana “lomitkami“ “\“ a “/“. Tieto znaky udavaju
relativny smer medzi dvomi izomérnymi vazbami (cis = “/ \“, trans = “/ /). Systém
SMILES pouziva lokalnu chiralitu, ¢o znamena, zZe chiralita musi byt uplne
Specifikovana:

cis-1,2-dibrémetén je Br/C=C\Br
trans-1,2-dibréometén je Br/C=C/Br

10.Enantioméry alebo chiralita su $pecifikované symbolom “@“. Symbol “@"“ udava,
Ze nasledujuci susedia chirdlneho atomu sa uvadzaju proti smeru hodinovych
ruCiCiek. Ak sa pouzije znak ‘@@, atdbmy sa uvadzaju v smere hodinovych
ruciCiek. Chiralny atom a “@“ sa uvadzaju v zatvorkach:
kyselina 2-chlér-2-hydroxypropanova so
Specifikovanou chiralitou je C[C@](CI)(O)C(=0)(0)

11.1zotopové Specifikacie sa uvadzaju tak, ze pred znaCku atomu sa zapiSe Cislo,
ktoré sa rovna prislusnej celkovej atbmovej hmotnosti. Atdbmovu hmotnost mozno
Specifikovat len v zatvorkach:

uhlik-13 je [13C] a kyslik-18 je [180]
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Na stanovenie zapisu SMILES mozno pouzit’ viacero nastrojov (generatory SMILES)
(pozri dodatok I).

7 Informacie o optickej aktivite

Opticka aktivita je schopnost asymetrickych latok ota¢at orientaciu roviny
polarizovaného svetla. Takéto latky a ich zrkadlové obrazy su zname
ako enantioméry a maju jedno alebo viac chiralnych centier. Hoci sa navzajom liSia
svojim geometrickym usporiadanim, enantioméry maju identické chemickeé
a fyzikalne vlastnosti. KedZe kazdy typ enantioméru pésobi na polarizované svetlo
odliSne, pomocou optickej aktivity mozno identifikovat, ktory enantiomér je vo vzorke
pritomny a teda aj urCit Cistotu latky. Magnituda rotacie je vnutornou vlastnostou
molekuly.

Enantionéry maju vzdy opacnu rotaciu: polarizuju svetlo v rovnakej miere,
ale v opacnych smeroch. Opticka aktivita enantiomérnej zmesi preto naznacuje
pomer medzi dvomi enantiomérmi. Opticka aktivita zmesi enantiomérov v pomere
50:50 sa rovna nule.

Pozorovana rotacia zavisi od koncentracie, dizky vzorkovej trubice, teploty
a od vinovej dlzky svetelného zdroja.

Opticka aktivita je preto urCujucim identifikaCnym parametrom asymetrickej latky;
predstavuje jediny parameter, ktorym mozno odlisit’ latku od jej zrkadlového obrazu.
Z toho dbévodu, ak je to mozné, by sa opticka aktivita latky mala uvadzat.

Standard pre optickl aktivitu sa nazyva $pecificka rotacia. Specificka rotacia je
definovana ako pozorované otadanie svetla pri hodnote 5896 angstromov, s dizkou
drahy 1 dm a pri koncentracii vzorky 1 g/ml. Specificka rotacia sa rovna podielu
pozorovanej rotacie a dizky drahy (dm) vynasobenému koncentraciou (g/ml).

Opticka aktivita mbze byt merana viacerymi rozdielnymi metédami. NajbeznejSimi
su:

- Opticka rotacia, pri ktorej sa ota€a rovina polarizovaného svetelného luca
prechadzajuceho vzorkou;

- Cirkularny dichroizmus, pri ktorom sa meria absorpcia pravo a [lavo
polarizovaného svetla vzorkou.

Ak latka otaca svetlo doprava (v smere hodinovych ruciciek), nazyva sa pravotocivou
a oznacuje sa znakom +. Ak otaca svetlo dolava (proti smeru hodinovych ruciciek),
nazyva sa lavotoCivou a oznacuje sa znakom -.

8 Molekulova hmotnost’ alebo rozsah molekulovej hmotnosti

Molekulova hmotnost je hmotnost molekuly latky vyjadrena atomovymi
hmotnostnymi jednotkami (amu) alebo ako molarna hmotnost’ (g/mdél). Molekulovu
hmotnost mozno vypocitat z molekulového vzorca latky: je to sufet atdmovych
hmotnosti atobmov tvoriacich molekulu. V pripade molekul ako su napriklad urcité
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proteiny alebo nedefinované reakéné zmesi, u ktorych nemozno stanovit jedinu
molekulovi hmotnost, sa mdze uviest rozsah molekulovej hmotnosti.

Na stanovenie molekulovej hmotnosti latok sa da pouzit' viacero metod:

- Na stanovenie molekulovej hmotnosti plynnych latok sa mdzZe pouzit Avogadrov
zakon, podla ktorého za danej teploty a tlaku dany objem plynu obsahuje
Specificky po€et molekul plynu.

PV =nRT = NkT

n = pocet mélov

R = univerzalna plynova konstanta = 8.3145 J/mol K

N = pocet molekul

k = Boltzmanova konétanta = 1.38066 x 102 J/K = 8.617385 x 10° eV/K
k = R/NA

NA = Avogadrove &islo= 6.0221 x 10% mol™

V pripade kvapalin a tuhych latok molekulovd hmotnost mozno stanovit' tak,
Ze sa urci ich vplyv na teplotu topenia, teplotu varu, tlak par alebo osmoticky tlak
nejakého rozpustadla;

- Hmotnostna spektrometria, velmi presna metdéda merania;

- 'V pripade molekul komplexnych latok s vysokymi molekulovymi hmotnostami,
ako su napriklad proteiny alebo virusy, mozno molekulovu hmotnost stanovit
napriklad meranim rychlosti sedimentacie v ultracentrifuge alebo fotometriou
rozptylu svetla (light-scattering photometry);

- Existuje viacero nastrojov, ktoré mézu vypocitat molekulovi hmotnost na zaklade
grafického zobrazenia Struktury alebo molekulového vzorca latky (pozri
dodatok ).

9 Zlozenie latky

Pre kazdu latku sa v sulade s pravidlami a kritériami uvedenymi v kapitole 4
usmernenia oznamuje jej zloZenie ako kombinacia hlavnych zlozZiek, pridavnych latok
a necistot.

Kazda zlozka, pridavna latka alebo necistota musi byt dokladne identifikovana:

- Nazvom (IUPAC nazov alebo iny medzinarodne uznavany nazov);
- CAS Cislom (pokial existuje);
- ES c&islom (pokial existuje);

Pre kazdu zlozku, pridavnu latku alebo nelistotu sa uvadza jej percentualne
zastupenie (vyjadrené hmotnostnymi alebo objemovymi jednotkami), pricom tam,
kde je to mozZné, sa uvedie rozsah v komercnej latke.
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Pre zlozkuy (zlozky) sa uvadza typicka percentualna Cistota spolu s hornymi
a dolnymi medznymi hodnotami, ktoré su typické pre komeréné Sarze; v pripade
pridavnych latok a necistét sa uvedie typicka percentualna Cistota alebo horné
a dolné medzné hodnoty. Za normalnych podmienok by sa mal sucet uvedenych
hodnét rovnat 100 %.

10 Spektralne udaje

Spektralne udaje su potrebné na potvrdenie Struktury danej pre jednozlozkovu latku
alebo na potvrdenie toho, Ze reakéna zmes nie je pripravkom. Pre spektra mozno
pouzit viacero metdd (ultrafialové spektrum, infralervené spektrum, spektrum
nuklearnej magnetickej rezonancie a hmotnostné spektrum). Nie vSetky metédy su
vhodné pre vSetky typy latok. Tam, kde je to mozné, usmernenie bude obsahovat
navod ohladne vhodnych spektier, ktoré sa pouziju pre rézne typy latok (ECB, 2004;
ECB, 2005).

V pripade niektorych znamych metdéd by sa na samotnom spektrograme
alebo v prilohe mali uviest' tieto informacie:

Ultrafialové-viditefné (UV-VIS) spektrum

- ldentita latky;

- Rozpustadlo a koncentracia;

- Rozsah;

- Poloha (a hodnoty epsilon) hlavnych pikov;
- Vplyv kyseliny;

- Vplyv zasady.

Infratervené (IR) spektrum

- ldentita latky;
- Médium;
- Rozsah;

- Vysledky (treba oznacit hlavné pre identifikaciu dolezité piky, napr. interpretaciu
oblasti odtlacku (fingerprint));

Spektrum spektroskopie nuklearnej magnetickej rezonancie (NMR)

- ldentita latky;

- Jadro a frekvencia;

- Rozpustadio;

- Pokial je to vhodné, interné alebo externé odkazy;

- Vysledky (treba oznaCit pre identifikaciu latky dbélezité signaly a signaly
zodpovedajuce rozpustadlu a necistotam);

-V pripade 1H NMR spektier by mala byt uvedena integracna krivka;
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- Intenzita slabych NMR pikov by mala byt vertikalne zvySena a komplexné Casti
spektra by mali byt rozSirené.

Spektrum hmotnostnej spektrometrie (MS)

- ldentita latky;

- Urychlovacie napatie;

- Metdda davkovania (priame davkovanie, pomocou GC atd);

- Spbsob ionizacie (dopad elektrénov, chemicka ionizacia, desorpcia pola atd.);
- Molekulovy ion (M);

- Fragmenty vyznamné pre identifikaciu latky;

- Hodnoty M/z alebo priradenie pre identifikaciu Struktury délezitych pikov;

- Komplexné Casti spektra by mali byt rozSirené.

Pouzit mozno aj iné medzinarodne uznavané metddy, pokial spektralne udaje
potvrdia identifikaciu latky, napr. vnatorna Struktaru. Ako priklad mozno uviest XRD
na identifikaciu zloziek komplexnych mineralnych oxidov a XRF na analyzu ich
chemického zlozenia.

V zaujme pochopenia a/alebo interpretacie spektier sa spravidla pozaduje vykonat

toto:

- Zaznamenat vyznamné vinové dizky alebo iné vhodné udaje;

- Poskytnut dalSie informacie, napr. spektra vychodiskovych materialov;

- Uviest pouzité rozpustadlo a/alebo iné zavazné udaje, ako sa u niektorych metod
uvadza vysSie;

- Poskytnut képie (namiesto originalov) s riadne vyznacenymi mierkami;

- Poskytnut informacie o pouzitych koncentraciach latky;

- Zabezpecit najintenzivnejSie piky prislusnej latky v mierke 1 : 1.

1 Vysokouéinna kvapalinova chromatografia, plynova chromatografia

Tam kde je to vzhladom na typ latky vhodné, je potrebné na potvrdenie jej zloZenia
poskytnut chromatogram. Napriklad vhodny chromatogram potvrdi pritomnost
necCistot, pridavnych latok a zloziek v reakénej zmesi. Dvomi najznamejSimi
metddami na separaciu a identifikaciu zmesi su plynova chromatografia (GC)
a vysokoucinna kvapalinova chromatografia (HPLC). Obidve metddy su zalozené
na interakcii mobilnej fazy so stacionarnou fazou, o ma za nasledok separaciu
Zloziek zmesi.

V pripade GC/HPLC chromatogramov by sa na samotnom chromatograme
alebo v prilohe mali uviest tieto informacie (ECB, 2004; ECB, 2005):

- HPLC
- ldentita latky;
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- Vlastnosti kolény, napr. priemer, naplf, dizka;

- Teplota, tieZ teplotny rozsah, pokial sa pouziva;

- Zlozenie mobilnej fazy, tiez rozsah, pokial sa pouziva;

- Koncentra¢ny rozsah latky;

- Detekéna metdda, napr. UV-VIS;

- Vysledky (treba oznacit hlavné pre identifikaciu latky délezité piky);

- ldentita latky;

- Vlastnosti kolény, napr. priemer, naplf, dizka;

- Teplota, tiez teplotny rozsah, ak sa pouziva;

- teplota injektora;

- Nosny plyn a tlak nosného plynu;

- Koncentra¢ny rozsah latky;

- Detekéna metdda, napr. MS;

- ldentifikacia pikov;

- Vysledky (treba oznacit hlavné pre identifikaciu latky dblezité piky).

12 Popis analytickych metéd

V prilohe IV REACH sa od registrujuceho poZaduje, aby opisal analytické metody
al/alebo uviedol bibliografické odkazy na metddy pouzité na identifikaciu latky a tam,
kde je to vhodné, na identifikaciu necistét a pridavnych latok. Tieto informacie by mali
byt dostatoCne obsiahle, aby metddy boli reprodukovatelné.
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