Stoffdatenblattentwurf fiir EDTA (Stand 16/11/2010)

Physikochemische Parameter

Tab. 1: Geforderte Identitats- und physikochemische Parameter nach dem TGD for EQS fuir
EDTA. Zusatzliche Eigenschaften wurden kursiv angegeben.

Verteilungskoeffizient(log Kqy)

Eigenschaften Wert Referenz
IUPAC Name N,N'-1,2-Ethane diylbis-(N- http://webbook.nist.
(carboxymethyl)glycine) gov/cgi/cbook.cgi?l
D=60-00-4
Chemische Gruppe Aminopolycarbonséure EU 2004
Strukturformel _-COOH http://ecb.jrc.ec.euro
| ' L pa.eu/esis/
WL
B COoO!
CAS-Nummer 60-00-4 http://ecb.jrc.ec.euro
pa.eu/esis/
EINECS-Nummer 200-449-4 http://ecb.jrc.ec.euro
pa.eu/esis/
Summenformel C1oH16N,0g http://ecb.jrc.ec.euro
pa.eu/esis/
SMILES-code O=C(O)CN(CC(=0)O)CCN(CC(=0) | EPI-Suite 4.0
0)CC(=0)O
Molekulargewicht (g-mol™) 292.25 SRC PhysProp
Database
(http://www.srcinc.c
om/what-we-
do/databaseforms.as
px?id=386)
Schmelzpunkt (°C) 245 (Exp) -° EPI-Suite 4.0
Siedepunkt (°C) 557.81 (Est) 13 EPI-Suite 4.0
Dampfdruck (Pa) 2*10-10 (extrapoliert) SRC PhysProp
Database
(http://www.srcinc.c
om/what-we-
do/databaseforms.as
px?id=386)
Henry’s-Konstante (Pa-m°-mol ™) 5.85*10 (Exp) EPI-Suite 4.0
Wasserldslichkeit (mg-L™?) 1000 mg/I (Exp) EPI-Suite 4.0
pK, 0.26 (Exp) ° SRC PhysProp
Database
(http://www.srcinc.c
om/what-we-
do/databaseforms.as
px?id=386)
n-Octanol/Wasser -3.86 (Est) EPI-Suite 4.0

! In der EU Risikobewertung (EU 2004) wird weder Schmelzpunkt noch Siedepunkt angegeben. Als
Begriindung dafir wird angemerkt, dass sich die Substanz bei >150°C zersetzt.

2 Exp: gemessener Wert
% Est: geschatzter Wert




Eigenschaften Wert Referenz

Sediment/ Wasser Verteilungskoeffizient 2.495 (MCI Methode; Est) *, -2.110 EPI-Suite 4.0
(log Ko or log Ky) (Kow Methode; Est) #°

Allgemeines

Anwendung: EDTA wird als Komplexbildner fir Metallionen eingesetzt und wird in der EU in
einem Tonnageband von 10 000 bis 100 000 Tonnen pro Jahr produziert und
konsumiert (EU 2004).

Wirkungsweise: Bildet mit Metallionen Komplexe.

Analytik: Die verschiedenen EDTA Spezies werden als Summenparameter H,EDTA angeben.
Folgende Analysemethoden werden eingesetzt:
e HPLC (Bauer et al. 1986), Nachweisgrenze ca. 0.2 mg/l
e GC mit Derivatisierung zu EDTA-tetra-n-butylester (DIN 38413, Teil 3) (Brauch
und Schullerer 1987), Nachweisgrenze ca. 0.2 mg/l

e Polarographie nach DIN 38413, Teil 5 (1990), Nachweisgrenze ca. 0.1 mg/I

* The value can depend on the pH



Okotoxikologische Parameter

Tab.2: Effektdatensammlung flr EDTA. Literaturdaten die in grau dargestellt wurden erflllen nicht die Datenanforderungen nach dem TGD for
EQS, sollen aber als zusatzliche Information genannt werden. Die in Klammern angegebenen Werte entsprechen den vom Salz auf die freie
Saure (H4,EDTA) umgerechneten Konzentrationen. Eine Bewertung der Validitadt wurde nach den Klimisch-Kriterien (Klimisch 1997) durchgefihrt.
Eine Unterscheidung in nominale und tatséchliche Testkonzentration wurde in der Tabelle nicht vollzogen, aber fir 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
ditat
akute Eff
Krebstiere Daphnia magna Immobilisierung 24 h EC50 = 1033 mgl/l 2 als Bringmann
(795%) Na,EDTA und Kiihn
(1982)
Krebstiere Daphnia magna Immobilisierung 24 h EC50 = 610 mg/l 2 als H,EDTA Sorvari und
Sillanpaa
(1996)
Krebstiere Daphnia magna Immobilisierung 24 h EC50 = 625 mg/l 2 als Bringmann
(481%) Na,EDTA und Kiihn
(1977)
als H,EDTA,
kein pH




Wert

als H,EDTA,
kein pH
Wert

als H,EDTA,
pH Wert <6

als H,EDTA,
pH Wert <6

als H,EDTA,
pH Wert <6

als H,EDTA,
pH Wert <6

als
Na,EDTA,
pH Wert > 6,
sehr
weiches
Wasser

Fische

Lepomis macrochirus

Mortalitat

96

LC50

157
(121%)

mg/l

Na,EDTA,
pH Wert > 6,
sehr
weiches
Wasser

Batchelder et
al. (1980).

Na,EDTA,
pH Wert > 6,
mittelhartes
Wasser

Fische

Lepomis macrochirus

Mortalitéat

96

LC50

1030
(792%)

mg/l

Na,EDTA,
pH Wert > 6,
mittelhartes
Wasser

Batchelder et
al. (1980)

Na,EDTA,
pH Wert > 6,
hartes
Wasser

Fische

Lepomis macrochirus

Mortalitat

96

LC50

2070
(1592%)

mg/l

Na,EDTA,
pH Wert > 6,
hartes
Wasser

Batchelder et
al. (1980)

ZnEDTA, pH
Wert > 6,
sehr
weiches
Wasser

Fische

Lepomis macrochirus

Mortalitat

96

LC50

940
(772)

mg/l

ZnEDTA, pH
Wert > 6,
sehr
weiches
Wasser

ZnEDTA, pH
Wert > 6,
mittelhartes
Wasser

Fische

LE‘DU!THS macrochirus

Mortalitat

96

LC50

685
(563)

mg/l

ZnEDTA, pH
Wert > 6,
mittelhartes
Wasser

ZnEDTA, pH
Wert > 6,
hartes




Wasser

Fische Lepomis macrochirus Mortalitat 96 LC50 513 mgl/l ZnEDTA, pH
(422) Wert > 6,
hartes
Wasser
Fische Pimephales promelas Mortalitat 96 LC50 59.8 mg/l Curtis und
Ward (1981)
subchronische und chronische Daten
Algen Pseudokirchneriella Wachstum 72 NOEC (48.4) mg/l Geurts und
subcapitata van Wijk zitiert
in EU (2004)
Krebstiere Daphnia magna Reproduktion 21 NOEC 25 (22) mg/l BASF (1996)
zitiert in EU
(2004)

*diese Werte wurden zur Berechnung der Standardabweichung der logarhythmierten EC50-Werte verwendet




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

Anmerkung:
Batchelder und McCarty (1980) haben gezeigt, dass die Toxizitat von EDTA gegenuber Fischen

sowohl von der eingesetzten Spezies, vom pH-Wert als auch von der Wasserharte abhangt.

Der Einsatz der freien Saure flhrte zur héchsten Toxizitat, was aber hauptsachlich auf die daraus
resultierenden tiefen pH-Werte in den Tests zurlickzufiihren ist, die alleine schon zu einer
Fischtoxizitat fihren kdnnen.

Weiterhin wurde gezeigt, dass die Toxizitdt mit steigender Wasserharte abnimmt. Dies trifft
jedoch nicht auf das ZnEDTA zu. Es wird vermutet, dass bei hoherer Wasserharte ZnEDTA mit
anderen Metallen komplexiert uns so Zink freigesetzt wird, welches als toxisch gegeniber
Fischen bekannt ist (Batchelder and McCarty 1980).

Fir die Ableitung des MAC-EQS wurde daher der EC50 fir Lepomis macrochirus gewahlt, der in
sehr weichem Wasser mit Na,EDTA durchgefuhrt wurde.



Zusammenstellung der kritischen Toxizitatswerte fiir EDTA (angegeben als H,EDTA)

Tab.3: Ubersicht der kritischen Toxizitatswerte fiir Wasserorganismen aus langerfristigen
Untersuchungen fur EDTA (angegeben als H,EDTA).

Gruppe Spezies Wert | Konz. in Literatur
mg/l
Algen/Wasser- Pseudokirchneriella NOEC 48.4 Geurts und van
pflanzen subcapitata Wijk (2001)
zitiert in EU
(2004)
Kleinkrebse Daphnia magna NOEC 22 BASF (1996)
zitiert in EU
(2004)
Fische Danio rerio NOEC 226.8 BASF (2001)
zitiert in EU
(2004)
Sonstige keine

Es liegen NOEC-Werte fir die Organismengruppen der Algen und Kleinkrebse vor. Fir die
Organismengruppe der Fische konnte nur ein NOEC von >26.8 mg/l recherchiert werden. Um
Langzeit-Qualitatskriterien (AA-EQS) herzuleiten kann die AF-Methode auf der Datenbasis von
chronischen Toxizitdtsdaten verwendet werden. Wenn mindestens 3 valide chronische NOEC-
Werte flur Vertreter der 3 trophischen Ebenen (Fische, Krebse, Algen) vorhanden sind, ergibt sich
ein Assessmentfaktor von 10. Da der NOEC fiir Daphnien mit 22 mg/l tiefer als 26.8 mg/l ist, kann
der NOEC Wert fur Fische von >26.8 mg/I fur die Ableitung des AF mit verwendet werden und ein
AF von 10 wird vorgeschlagen.

Der empfindlichste belastbare Endpunkt liegt bei dem von der BASF (1996) fiir Daphnia magna
bestimmten Wert von 22 mg/l. Nach der AF-Methode ergibt sich daraus ein Langzeit-

Qualitatskriterium von:

AA-EQS =22 mg/l / 10 = 2.2 mg/l



Tab. 4: Ubersicht der kritischen akuten Toxizitatswerte fiir Wasserorganismen fiir EDTA
(angegeben als H,EDTA).

Gruppe Spezies Wert | Konz. in Literatur
mg/l
Algen/ Pseudokirchneriella EC 50 >100 Geurts und van
Wasserpflanzen subcapitata Wijk (2001)
Kleinkrebse Daphnia magna EC 50 618 | *V/(795%481)
Bringmann und
Kihn (1977,
1982)
Fische Lepomis macrochirus LC 50 121 Batchelder et al.
(1980)

Tab. 5: Risikoklassierung der akuten aquatischen Toxizitat anhand der niedrigsten gemessenen
EC 50-Werte nach der Kommission der europaischen Gemeinschaften 2001:

Risikoklasse niedrigster EC 50-Wert erreichter
Wert
not classified >100 mg/l
harmful >10 mg/l; <100mg/l X
toxic <10 mg/l;>1mg/I|
very toxic <1mgll

Es liegen EC 50-Werte fur die Organismengruppen der Kleinkrebse und Fische vor. Fir die
Organismengruppe der Algen konnte nur ein EC50 von >100 mg/l recherchiert werden. Um
Kurzzeit-Qualitatskriterien (MAC-EQS) herzuleiten, kann die AF-Methode auf der Datenbasis von
akuten Toxizitdtsdaten verwendet werden. Allerdings miissen mindestens 3 valide EC 50-
Kurzzeittestergebnisse von Vertretern der 3 trophischen Ebenen (Fische, Krebse, Algen)
vorhanden sein um ein MAC-EQS herzuleiten. Da der vorliegende EC50-Wert fur Fische mit 93.1
mg/l tiefer ist als 100 mg/l, kann der EC50 Wert flr Algen von >100 mg/I fiir die AF-Methode mit
verwendet werden und die Anwendung der AF-Methode wird vorgeschlagen. Die verfligbaren
Kurzzeittoxizitatswerte liegen so nah beieinander (siehe Abb. 1 und Tab. 2), dass die
Standardabweichung der logarhythmierten EC50-Werte mit 0.42 kleiner als 0.5 ist und nach dem
TGD for EQS ein Assessmentfaktor von 10 angewendet werden kann. Daraus resultiert ein

Kurzzeit-Qualitatskriterium von:



MAC-EQS =121/10=12.1 mg/l

Bioakkumulationsabschatzung:
Der log Kow von EDTA liegt mit einem geschatztem Wert von -3.86 deutlich unter 3 und es liegen
keine Bioakkumulationsstudien oder besondere Hinweise fiur Sdugertoxizitat vor. Damit ist eine

Bioakkumulationsabschatzung nicht relevant.

Schutz der aquatischen Organismen

Der Effektdatensatz fir EDTA umfasst alle 3 trophischen Ebenen bei den Kurzzeit- und
Langzeittoxizitaten, jedoch konnte bei den Algen-Kurzzeittoxizitditen sowie bei den Fisch-
Langzeittoxizitaten nur ein EC 50- Wert mit der Angabe >100 mg/l bzw. ein NOEC mit der
Angabe von >26.8 mg/l recherchiert werden. Da jeweils noch ein tieferer Wert fiir eine andere
taxonomische Gruppe vorlag, konnten diese Angaben dennoch fiir die Ableitung nach der AF-
Methode verwendet werden. Aufgrund der vorliegenden Daten kann keine taxonomische Gruppe
als besonders empfindlich gegenliber EDTA eingestuft werden, da die Werte sehr dicht
beieinander liegen. Der MAC-EQS wurde mit einem AF von 10 und einem ECS50 fur Fische
abgeleitet und der AA-EQS mit einem AF von 10 auf einen chronischen Daphnien NOEC.

Der abgeleitete MAC-EQS von 12.1 mg/l sowie der AA-EQS von 2.2 mg/l sollten einen
ausreichenden Schutz fiir aquatische Organismen unterschiedlicher trophischer Ebenen bieten,
jedoch ware eine EQS-Herleitung aufgrund einer breiteren Effekt-Datenbasis mit

unterschiedlichen Arten weiterer taxonomischer Gruppen zu empfehlen.
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