Stoffdatenblattentwurf fiir NTA (Stand 01/04/2010 Uberarbeitung 13/07/10)

Physikochemische Parameter

Tab. 1: Geforderte Identitats- und physikochemische Parameter nach dem TGD for EQS fiir NTA.
Zusatzliche Eigenschaften wurden kursiv angegeben. Die angegebenen Werte wurden zwischen
experimentellen Werten (exp) und abgeschatzten, modellierten Werten (est) unterschieden.

Eigenschaften

Wert

Referenz

IUPAC Name

(a) Glycine, N,N-bis(carboxymethyl)
(b) Glycine, N,N-bis(carboxymethyl),
Trinatriumsalz

BUA 1986

Chemische Gruppe

Séuren aliphatischer Amine

EPI-Suite 4.0

)CC(=0)[O-].[Na+].[Na+].[Na+]

Strukturformel http://ecb.jrc.ec.euro
COOH pa.eu/esis/
HOOC/\NJ
KCOOH
(a)
Na* Na*t Nat ©Uf /\'\(i
(b)
CAS-Nummer (a) 139-13-9 http://ecb.jrc.ec.euro
(b) 5064-31-3 pa.eu/esis/
EINECS-Nummer (a) 205-355-7 http://ecb.jrc.ec.euro
(b) 225-768-6 pa.eu/esis/
Summenformel (a) CeHoaNOs http://ecb.jrc.ec.euro
(b) C6HINO6.3Na pa.eu/esis/
SMILES-code (a) O=C(O)CN(CC(=0)0)CC(=0)O http://sparc.chem.ug
(b) C(C(=0)[O-])N(CC(=0)[O- a.edu/sparc/

(b) 1.08*107 (est - modified grain
method)

Molekulargewicht (g-mol™) (a) 191.14 EPI-Suite 4.0
(b) 257.09

Schmelzpunkt (°C) (a) 296.63 (est), 242 (exp) EPI-Suite 4.0
(b) 199.47 (est)

Siedepunkt (°C) (a) 429.28 (est) EPI-Suite 4.0
(b) 487.76 (est)

Dampfdruck (Pa) (2) 9.54*107 (est - modified grain EPI-Suite 4.0
method)

Henry’s-Konstante (Pa-m?*-mol™!)

(a) 1.21*10°!! (est - Bond method)
(b) 1.22*10°!! (est - Bond method)

EPI-Suite 4.0

Wasserldslichkeit (mg-L)

(a) 5.91*10* (exp)
(b) 1*10° (exp)

EPI-Suite 4.0

pKa

(a) acidic: 3.79 (est), basic: 4.08 (est);

http://sparc.chem.ug




Eigenschaften Wert Referenz

pK1=3.03, pK2=3.07, pK 3=10.70; a.edu/sparc/

pKl1= 1.9, pK2=2.5, pK 3=9.70 Budavari 2001
(b) keine Angabe BUA 1986
n-Octanol/Wasser (a) -3.81 (est) EPI-Suite 4.0
Verteilungskoeffizient(log Kow) (b) -10.08 (est)
Sediment/ Wasser Verteilungskoeffizient (a) 1.419 (est - MCI Methode), -2.017 | EPI-Suite 4.0
(log Koc or log Kp) (est - Kow Methode)

(b) 1.419 (est - MCI Methode), -5.485
(est - Kow Methode)

Allgemeines

Anwendung: EDTA wird als Komplexbildner fiir Metallionen eingesetzt und wird als Ersatz
fur Phosphate in Wasch- und Reinigungsmitteln eingesetzt (Stumpf et al. 1996)

Wirkungsweise: Bildet mit Metallionen Komplexe (European Union 2005).

Analytik: Aufgrund der tieferen Nachweisgrenze wird NTA in Umweltproben in der Regel
gaschromatographisch analysiert. Es gibt aber auch polarographische und
potentiometrische Analyseverfahren fir NTA (Brauch und Schullerer 1987). Die
folgenden Nachweisgrenzen wurden gefunden:

e GC-Methode: 1-2 ug/l (DIN 38413, Teil 3 1990)
e Polarographie: 0.1 mg/I (DIN 38413, Teil 5 1990)



Okotoxikologische Parameter

Tab.2: Effektdatensammlung fiir NTA. Literaturdaten die in grau dargestellt wurden erflllen nicht die Datenanforderungen nach dem TGD for
EQS, sollen aber als zusétzliche Information genannt werden. Die in Klammern angegebenen Werte entsprechen den von der freien Saure
(HsNTA) auf das Natriumsalz umgerechneten Konzentrationen. Eine Bewertung der Validitat wurde nach den Klimisch-Kriterien (Klimisch et al.
1997) durchgefihrt. Eine Unterscheidung in nominale und tatsachliche Testkonzentration wurde in der Tabelle nicht vollzogen, aber fiir die EQS-
relevanten Studien (siehe Tab. 3 + 4) wurden nur Studien verwendet bei denen eine signifikante Abweichung unwahrscheinlich ist.

EFFEKTDATENRECHERECHE

Sammelbezeichnung | Organismus Endpunkt | Dauer | Dimension Parameter | Operator Wert | Einheit | Vali- | Kommentar Literaturquelle
ditét
akute Effektdaten
Wasserharte
60 mg/l Weaver (1970)
CaCO3 und zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 133 mg/l 2 Durchfluss (2005)
Wasserharte
170 mg/l Weaver (1970)
CaCO3 und zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 477 mg/l 2 Durchfluss (2005)
Wasserharte
60 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 185 mg/l 2 Exposition (2005)
Wasserharte
170 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 477 mg/l 2 Exposition (2005)
Wasserharte
170 mg/l Weaver (1970)
CaCO3 und zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 477 mg/l 2 Durchfluss (2005)
Wasserharte
60 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 185 mg/l 2 Exposition (2005)
Wasserharte
170 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Algen N. I; Wachstum (Trockengewicht) 96 h EC50 = 477 mg/l 2 Exposition (2005)




Gammarus Arthur et al.
Kleinkrebse pseudolimnaeus Mortalitat 96 LC50 98 mg/l (1974)
Sturm und
Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 198 mg/l Payne (1973)
Wasserharte
60 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 252 mg/l Exposition (2005)
Wasserharte
170 mg/l
CaCO3 und Weaver (1970)
statische zitiert in EU
Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 487 mg/l Exposition (2005)
Wasserharte
60 mg/l Weaver (1970)
CaCO3 und zitiert in EU
Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 278 mg/l Durchfluss (2005)
Wasserharte
170 mg/l Weaver (1970)
CaCO3 und zitiert in EU
Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 476 mg/l Durchfluss (2005)
Sturm und
Fische Oncorhynchus mykiss Mortalitat 96 LC50 98 mg/l Payne (1973)
Arthur et al.
Fische Pimephales promelas Mortalitat 96 LC50 114 mg/l (1974)
Sturm und
Fische Pimephales promelas Mortalitat 96 LC50 127 mg/l Payne (1973)




Wasserharte Weaver (1970)
60 mg/l zitiert in EU
Weichtiere Physa heterostropha Mortalitat 96 h LC50 373 mg/l CaCO3 (2005)
Wasserharte Weaver (1970)
170 mg/l zitiert in EU
Weichtiere Physa heterostropha Mortalitat 96 h LC50 522 mg/l CaCO3 (2005)
Wasserharte
74 mgl/l
CaCO3
Wasserharte
21 mg/l
CaCO3
Wasserharte
745 mg/l
CaCO3
subchronische und chronische Daten
Erickson et al.
Algen Cyclotella nana Wachstum 96 h NOEC 0.5 mg/l (1970)
Canton und
Kleinkrebse Daph g Reproduktion 21 d NOEC 100 mg/l Slooff (1982)
Biesinger et al.
Kleinkrebse Daph g Reproduktion 21 d EC16 91 mg/l (1974)
Gammarus Arthur et al.
Kleinkrebse pseudolimnaeus Reproduktion 147 d NOEC 9.3 mg/l (1974)




Wasserharte
50 mg/l
CaCO3

Wasserharte
50 mg/l
CaCO3

Wasserharte
200 mg/l
CaCoO3

Wasserharte
200 mg/l
CaCO3

Wasserharte
50 mg/l
CaCO3

Wasserharte
200 mg/l
CaCoO3

Wasserharte
200 mg/l
CaCo3

Wasserharte
50 mg/l
CaCo03

Fische

Lepomis macrochirus

Mortalitat

28

NOEC

96

mg/

Sturm und
Payne (1973)

Fische

Lepomis macrochirus

Kiemenstruktur

28

NOEC

96

mg/l

Sturm und
Payne (1973)

Wasserharte
50 mg/l
CaCO3

Wasserharte
50 mg/l
CaCo3

Wasserharte
200 mg/l
CaCo03

Wasserharte
200 mg/l
CaCo03

Fische

Pimephales promelas

Mortalitat

28

NOEC

96

mg/l

Sturm und
Payne (1973)

Schnecken

Helisoma trivolis

Reproduktion, Mortalitat,
Wachstum, Fertilitét

120

NOEC

1.3

mg/l

Flannagan
(1974)




Graphische Darstellung der Toxizitatsdaten
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Abb.1: Kurzzeit (KZ) und Langzzeit (LZ)-Effektdaten von NTA flr aquatische Organismen. Bei
den Langzeit-Tests mit Bakterien kénnen nur Cyanobakterien berilcksichtigt werden.
Zusammenstellung der validen und relevanten Daten.

Zusammenstellung der kritischen Toxizitatswerte fiir NTA

Tab.3: Ubersicht der kritischen Toxizitatswerte von NTA fir Wasserorganismen aus
langerfristigen Untersuchungen.

Gruppe Spezies Wert | Konz. in Literatur
mg/I
Algen/Wasser- keine
pflanzen
Krebstiere Gammarus pseudolimnaeus | NOEC 9.3 Arthur et al
(1974)
Fische Lepomis macrochirus, NOEC 96 Sturm und
Pimephales promelas Payne (1973)
Sonstige Helisoma trivolis NOEC 11.3 Flannagan
(1974)

Es liegen NOEC-Werte fiir die Organismengruppen der Kleinkrebse, Fische vor. Fir Algen liegen
keine validen und relevanten Daten vor. Der empfindlichste belastbare Endpunkt liegt bei dem
von Arthur et al. (1974) fir Gammarus pseudolimnaeus ermittelten. Nach der AF-Methode ergibt

sich daraus ein Langzeit-Qualitatskriterium von:



AA-EQS = 9.3 mg/l / 50 = 190 ug/l

Es ist darauf hinzuweisen, dass in einem EU Risk Assessment (EU 2005) flr die Ableitung des

PNECs ein AF von 10 statt 50 genommen wurde. Als Begriindung wurde angeflhrt, dass die

beobachtete tiefe Algentoxizitat ein Artefakt der Nahrstofflimitierung durch die komplexierenden

Eigenschaften des NTA ist (EU 2005), die auf die verhaltnismassig tiefe Konzentration an

Mikroelementen im Algenmedium zurlickzuflihren ist. Die Autoren argumentieren weiter, dass in

deutschen und niederlandischen Gewassern diese Limitierung nicht auftreten kann, da gentigend

Schwermetallionen (hauptsachlich Fe und Mn) vorhanden sind um NTA zu komplexieren. Da dies

ohne weitere Modellierungen nicht auf die Schweizer Gewasser (ibertragen werden kann und

keine belastbaren NOECs fiir Algen aus limnischen Tests vorliegen, wurde in dieser AA-EQS

Herleitung ein AF von 50 verwendet.

Tab. 4: Ubersicht der kritischen akuten Toxizitatswerte von NTA fiir Wasserorganismen.

Gruppe Spezies Wert | Konz. in Literatur
mg/|
Algen/ Navicula seminulum EC50 133 Weaver (1970)
Wasserpflanzen zitert in  EU
(2005)
Kleinkrebse Gammarus pseudolimnaeus | EC50 98 Arthur et al.
(1974)
Fische Oncorhynchus mykiss EC50 98 Sturm und
Payne(1973)
Sonstige Physa heterostropha EC50 373 Weaver (1970)
zitiert in  EU
(2005)




Tab. 5: Risikoklassierung der akuten aquatischen Toxizitdt anhand der niedrigsten gemessenen
EC50-Werte nach dem Technical Guidance Document zur EU Direktive 93/67/EEC (Commission
of the European Communities 1996):

Risikoklasse niedrigster EC50-Wert erreichter
Wert
nicht eingestuft >100 mgl/l
schadlich >10 mg/l; <100mg/I X
giftig <10 mg/l;>1mg/I
sehr giftig < 1mgl/l

Es liegen EC50-Werte fiir die Organismengruppen der Algen und Kleinkrebse und Fische vor.
Um Kurzzeit-Qualitatskriterien (MAC-EQS) herzuleiten, kann die AF-Methode auf der Datenbasis
von akuten Toxizitdtsdaten verwendet werden wenn mindestens 3 valide EC50-
Kurzzeittestergebnisse von Vertretern der 3 trophischen Ebenen (Fische, Krebstiere, Algen)
vorhanden sind. Im Allgemeinen wird ein Assessmentfaktor von 100 auf den EC50 der
sensitivsten Studie angewendet. Die verfligbaren Kurzzeittoxizitdtswerte liegen so nah
beieinander (siehe Abb. 1 und Tab. 2), dass die Standardabweichung der logarhythmierten
EC50-Werte mit 0.27 kleiner als 0.5 ist und nach dem TGD for EQS ein Assementfaktor von 10

angewendet werden kann. Daraus resultiert ein Kurzzeit-Qualitatskriterium von:

MAC-EQS = 98 mg/l / 10 = 9800 g/l

Bioakkumulationsabschatzung:
Mit einem Wert von -3.81 liegt der log Kow von NTA liegt unter 3 und es liegen keine
Bioakkumulationsstudien oder besondere Hinweise fir Saugertoxizitat vor. Damit ist eine

Bioakkumulationsabschatzung nicht relevant.

Schutz der aquatischen Organismen

Der Effektdatensatz flir NTA umfasst 3 trophische Ebenen bei den Kurzzeit- und 2 trophische
Ebenen bei den Langzeittoxizitaten.. Es wurde keine besonders empfindliche Organismengruppe
beobachtet.

Der fir NTA hergeleite MAC-EQS von 9800 pg/l und der AA-EQS von 190 g/l sollten einen

ausreichenden Schutz fiir aquatische Organismen unterschiedlicher trophischer Ebenen bieten,



jedoch ware eine Risikobewertung aufgrund einer breiteren Effekt-Datenbasis mit

unterschiedlichen Arten zu empfehlen.
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