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PREFACIO

O presente guia descreve a forma de identificar e designar uma substancia no dmbito dos
regulamentos REACH e CRE. Faz parte de uma série de documentos de orientacdo que tém por
objetivo apoiar todas as partes interessadas na preparacdo para o cumprimento das obrigagdes
decorrentes dos regulamentos REACH e CRE. Estes guias fornecem orientacdes pormenorizadas
sobre um conjunto de processos essenciais no ambito dos regulamentos REACH e CRE, bem
como sobre métodos técnicos e/ou cientificos especificos que devem ser utilizados pela indUstria
ou pelas autoridades, no quadro dos mesmos regulamentos.

Os guias de orientagdo foram elaborados e debatidos no ambito dos projetos de implementagdo
do REACH (PIR), geridos pelos servicos da Comissdo Europeia, com a participacdo de todas as
partes interessadas: Estados-Membros, indlstria e organizagdes ndo-governamentais. Estes
guias de orientagdo podem ser obtidos através do sitio Web da Agéncia Europeia dos Produtos
Quimicos (http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach). Assim que forem
finalizados ou atualizados, serdo publicados neste sitio Web outros guias de orientagao.



http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach
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HISTORICO DO DOCUMENTO

Versao

| Observacio

Data

Versao 1

Versdo 1.1

Primeira edicao

Retificacdo:

- Aditamento de uma referéncia ao Regulamento CRE (Regulamento
(CE) n.© 1272/2008, de 16 de dezembro de 2008) no titulo e nos
titulos dos capitulos.

- Aditamento de texto adicional para clarificar o @ambito do guia de
orientacdo. Eliminacdo de texto redundante em todo o documento.

- Inclusdo de referéncias ao Regulamento CRE no texto, consoante
adequado.

- Alteragao do termo «TGD» (documento técnico de orientagdo) para
«guia de orientagao» em todo o documento.

- Alteracao do termo «preparacdo» para «mistura» em todo o
documento.

- Alteragao do termo «ponto» para «seccdao» em todo o documento.

- Alteragdo do termo «pré-registo» para «pré-registo (tardio)» em
todo o documento.

- Insercao das abreviaturas EAA e CRE e eliminagdo de RIP e TGD.

- Alteracao das descricOes de Liga, Inventario CE e IUCLID.
Introdugdo das definicGes de Niumero CE, NUmero de Lista, Mistura e
Substancia Notificada. Eliminacdo da definicdo de «preparacao».

- Revisdo da secgdo 3.2 para clarificar o contetdo.

- Revisdo da secgdo 3.3 para clarificar o conteddo no que respeita as
obrigagdes no ambito do Regulamento CRE.

- Alteragao na secgdo 4.2.2.1 da forma de apresentar os
constituintes, substituindo a percentagem de concentragao pela
ordem alfabética, de modo a que a composicdo relativa ndo possa
ser deduzida a partir da ordem da lista.

- Alteragdo na secgdo 4.2.3.1 do termo «rede cristalina» para
«cristal».
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(apenas
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Versdo 1.3

Versao 1.4

- Revisdo da seccdo 4.3.1.2.3 para clarificar o conteudo.

- Inclusao na seccdo 5 de uma referéncia ao Manual de
Apresentacdo de Dados, Parte 18, Como comunicar a identidade da
substéncia na IUCLID 5 para registo nos termos do REACH.

- Revisdo da seccdo 5 para clarificar o conteudo.

- Alteracdo na seccdo 6 da descricdo de «pré-registo» para «pré-
registo (tardio)»

- Atualizacgado das hiperligagdes quebradas no Apéndice 1.

- Eliminacdo da seccdo 4.3 do Apéndice 2, uma vez que é possivel
encontrar o seu conteldo no sitio Web pertinente.

Retificacao

A definicdo de «substancia de integracao progressiva» foi alinhada
pelo Regulamento (CE) n.© 1907/2006 com a redacdo que lhe foi
dada pelo Regulamento (CE) n.© 1354/2007 e pela retificacdo
publicada no JO L 36 de 05.2.2009, p. 84 (Retificacdo ao
Regulamento (CE) n.© 1907/2006).

De referir que as alteracdes das versdes 1.1 e 1.2 estao
consolidadas numa Unica versao 1.2 para as linguas que ndo o
inglés.

Retificacdo
Introducdo de duas férmulas estruturais em falta no capitulo 7.6.

Retificacdo:

- Reformulagdo do documento de acordo com a atual identidade
institucional.

- Eliminagdo do capitulo 8, que fornece instrugdes técnicas com base
numa versao desatualizada da IUCLID.

- Correcao na seccao 7.5 da descricao da cristobalite e do quartzo e
eliminacdo da referéncia a Diretiva 2000/30/CE.

- Eliminagdo das referéncias ao capitulo 8 e aos Manuais de
Apresentacdao de Dados desatualizados e aditamento de referéncias
aos novos manuais da ECHA.

- Eliminacdo do Apéndice III e inclusdo da informagdo no quadro do
histérico do documento.

- Corregao de hiperligacdes quebradas e de erros editoriais.

Marcgo de
2012

Fevereiro
de 2014

Junho de
2016
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Versao 2.0 | Atualizagao parcial limitada a: Dezembro
de 2016

- Aditamento de um novo apéndice III com descricdo do conceito de
perfil da identidade da substancia.

- Aditamento de um novo texto no capitulo 1 para introduzir o novo
apéndice III.

- Correcdo de erros tipograficos e editoriais.
Versdo 2.1 | Retificacdo para corrigir os erros tipograficos no texto e os erros nas | Maio de
informagdes sobre a composicdo nos exemplos apresentados na 2017
figura 2 do apéndice III.
Versao 3.0 | Atualizacgao: Dezembro
de 2023

- Alinhar com as alteracgOes introduzidas pelo Regulamento (UE)
2022/477 da Comissao, de 24 de margo de 2022.

- Eliminar as referéncias ao pré-registo (tardio)

- Corrigir erros tipograficos e editoriais

- Adicionar ligagOes as paginas de apoio e de perguntas e respostas
da ECHA

- Suprimir o apéndice III, n.% 5, relativo a transicdao da IUCLID 5
para a IUCLID 6
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1. Generalidades

O Regulamento REACH (Regulamento (CE) n.© 1907/2006) estabelece um sistema de registo,
avaliacdo, autorizacdo e restricdo dos produtos quimicos e cria a Agéncia Europeia dos
Produtos Quimicos (ECHA) para executar o regulamento.!?

O Regulamento CRE (Regulamento (CE) n.© 1272/2008) é o novo regulamento europeu
relativo a classificacdo, rotulagem e embalagem de substdncias e misturas quimicas.?2 A
legislagdo introduz, na UE, um novo sistema de classificacdo e rotulagem de produtos
guimicos, com base no Sistema Mundial Harmonizado (GHS) das Nagdes Unidas.

O Regulamento REACH diz respeito exclusivamente as substancias. A identificagdo clara e
inequivoca das substéncias é essencial para assegurar o bom funcionamento dos processos
previstos no Regulamento REACH. O presente guia de orientacdo para a identificacdo e
designagao de substancias destina-se a ajudar a industria, os Estados-Membros e a Agéncia
Europeia dos Produtos Quimicos.

O presente guia de orientacdo baseia-se na experiéncia adquirida com a identificacdo de
substancias nos termos da anterior legislagdo em matéria de produtos quimicos (Diretiva
67/548/CEE e Diretiva 98/8/CEE). No entanto, as praticas atuais de identificacdo de
substancias no quadro do Regulamento REACH e do Regulamento relativo a classificacdo,
rotulagem e embalagem de substdncias e misturas (CRE) constituem a base para o
aperfeicoamento das presentes orientacbes. Além disso, e sempre que apropriado, foram
tidas igualmente em consideracdo abordagens em matéria de produtos quimicos de sistemas
exteriores a Unido Europeia.

Foram incluidas orientacGes especificas para diferentes tipos de substancias.

O presente guia de orientacdo deve ser utilizado para identificar e designar substancias que
sao regulamentadas nos termos dos regulamentos REACH e CRE.

1.1. Objetivos

O presente guia de orientacdo tem por objetivo fornecer orientacdes a fabricantes e
importadores sobre o registo e a comunicacdo da identidade de uma substéncia no ambito
dos regulamentos REACH e CRE. O guia de orientacdo € um elemento essencial para a
identificacdo de substancias e fornece ainda orientagdes sobre a forma de as designar.
Também fornece orientacbes sobre se as substancias podem ser consideradas iguais no
contexto do REACH e do CRE e como o principio «uma substancia, um registo» (OSOR) pode
ser implementado através da definicdo do perfil de identidade da substancia (SIP). A
identificacdo de substancias idénticas que podem ser cobertas pelo mesmo SIP é importante
para pedidos de informacdo, partilha de dados, apresentacao conjunta de dados, notificacao
ao inventario de classificacdo e rotulagem e harmonizacéo de classificagdo e rotulagem.

A identificacdo de substancias deve ser realizada, de preferéncia, por peritos do setor

1 Regulamento (CE) n.° 1907/2006 do Parlamento Europeu e do Conselho, de 18 de dezembro de
2006, relativo ao registo, avaliacdo, autorizagdo e restricdo dos produtos quimicos (REACH), que cria
a Agéncia Europeia dos Produtos Quimicos, que altera a Diretiva 1999/45/CE e revoga o Regulamento
(CEE) n.° 793/93 do Conselho e o Regulamento (CE) n.° 1488/94 da Comissao, bem como a Diretiva
76/769/CEE do Conselho e as Diretivas 91/155/CEE, 93/67/CEE, 93/105/CE e 2000/21/CE da
Comissao («REACH»).

2 Regulamento (CE) n.° 1272/2008 do Parlamento Europeu e do Conselho, de 16 de dezembro de
2008, relativo a classificagdo, rotulagem e embalagem de substancias e misturas, que altera e revoga
as Diretivas 67/548/CEE e 1999/45/CE, e altera o Regulamento (CE) n.% 1907/2006 (Texto relevante
para efeitos do EEE) («CRE»).
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industrial. Para os interessados do setor industrial com pouca experiéncia na identificacdo de
substancias, sdo incluidas orientacdes suplementares sobre parametros de identificacdo num
apéndice ao presente guia de orientacao.

Além disso, o guia indica algumas hiperligacdes para ferramentas de apoio a caracterizagcao
e verificacdo da identidade quimica de uma substancia.

Os manuais da ECHA fornecem instrucdes mais pormenorizadas sobre como preencher as
informacdes relativas a identidade da substancia na IUCLID, no contexto dos diferentes
processos no ambito do REACH e CRE, e estdo disponiveis em
http://echa.europa.eu/manuals..

1.2. Ambito de aplicacdo

O Regulamento REACH, nos termos do seu artigo 1.9, diz respeito ao fabrico, importacdo,
colocacdo no mercado e utilizacdo de substancias estremes ou contidas em misturas ou em
artigos. As misturas e os artigos, enquanto tal, ndo sdo abrangidos pelo regulamento.

Em conformidade com o artigo 10.° do REACH, o registo exige que a identidade da substancia
seja registada de acordo com os pardmetros especificados no anexo VI, ponto 2, do referido
regulamento (ver Quadro 3). Sdo obrigatorios parametros idénticos (especificados no anexo
VI, pontos 2.1 a 2.3.4, do REACH) para registar a identidade da substancia para efeitos de
notificacdo, de acordo com o artigo 40.9, n.° 1, do Regulamento CRE. O presente guia de
orientacdo centra-se na identificagdo correta de substancias abrangidas pela definicdo juridica
de substancia constante do REACH e do CRE e fornece orientacdes sobre os parametros de
identificacdo da substancia enumerados no anexo VI, ponto 2, do REACH. As informacgoes
fornecidas sobre a identidade da substancia devem ser suficientes para identificar cada
substancia. Um ou varios dos parametros de identificacdo da substancia podem ser omitidos
se nado for tecnicamente possivel ou se ndo se afigurar necessario, do ponto de vista cientifico,
fornecer as informacdes solicitadas. Os motivos para essas omissdes devem ser devidamente
fundamentados com base numa justificacdo cientifica.

A abordagem para a identificagdo de uma substancia depende do tipo de substéncia em causa.
Por conseguinte, o utilizador do presente guia de orientagdo sera orientado para capitulos
especificos consoante os diferentes tipos de substancias.

Os inventarios CE utilizados no @mbito da Diretiva 67/548/CEE (EINECS, ELINCS e lista NLP
[lista de «ex-polimeros»]) constituem ferramentas importantes para a identificacdo de
substancias. No capitulo 3.2 sdo fornecidas orientacbes sobre o papel destes inventarios no
ambito do REACH.

As substancias abrangidas pelo ambito de aplicacgo do REACH e do CRE (e,
consequentemente, do presente guia de orientagdo) sao, em geral, o resultado de reacoes
quimicas decorrentes do fabrico da substancia e podem conter varios constituintes distintos.
As substancias, conforme definidas no REACH e no CRE, incluem também substancias
quimicamente derivadas ou isoladas a partir de materiais que ocorrem na natureza, os quais
podem incluir um Unico elemento ou molécula (por exemplo, metais puros ou determinados
minerais) ou varios constituintes (por exemplo, éleos essenciais, mates de metal que se
formam quando se procede a fusdo dos minérios do sulfureto de metal). No entanto, as
substancias que sdo regulamentadas por outra legislacdo da UE estdo, em varios casos,
isentas de registo ao abrigo do REACH (ver artigo 2.° do REACH). Também as substancias
enumeradas no anexo IV do REACH e as substancias que cumprem os critérios especificados
no anexo V do REACH estdo isentas de registo. Importa salientar que, embora uma substancia
possa estar isenta de registo, tal ndo significa necessariamente que a substancia esteja isenta
dos requisitos estipulados noutros titulos do REACH ou dos requisitos do CRE.


http://echa.europa.eu/manuals
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O REACH exige que os registantes da mesma substancia cheguem a acordo sobre a
apresentacao conjunta de determinadas informacgdes sobre a substancia (principio OSOR)3. A
aplicacdo desse principio necessita de clareza sobre a forma como o registante definiu o
ambito do seu perfil de identidade da substancia.

1.3. Estrutura do guia de orientacao

As informagdes gerais, como o0s objetivos e o ambito de aplicacdo do presente guia de
orientacdo, sdo apresentadas no capitulo 1, e as abreviaturas e definicGes utilizadas
encontram-se no capitulo 2. As informacdes relevantes sobre o quadro para a identificacdo
de substancias no REACH, por exemplo, a definicdo de substancia e os requisitos de
informacdo no texto juridico, sdo apresentadas no capitulo 3.

No capitulo 4, sao fornecidas orientacdes para a identificacdo e designacdao ou denominacao
das substancias.

- O capitulo 4.1 descreve a diferenca entre substdncias «bem definidas» e «ndao bem
definidas»; estes dois grupos principais podem ainda ser subdivididos em tipos
diferentes de substdncias, com as suas proprias orientagdes especificas para a
identificacdo da substancia. E ainda apresentado um esquema que orientara o utilizador
para o capitulo que lhe interessa, no qual podera consultar as orientacbes sobre a
identificacdo do tipo de substancia pertinente.

- Nos capitulos subsequentes, sdao fornecidas orientagdes especificas para cada tipo de
substancia, sob a forma de um conjunto de regras com explicagdes e exemplos.

O capitulo 5 fornece orientacdes sobre a forma de verificar se as substancias podem ou nao
ser consideradas idénticas. As orientacdes sobre a identidade da substancia no dmbito do
pedido de informacdes sao fornecidas no capitulo 6.

Além disso, no capitulo 7, sdo preparados alguns exemplos pormenorizados com recurso as
orientagOes praticas do capitulo 4.

O apéndice I contém algumas hiperligacGes para ferramentas pertinentes de apoio a
caracterizacdo e verificacdo da identidade quimica de uma substéancia.

O apéndice II fornece mais informagdes gerais sobre os parametros de identificacdo de
substancias individuais utilizados no processo de identificacdo de substancias, tais como as
regras de nomenclatura, os nimeros CE e os nimeros CAS, as notacdes de formula molecular
e formula estrutural e os métodos analiticos.

O Apéndice III fornece informagdes sobre o conceito de SIP, a sua relevancia para as
obrigacOes de apresentacao conjunta e a forma como deve ser definido e comunicado.

3 As orientacGes sobre partilha de dados sobre a mesma substancia contém informagdes
pormenorizadas sobre a apresentacdo conjunta de dados sobre a mesma substancia.
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2. Definicoes e abreviaturas

2.1. Abreviaturas

As principais abreviaturas utilizadas no presente guia de orientacao sdao enumeradas e
explicadas no Quadro 1.

Quadro 1: Abreviaturas

Abreviatura ‘ Significado

AISE Associacao Internacional de Sabdes, Detergentes e Produtos de
Manutencao

CAS Servico de Resumos de Quimica (Chemical Abstracts Service)

CE Comissao Europeia

CG Cromatografia gasosa

CRE Regulamento (CE) n.© 1272/2008 relativo a classificacdo, rotulagem
e embalagem de substancias e misturas

EAA Espetroscopia de Absorcao Atémica

EINECS Inventario Europeu das Substancias Quimicas Existentes no Mercado

ELINCS Lista Europeia das Substancias Quimicas Notificadas

ENCS Substancias Quimicas Novas e Existentes (Japdo)

ESIS Sistema Europeu de Informacgao sobre Produtos Quimicos

FIIS Férum de Intercambio de Informacgdes sobre uma Substancia

GHS Sistema Mundial Harmonizado

HPLC Cromatografia liquida de elevado rendimento (High performance
liguid chromatography)

InChI Identificador Quimico Internacional IUPAC

INCI Nomenclatura Internacional dos Ingredientes Cosméticos

ISO Organizacgao Internacional de Normalizacao

IUBMB Unido Internacional de Bioquimica e Biologia Molecular

IUCLID Base de dados Internacional de Informagdes Quimicas Uniformes.

IUPAC Unido Internacional de Quimica Pura e Aplicada

m/m Massa por massa

MS Espetroscopia de massa

NLP Ex-polimero

PIS Perfil da identidade da substancia
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ppm
REACH
RI

RMN
SMILES
TSCA
UE
UV/VIS
UVvCB

XRD
XRF

Partes por milhao

Registo, Avaliacao, Autorizacdo e Restricdao dos Produtos Quimicos
Infravermelho

Ressonancia Magnética Nuclear

Especificacdo de entrada de linha de dados moleculares simplificada
Lei sobre o controlo das substancias téxicas (EUA)

Unido Europeia

Ultravioleta/visivel

substancias de composicdo desconhecida ou variavel, produtos de
reacdo complexos ou materiais bioldgicos.

Difracdo de raios X

Fluorescéncia de raios X
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2.2. Definicoes
As principais definicOes utilizadas no presente guia de orientacdo sdao enumeradas e descritas
no Quadro 2.

Estas definicdes tém em conta as definicbes utilizadas no Regulamento REACH e no
Regulamento CRE. Por este motivo, as definicdbes de alguns termos sdo diferentes das
utilizadas na Diretiva 67/548/CEE.

Quadro 2: Definicoes

Definigcao Descrigao

Aditivo uma substancia adicionada intencionalmente para estabilizar a
substancia“.

Artigo* Um objeto ao qual, durante a producdo, é dada uma forma, superficie ou
desenho especifico que é mais determinante para a sua utilizacdo final
do que a sua composigao quimica.

Componente Substéancia adicionada intencionalmente para formar uma mistura.

Constituinte Qualquer espécie quimica Unica presente numa substancia que pode ser
caracterizada pela sua identidade quimica Unica.

Constituinte principal Um constituinte que, ndo sendo um aditivo ou uma impureza, constitui
uma parte significativa de uma substéncia, sendo, por isso, utilizado na
denominacédo de substancias e na identificacdo pormenorizada das

mesmas.
Fabrico* A producdo e extracao de substancias no estado natural.

Impressao digital Representacdo da composicdo de uma substancia a partir da distribuicao
cromatografica caracteristica dos constituintes num cromatograma analitico.

Impureza Um constituinte ndo intencionalmente presente numa substancia apos o

seu fabrico, podendo ter origem nos materiais de base ou ser o resultado
de reacdes secundarias ou incompletas durante o processo de fabrico.
Apesar de estar presente na substancia final, ndo foi adicionado
intencionalmente.

4 Noutros dominios, um aditivo pode igualmente ter outras fungdes, por exemplo, regulador de pH
ou corante. No entanto, no Regulamento REACH e no presente guia de orientagdo técnica, trata-se
de um estabilizador.
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Inventario CE

IUCLID

Liga*

Mistura *

Mondmero*

Numero CE

NUmero de Lista

Polimero*

Embora ndo esteja juridicamente definido no Regulamento REACH, o
Inventario CE é composto por trés listas europeias de substancias
combinadas, independentes e legalmente aprovadas, dos quadros
regulamentares anteriores em matéria de produtos quimicos: o EINECS,
a ELINCS e a lista NLP (ex-polimeros). As entradas no Inventario CE sdo
constituidas por um nome quimico e por um nimero (nome CE e nUmero
CE), um numero CAS, a formula molecular (caso exista) e uma descricdo
(para determinados tipos de substancias).

Base de dados Internacional de Informagdes Quimicas Uniformes. A
IUCLID é uma base de dados e um sistema de gestdo de informagdes
sobre substancias quimicas.

Um material metalico, homogéneo a escala macroscdpica, constituido por
dois ou mais elementos combinados de modo que ndo possam ser
facilmente separados por meios mecanicos.

As ligas sao consideradas misturas especiais.

Uma mistura ou solugdo composta por duas ou mais substancias.

Uma substancia capaz de formar ligagdes covalentes com uma sequéncia
de moléculas adicionais, semelhantes ou ndo, nas condi¢des da reagao
relevante de polimerizagao usada no processo em questao.

O NUmero CE é o identificador numérico das substancias no Inventario
CE.

Namero atribuido pela Agéncia. NUmero atribuido automaticamente pelo
REACH-IT. Aplica-se a todas as apresentacgdes validas recebidas (por
exemplo, PPORD, pedidos de informagdo, registos, notificacdes de
classificagao e rotulagem).

Uma substancia composta por moléculas caracterizadas por sequéncias
de um ou mais tipos de unidades monomeéricas. As referidas moléculas
devem distribuir-se por uma gama de massas moleculares em que as
diferengas decorram sobretudo das diferengas no nimero de unidades
monomeéricas que as constituem. Um polimero contém:

(a) uma maioria ponderal simples de moléculas com, pelo menos, trés
unidades monoméricas unidas por ligagdo covalente a, pelo menos,
outra unidade monomérica ou outro reagente;

(b) menos que a maioria ponderal simples de moléculas com a mesma
massa molecular.

No contexto desta definigdo, uma «unidade monomérica» significa a
forma reativa do mondmero de partida dentro de um polimero.
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Substancia intermédia*

Substancia
monoconstituinte

Substancia
multiconstituinte

Substancia nao
quimicamente
modificada*

Substancia notificada

Substancia que ocorre
na natureza*

Uma substancia que é fabricada e consumida ou utilizada para
processamento quimico, tendo em vista a sua transformagao noutra
substancia (a seguir designada sintese):

(a) substancia intermédia ndo isolada é uma substancia intermédia
que, durante a sintese, ndo € intencionalmente retirada (exceto
para amostragem) do equipamento em que a sintese se realiza.
Esse equipamento inclui o reator, o seu equipamento auxiliar e
qualquer equipamento através do qual a ou as substancias
passem durante um processo de fluxo continuo ou descontinuo,
assim como as tubagens para transferéncia entre recipientes
para realizar a fase seguinte da reagdo, mas exclui os tanques ou
outros recipientes em que a ou as substancias sdo armazenadas
apos o fabrico;

(b) substancia intermédia isolada nas instalacbes € uma substancia
intermédia que ndo satisfaz os critérios de substancia intermédia
nao isolada, quando o fabrico da substancia intermédia e a
sintese de outra ou outras substancias a partir desse produto se
realize nas mesmas instalagdes, administradas por uma ou mais
entidades juridicas;

(c) substancia intermédia transportada isolada é uma substancia que
nao satisfaz os critérios de substancia intermédia ndo isolada, e
que é transportada entre instalagdes ou fornecida a outras
instalagdes.

Uma substancia definida pela sua composicdo em que, regra geral, um
constituinte principal tem uma presenca de, pelo menos 80 % (m/m).

Uma substancia definida pela sua composicdao em que, regra geral, mais
do que um constituinte principal esta presente numa concentragao 10 %
(m/m) e < 80 % (m/m).

Uma substancia cuja estrutura quimica permanece inalterada, mesmo
que tenha sido submetida a um processo ou tratamento quimico, ou a
uma transformacdo fisica mineraldgica, por exemplo, destinado a
remocao de impurezas.

Uma substancia em relagdo a qual foi apresentada uma notificagao e que
pode ser colocada no mercado de acordo com a Diretiva 67/548/CEE.

Uma substancia estreme natural, ndo transformada ou transformada
apenas por meios manuais, mecanicos ou gravitacionais; por dissolugdo
na agua, por flotacdo, por extracdo com agua, por destilacdao a vapor ou
por aquecimento exclusivamente para fins de remogado da agua, ou
extraida da atmosfera por qualquer meio.
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Substancia*

Um elemento quimico e seus compostos, no estado natural ou obtidos
por qualquer processo de fabrico, incluindo qualquer aditivo necessario
para preservar a sua estabilidade e qualquer impureza que derive do
processo utilizado, mas excluindo qualquer solvente que possa ser
separado sem afetar a estabilidade da substancia nem modificar a sua
composigao.

* Definicbes nos termos do artigo 3.9 do REACH.
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3. Quadro para a identificagcao da substancia no ambito do
REACH e do CRE

O REACH e o CRE incluem uma definicdo de substdncia e o REACH enumera os parametros
de identificacdo da substancia (anexo VI, ponto 2) que devem ser tidos em conta para
identificar a substéancia para efeitos de registo.

O presente capitulo descreve a definicdo de substancia no REACH e CRE (capitulo 3.1), fornece
orientagbes genéricas sobre a forma de utilizar o Inventadrio CE a partir do quadro
regulamentar anterior em matéria de produtos quimicos (capitulo 3.2) e fornece ainda
informacdes gerais sobre os requisitos de identificacdo de substancias que sdo especificados
no REACH (capitulo 3.3).

3.1. DEFINICAO DE SUBSTANCIA

De acordo com o REACH (artigo 3.9, n.© 1) e o CRE (artigo 2.9, n.% 7), a definicdo de
substancia é a seguinte:

Substancia: um elemento quimico e seus compostos, no estado natural ou obtidos por
gualquer processo de fabrico, incluindo qualquer aditivo necessario para preservar a sua
estabilidade e qualquer impureza que derive do processo utilizado, mas excluindo qualquer
solvente que possa ser separado sem afetar a estabilidade da substancia nem modificar a
sua composigao.

A definicdo de substancia no REACH e no CRE é idéntica a definicdo de substancia que foi
utilizada na sétima alteracdo da Diretiva Substdncias Perigosas (Diretiva 92/32/CEE que
altera a Diretiva 67/548/CEE). Em ambos os casos, a definicdo ndo se limita a um composto
guimico puro definido por uma Unica estrutura molecular. A definicdo de substancia inclui
constituintes diferentes, tais como impurezas.

3.2. Identificadores numeéricos

3.2.1. Inventario CE

Existem trés inventarios distintos criados pelo quadro regulamentar anterior em matéria de
produtos quimicos: o Inventario Europeu das Substancias Quimicas Existentes no Mercado
(EINECS), a Lista Europeia das Substancias Quimicas Notificadas (ELINCS) e a Lista de Ex-
Polimeros (NLP).

As substancias colocadas no mercado europeu entre 1 de janeiro de 1971 e 18 de setembro
de 1981 estdo enumeradas no Inventario Europeu das Substancias Quimicas Existentes no




Guia de orientacdo para a identificacdo e desighnacao de substancias no 19
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

Mercado (EINECS)5, ¢, 7.

O inventario inclui cerca de 100 000 substancias identificadas por uma denominagao quimica
(e uma descricdo para determinados tipos de substancias), um nimero CAS e um numero de
sete digitos designado nimero EINECS. O numero EINECS comeca sempre pelos algarismos
2 ou 3 (2xx-XXX-X; 3xX-xxx-xX). As substancias comunicadas ao EINECS foram objeto de um
processo de verificacdo que justifica a sua introducdo no inventario.

As substancias notificadas e colocadas no mercado apds 18 de setembro de 1981 sao
enumeradas na Lista Europeia de Novas Substancias Quimicas (ELINCS)®. Este inventario
(lista) inclui todas as substancias notificadas até 31 de maio de 2008 em conformidade com
a Diretiva 67/548/CEE e respetivas alteracdes. Estas substancias sdo designadas «novas
substancias», uma vez que ndo foram colocadas no mercado europeu até 18 de setembro de
1981. Os numeros ELINCS foram atribuidos as substancias pela Comissdao Europeia apds
analise por parte das autoridades competentes dos Estados-Membros (ACEM).
Contrariamente ao inventario EINECS, o inventario ELINCS n&o inclui um nimero CAS nas
suas entradas mas sim o numero de notificacdo atribuido pelas autoridades competentes dos
Estados-Membros, o nome comercial (se disponivel), a classificacdo e o nome IUPAC para
substancias classificadas. Os nimeros ELINCS também sdo numeros de sete digitos que
comegam sempre pelo algarismo 4 (4xx-xxx-X).

Os polimeros foram excluidos da notificacdo ao inventario EINECS e foram sujeitos a regras
especiais no ambito da Diretiva 67/548/CEE.?%. O termo «polimero» foi ainda definido na
sétima retificacdo da Diretiva 67/548/CEE (Diretiva 92/32/CEE). Em consequéncia da
implementagao desta definicdo, algumas substancias consideradas polimeros ao abrigo das
regras de notificacdo para o inventario EINECS deixaram de ser consideradas polimeros ao
abrigo da sétima alteracdo. Dado que todas as substancias que ndo constam do EINECS eram
de notificacdo obrigatodria, todos os «ex-polimeros» (NLP) deverdo, teoricamente, ter sido
notificados. No entanto, o Conselho de Ministros esclareceu que estes ex-polimeros nédo
deveriam ser sujeitos retroativamente a notificacdo. Foi solicitada a Comissdo a elaboracdo
de uma lista de ex-polimeros (lista NLP). As substancias a incluir nesta lista eram as
substancias que existiam no mercado da UE entre 18 de setembro de 1981 (a data de entrada
em vigor da Diretiva 79/831/CEE, a sexta alteracao da Diretiva 67/548/CEE) e 31 de outubro

5 O EINECS é baseado no European COre INventory (ECOIN), o inventario europeu de base que
permitia que a industria introduzisse informagdes complementares sobre substancias (de acordo
com os critérios para notificagdo de substancias ao inventario EINECS). O ECOIN foi criado a partir
da combinagao de varias listas de produtos quimicos presumivelmente colocados no mercado
europeu (por exemplo, TSCA). O EINECS foi publicado em 15 de junho de 1990 e inclui mais de
100 000 substancias. Durante a utilizacdo do inventario, foram identificados varios erros (erros de
impressdo, por exemplo, denominagdes quimicas, formulas ou nimeros CAS incorretos). Por
conseguinte, foi publicada uma retificacdo em 1 de marco de 2002.

6 Gabinete Europeu de Produtos Quimicos (2005) Manual of Decisions for implementation of the sixth
and seventh amendments to Directive 67/548/EEC (Manual de decisdes para aplicagdo das sexta e
sétima alteracoes a Diretiva 67/548/CEE) (Diretivas 79/831/CEE e 92/32/CEE) - Versdo nao
confidencial. EUR 20519 EN. Versdo atualizada de junho de 2005.

7 Geiss F, Del Bino G, Blech G, et al. (1992) The EINECS Inventory of existing chemical substances
on the EC market (Inventario Europeu das Substancias Quimicas Existentes no Mercado (EINECS)).
Tox Env Chem Vol. 37, p. 21-33.

8 Gabinete Europeu de Produtos Quimicos (2003) Notification of new chemical substances in
accordance with Directive 67/548/EEC on the classification, packaging and labelling of dangerous
substances (Notificacdo de novas substancias quimicas de acordo com a Diretiva 67/548/CEE
relativa a classificagdo, embalagem e rotulagem das substancias perigosas). Lista de ex-polimeros.
EUR 20853 EN.

® Rasmussen K, Christ G e Davis JB (1998) Registration of polymers in accordance with Directive
67/548/EEC (Registo de polimeros de acordo com a Diretiva 67/548/CEE). Tox Env Chem Vol. 67,
pp. 251-261.
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de 1993 (a data de entrada em vigor da Diretiva 92/32/CEE, a sétima alteragdo Diretiva
67/548/CEE) e que satisfaziam os requisitos para serem consideradas polimeros ao abrigo
das regras de notificacdo para o inventario EINECS, mas que deixaram de ser consideradas
polimeros ao abrigo da sétima alteracdo. A lista de ex-polimeros ndo é exaustiva. As
substancias que constam da lista de ex-polimeros sdo identificadas pela denominacdo
quimica, pelo nimero CAS e por um numero com sete digitos designado nimero NLP. O
numero NLP comeca sempre pelo algarismo 5 (5xx-xxx-X).

Estas trés listas de substancias, EINECS, ELINCS e lista de NLP, s3o designadas em conjunto
por Inventario CE. Cada substancia constante deste inventario tem um numero CE atribuido
pela Comissdo Europeia (ver informacdes pormenorizadas sobre o nimero CE no apéndice
II).

As informacdes sobre estas substancias podem ser obtidas através do sitio Web da Agéncia
Europeia dos Produtos Quimicos (http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-
inventory), que também mantém e publica um inventario de substancias registadas
(http://echa.europa.eu/information-on-chemicals/registered-substances).

O Inventario CE pode ser utilizado como uma ferramenta para os fabricantes e importadores
encontrarem o numero CE da sua substancia.

3.2.2. Numeros de lista

Ao criar o sistema REACH-IT, a ECHA considerou que seria vantajoso atribuir
automaticamente um numero as substancias incluidas em todas as apresentacdes recebidas
e tecnicamente completas (pré-registos, PPORD, pedidos de informacdo, registos,
notificacbes de classificacdo e rotulagem, etc.), para as quais ndo fosse especificado um
numero CE (ver adiante os critérios de atribuicdo dos numeros de lista). Esta atribuicdo
facilitava tecnicamente a gestdo, o processamento posterior e a identificacdo das substancias
constantes dessas apresentacdes. Estes designados «numeros de lista» tém o mesmo formato
numeérico dos nimeros utilizados nos inventarios EINECS e ELINCS e na lista de ex-polimeros
(NLP), mas comegam com algarismos diferentes.

Os nUumeros de lista tém o formato numérico em comum com as entradas EINECS, ELINCS e
NLP. A grande maioria dos nimeros de lista e a identificagdo das substancias com eles
relacionados nunca foram objeto de verificacdo quanto a exatiddo e validade, nem foi
verificado se as convengdes descritas no presente guia de orientagdo foram mantidas.

Importa referir que é possivel que sejam atribuidos nimeros de lista diferentes a mesma
substancia quando sao utilizados identificadores diferentes (por exemplo, denominacao) para
essa substancia. Consequentemente, é também possivel que seja atribuido um nimero de
lista @ uma substancia inscrita no EINECS, ELINCS ou PNL. Tal pode ocorrer se, numa
apresentagdo a ECHA através do REACH-IT, for utilizado um nome de substancia diferente do
que consta do inventario CE.

Os numeros de lista podem comecar, por exemplo, pelos algarismos 6, 7, 8 ou 9 (6XX-XXX-X;
7XX=XXX-X; 8XX-XXX-X, IXX-XXX-X).

E importante notar que, em algumas entradas do inventdrio EINECS, a descricio de uma
substancia é relativamente abrangente e poderia ser eventualmente considerada como
abrangendo mais do que uma identidade de substancia, em conformidade com o artigo 3.9,
n.° 1, do REACH. Nestes casos, o potencial registante é convidado a descrever mais
pormenorizadamente a substdncia em questdo (por exemplo, através de um nome IUPAC e
de outros identificadores disponiveis). O registante deve, no entanto, indicar a entrada
EINECS a que pertence a substancia. Nestes casos, a Agéncia Europeia dos Produtos Quimicos
decidira se é ou ndo apropriada a atribuicdo de um numero de lista a substancia em questao.
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3.3. Requisitos para a identificacdao de substancias no ambito do
REACH e do CRE

No caso de ser obrigatério um registo ao abrigo do Regulamento REACH, este deve incluir
informagdes sobre a identificacdo da substancia, tal como especificado no anexo VI, ponto 2.
Estas informacdes devem ser adequadas e suficientes para permitir a identificacao de cada
substancia. Se ndo for tecnicamente possivel, ou se ndo se afigurar cientificamente
necessario, fornecer informacées sobre um ou mais pardmetros de identificagdo da
substancia, ha que justifica-lo claramente, tal como indicado no anexo VI, nota 1.

De igual modo, no caso de ser obrigatéria uma notificacdo ao abrigo do Regulamento CRE
(artigo 40.° do CRE), esta devera incluir informacgbes sobre a identificacdo da substancia, tal
como especificado no anexo VI, pontos 2.1 a 2.3.4, do REACH. Estas informagdes devem
permitir a identificacdo de cada substancia. Se ndo for tecnicamente possivel, ou se ndo se
afigurar cientificamente necessario, fornecer informacdes sobre um ou mais parametros de
identificacdo da substancia, ha que justifica-lo claramente, tal como indicado no anexo VI,
nota 1.

E apresentada no Quadro 3 uma descricdo geral dos pardmetros de identificacdo de
substancias no ambito do anexo VI do REACH.
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Quadro 3: Parametros de identificacdo da substancia no anexo VI, ponto 2, do REACH

Parametros de identificacao da substancia no anexo VI, ponto 2,

do REACH

2. IDENTIFICAGAO DA SUBSTANCIA

As informacoes apresentadas devem ser suficientes para permitir a
identificacdo da substancia em causa. Se nao for tecnicamente possivel,
ou se ndo se afigurar cientificamente necessario fornecer informagoes
sobre um ou mais dos elementos a seguir indicados, ha que justifica-lo

claramente.
2.1 Denominacgao e qualquer outro identificador de cada substancia»
2.1.1 Denominagdo(bes) de acordo com a nomenclatura da IUPAC. Se nao

estiver disponivel, outra(s) denominacdo(0es) quimica(s)
internacional(ais)»

2.1.2 Outras denominagbes (nome vulgar, nome comercial, abreviatura)

21.3 Numero CE — ou seja, numero Einecs, Elincs ou NLP — ou nimero
atribuido pela Agéncia (se disponivel e adequado)»

2.1.4 Numero CAS e nome CAS (caso existam)

2.1.5 Outro cddigo de identificacgdo, como o numero de identificagdo aduaneira
(se disponivel)»

2.2 Informacgdes relativas a formula molecular e estrutural ou a
estrutura cristalina de cada substéancia»

221 Férmula molecular e formula estrutural (incluindo notagdo SMILES e outra
representacdo, se disponivel) e descricdo da(s) estrutura(s) cristalina(s)»

222 Informagédo sobre a atividade dtica e racio tipico de (estéreo) isémeros
(se aplicavel e caso se justifique)

2.2.3 Massa molecular ou intervalo de massas moleculares

2.3. Composicado de cada substancia

2.3.1 Grau de pureza (%), se aplicavel
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2.3.2

2.3.3

2.3.4

2.3.5

2.3.6

2.3.7

2.5

Denominacbes dos componentes e das impurezas

No caso de substéncias de composicdo desconhecida ou variavel,
produtos de reacdo complexos ou materiais bioldgicos (UVCB):

— denominagbes dos componentes presentes numa concentracdo
=10 %,

— denominacbes dos componentes conhecidos presentes numa
concentragdo < 10 %;

— no caso dos componentes que ndo possam ser identificados
individualmente, descricdo dos grupos de componentes com base na
natureza quimica;

— descricdo da origem ou fonte e do processo de fabrico

Concentracdo tipica e intervalo de concentracao (em percentagem) dos
componentes, dos grupos de componentes que ndo podem ser
identificados individualmente e das impurezas especificadas no ponto
2.3.2

Denominacdes e concentracéo tipica e intervalo de concentracdo (em
percentagem) dos aditivos

Todos os dados analiticos qualitativos especificos necessarios para a

identificacdo da substéncia, como dados de espetroscopia de ultravioletas,

infravermelhos ou ressonéncia magnética nuclear, de espetrometria de
massa ou de difracdo

Todos os dados analiticos quantitativos especificos necessarios para a

identificacdo da substéncia, como dados cromatograficos, titrimétricos, de

analises elementares ou de difracdo

Descricdo dos métodos analiticos ou das referéncias bibliograficas
adequadas necessarias para a identificacdo da substancia (incluindo a
identificacdo e quantificacdo dos seus componentes e, se for caso disso,
das suas impurezas e aditivos). A descricdo deve consistir nos protocolos
experimentais seguidos e na interpretacdo pertinente dos resultados
comunicados nos termos dos pontos 2.3.1 a 2.3.6. Estas informacoes
devem ser suficientes para possibilitar a reproducdo dos métodos.

Quaisquer outras informacoes pertinentes para a identificacao da
substancia»
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4. Guia de orientacao para a identificacao e designacao de
substancias no ambito dos regulamentos REACH e CRE

4.1. Introducao

As regras para a identificacdo e designacdo variam consoante os tipos de substancias. Por
motivos de ordem pratica, o presente guia de orientacao estd estruturado de forma a que, para
cada tipo de substédncia, o utilizador seja orientado diretamente para o capitulo onde sdo
fornecidas as orientagdes pertinentes. Para este efeito, sdao fornecidas algumas explicacdes sobre
os diferentes tipos de substancias e, por ultimo, é dada uma indicacdo para localizar o capitulo
pertinente.

A identificacdo das substancias deve basear-se, pelo menos, nos parametros de identificacdo de
substancias enumerados no anexo VI, ponto 2, do REACH (ver Quadro 3). Por conseguinte, todas
as substdncias devem ser identificadas através de uma combinacdo dos parametros de
identificacdo pertinentes:

e 0 nome e IUPAC e/ou outras denominacdes e outros identificadores, por exemplo, nUmero
CAS, namero CE (anexo VI, ponto 2.1);

e a informacdo molecular e estrutural (anexo VI, ponto 2.2);

e a composicdo quimica (anexo VI, ponto 2.3).

Uma substancia é identificada totalmente pela sua composicdo quimica, ou seja, a identidade
guimica e o conteldo de cada constituinte na substancia. Embora esta identificacdo simples seja
possivel para a maior parte das substancias, para algumas ndo € viavel ou ndo é adequada no
ambito do REACH e do CRE. Nesses casos, sdo necessarias outras informagodes ou informacdes
suplementares relativas a identificacdo da substancia.

Assim, as substancias podem ser divididas em dois grupos principais:

1. «Substancias bem definidas»: substancias com uma composicdo qualitativa e quantitativa
definida que pode ser suficientemente identificada com base nos parametros de
identificacdo do anexo VI, ponto 2, do REACH.

2.  «Substancias UVCB»: substancias de composicdao desconhecida ou variavel, produtos de
reacdo complexos ou materiais bioldgicos. Estas substancias ndo podem ser
suficientemente identificadas pelos parametros supra.

A variabilidade da composicdo das substancias bem definidas é especificada pelos limites
superior e inferior do(s) intervalo(s) de concentracdo do(s) constituinte(s) principal(is). Para as
substancias UVCB, a variabilidade é relativamente ampla e/ou pouco previsivel.

Reconhece-se que existirdo casos-limite entre substancias bem definidas (produtos de reacao
com varios constituintes, cada um dentro de um intervalo amplo) e substancias UVCB (produtos
de reagdo com composicdo variavel e pouco previsivel). Cabe ao registante a responsabilidade
de identificar a substancia da forma mais adequada.

As regras aplicaveis a identificacdo e designagdo das «substancias bem definidas» com um
constituinte principal diferem das regras aplicaveis as «substancias bem definidas» com mais do
gue um constituinte principal. De igual modo, sao descritas diferentes regras de identificagdo e
designacdo para os diversos tipos de substdncias abrangidas pela definicdo de substéncia
«UVCB».

Em

Quadro 4. e Quadro 5 sdo enumerados os principais identificadores para varios exemplos de
diversos tipos de substancias. Esses exemplos estdo agrupados de forma a que as semelhancgas
e as diferencas para a identificacdo da substancia sejam facilmente reconhecidas.



Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no ambito 25
dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

Quadro 4. e Quadro 5 ndo representam uma lista exaustiva de todos os tipos de substancias
possiveis. Este agrupamento de substancias através de regras de identificagao e designacdo ndo
deve ser considerado um sistema de categorizacao oficial para as substancias, mas antes uma
ajuda pratica para aplicar as regras especificas de forma adequada e para encontrar as
orientacdes adequadas no presente documento de orientagao.

Quadro 4.: Agrupamento dos principais identificadores para exemplos que representam varios
tipos de substancias bem definidas similares

Caracteristicas | Exemplos ou substancias Identificadores principais

comuns representativas

Substancias bem | Substancias Composicdo quimica: um
definidas pela monoconstituintes, por constituinte principal
composigao exemplo > 80 %:
quimica - benzeno (95 %) - Identidade quimica do
[Capitulo 4.2.] - niquel (99 %) constituinte principal (denominagdo
[Capitulo 4.2.1] quin)’\ica, nimero CAS, numero CE,
etc.

- Concentracgao tipica e limites
superior e inferior

Substancias Composicdo quimica: uma mistura
multiconstituintes, por (mistura ou massa reacional) de
exemplo produtos de reacao | constituintes principais, cada um
definidos como entre 10 % e 80 %:

Mistura reacional de 2-, 3-, - Identidade quimica de cada

e 4-clorotolueno (30 % constituinte principal

cada) - Concentragdes tipicas e limites
[Capitulo 4.2.2] superior e inferior de cada

constituinte, bem como da prépria
mistura reacional

Substéancias definidas por Composicdo quimica como

mais do que a composicao substéncia mono ou

quimica, por exemplo, multiconstituinte

Grafite e diamante E

[Capitulo 4.2.3] Outros parametros fisicos ou de

caracterizacdo: por exemplo,
morfologia cristalina, composigao
mineral (geoldgica), etc.




26 Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

Quadro 5: Agrupamento dos principais identificadores para exemplos que representam varios tipos de substiancias UVCB

Identificadores principais

Exemplos ou substancias

Caracteristicas comuns .
representativas

Fonte Processo Outros identificadores
Substancias Materiais Extratos de materiais - Espécies de planta - Extracao - Composicao conhecida ou
UVCB biolégicos |biolégicos, p. ex. ou animal e familia - Fracionamento, genérica
Substancias de | (B) fragrancias naturais, 6leos |- Parte de concentracdo, isolamento, |- Impressdes cromatograficas
composicao naturais, corantes naturais |planta/animal purificacdo, etc. e outras
desconhecida e pigmentos - Derivacao* - Referéncia a normas
ou variavel, - Indice de cor

Macromoléculas bioldgicas

produtos de )
complexas, p. ex. enzimas,

reagao . - indice de enzimas-padréo
complexos ou proteinas, fragmentos de - Codigo genético
materiais ADI @0 AR, hormonas, - Configuragdo estéreo
bioldgicos antibioticos - Propriedades fisicas
[Capitulo 4.3] - Fungao/atividade
- Estrutura
- Sequéncia de aminoacidos
Produtos de fermentacao - Meio de cultura - Fermentacao - Tipo de produtos: p. ex.,
antibidticos, biopolimeros, |- Microrganismo - Isolamento de produtos |antibidticos, biopolimeros,
enzimas, vinassas (produtos |aplicado - Fases de purificacdo proteinas, etc.
de fermentacdo de acucar), - Composicao conhecida
soforolipidos, etc.
Substéancias | Misturas reacionais de Materiais de base Tipo de reacdo gquimica, p. |- Composicdo conhecida
guimicas e |composicdo pouco previsivel ex., esterificacdo, - Impressdes cromatograficas
minerais e/ou variavel alquilagdo, hidrogenagao |e outras
com - Referéncia a normas
;z:'lc%osmao - Frag6esAou.destiIado,s, p. |- Petrc')NIeo bruto - Frqciogamento, - Gamas do valor Iim‘iar
definida ex. Sl_,lbstanuas petroll_feras - Carvao/t_urfa _ destllagao~ N - Intervglo do comprimento
complex’a - Argila, p. ex. bentonite - Gases minerais - Conversao de fracoes de cadeia

- Alcatrdes - Minerais - Processamento fisico - Racio aromatico/alifatico
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ou variavel
(UVO)

Concentrados ou fusdes, p.
ex., minerais metalicos ou
residuos de varios
processos de fusdao ou
metallrgicos, p. ex.,
escorias

Minérios

- Residuos

- Fusao

- Tratamento térmico
- Varios processos
metallrgicos

- Composigao conhecida
Indice padrao

- Composicao conhecida ou
genérica
- Concentracao de metais

* Os processos sublinhados indicam sinteses de novas moléculas
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O presente capitulo esta dividido em subcapitulos que contém orientagdes especificas para a
identificacdo de varios tipos de substancias. A Figura 1 apresente um esquema que remete
para os capitulos pertinentes.

O esquema da Figura 1 é baseado em critérios que sdo «regras gerais». Cabe ao registante
selecionar o capitulo mais adequado e registar a identidade da substancia em conformidade
com as regras e os critérios aplicaveis a esse tipo de substancia.

A regra basica determina que as substancias sdo definidas, tanto quanto possivel, pela
composicao quimica e pela identificacdo dos constituintes. Apenas devem ser utilizados outros
identificadores caso esta regra ndo seja tecnicamente viavel, conforme especificado para os
diversos tipos de substancias UVCB.

Se o registante ndo cumprir as regras e os critérios de identificagdo da substancia
constantes do presente guia de orientagao, deve ser apresentada uma justificacao.
A identificacdo da substancia deve ser transparente, responsavel e assegurar a
coeréncia.
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Figura 1: Esquema relativo aos capitulos e apéndices do presente guia para uma orientacao
adequada no que respeita a identificacdo dos varios tipos de substancias

\ 4

Substancias
monoconstituintes
(Capitulo 4.2.1)

Um constituinte
> 80 %?

Substéancias
multiconstituintes
(Capitulo 4.2.2)

A 4

Substéancia definivel
apenas pela composicdo
quimica?

Substéancias de
composigao quimica
. | bem definida e outros
identificadores

principais
(Capitulo 4.2.3)

Definivel pela cpmposigdo
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+ Parametros fisicos

Composicdo quimica
totalmente definida?

»  Substancias UVCB
(Capitulo 4.3.1)

v

Subst. UVCB
especificas
(Capitulo 4.3.2)

Substancias com
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cadeia carbono
(Capitulo 4.3.2.1)
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| (Capitulo 4.3.2.2.) |
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Deve ser apresentada uma descricdo dos métodos analiticos e/ou uma indicacdo das
referéncias bibliograficas apropriadas para a identificacdo da substancia e, eventualmente,
das impurezas e aditivos (anexo VI, pontos 2.3.5, 2.3.6 e 2.3.7 do REACH). Estas informacoes
devem ser suficientes para possibilitar a reproducdo dos métodos. Devem igualmente ser
fornecidos os resultados tipicos obtidos ao aplicar as técnicas analiticas.

4.2. Substancias de composicao bem definida

As substéncias de composicao quimica bem definida sdo denominadas de acordo com o ou os
constituintes principais e Para alguns tipos de substancias, a composicao quimica por si sé
ndo é suficiente para a caracterizagdo. Nesses casos, € necessario aditar a identificagdo da
substancia alguns parametros fisicos suplementares relativos as estruturas quimicas.

Regra geral, o objetivo consiste em abranger toda a composicdo, e cada constituinte exige
uma especificagdo quimica completa, incluindo a informagao estrutural. No que respeita as
substancias que sao definidas pela sua composicdao quimica, é feita distingdo entre:

¢ Constituinte principal: um constituinte de uma substéncia que, ndo sendo um aditivo ou
uma impureza, constitui uma parte significativa dessa substéncia sendo, por isso,
utilizado na denominacdo de substancias e na identificacdo pormenorizada das mesmas.

e Impureza: um constituinte ndo intencionalmente presente numa substancia apds o seu
fabrico. Pode ter origem nos materiais de base ou ser o resultado de reagdes secundarias
ou incompletas durante o processo de producdo. Apesar de estar presente na substancia
final, nao foi adicionado intencionalmente.

¢ Aditivo: uma substancia adicionada intencionalmente para estabilizar a substancia.

Todos os constituintes (com excecao dos aditivos) que ndo sao constituintes principais de
uma substancia mono-constituinte ou uma substancia multiconstituinte sdo considerados
impurezas. Embora em alguns setores seja pratica corrente a utilizacdo do termo «vestigios»,
no presente guia de orientagdo apenas é utilizado o termo «impurezas».

Os diferentes constituintes tém requisitos de identificacdo diferentes:

e 0s constituintes principais contribuem para a denominacdo da substancia e cada
constituinte principal deve ser exaustivamente identificado;

¢ As impurezas ndo contribuem para a denominacdo da substdncia, mas cada impureza
deve ser exaustivamente identificada

¢ 0s aditivos contribuem para a composicdo da substancia (mas ndo para a denominagao)
e devem ser sempre exaustivamente identificados.

¢ Aidentificacdo exaustiva dos principais constituintes, impurezas e aditivos deve consistir
numa denominagdao IUPAC, numa denominagdo quimica, numa formula estrutural, num
numero CE e num numero CAS, se disponivel.

Sdo utilizadas algumas convenclGes para estabelecer a distincgdo entre substancias
monoconstituintes e multiconstituintes:

e uma substancia monoconstituinte € uma substancia na qual um constituinte estd
presente numa concentracdo minima de 80 % (m/m) e que contém até 20 % (m/m) de
impurezas.

Uma substancia monoconstituinte é designada de acordo com o constituinte principal:

e uma substancia multiconstituinte € uma substéncia composta por varios constituintes
principais presentes em concentragdes normalmente = 10 % e < 80 % (m/m).

Uma substancia multiconstituinte é designada como uma mistura reacional de dois ou varios
constituintes principais.

As regras acima mencionadas destinam-se a fornecer orientagdes. Sao aceites desvios
desde que seja apresentada uma justificagdo clara.
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Normalmente, as impurezas presentes numa concentragao > 1 % devem ser especificadas.
No entanto, as impurezas que sdo pertinentes para a classificacdo e/ou avaliacao PBT? devem
sempre ser especificadas, independentemente da concentracdao. Como regra geral, a
informagdo relativa a composicao deve estar totalmente preenchida.

Os aditivos, na acegcdao do REACH, do CRE e do presente guia de orientacdo, sao agentes
necessarios para preservar a estabilidade da substancia. Assim, os aditivos sdo um
constituinte essencial da substancia e sdo tidos em conta ao efetuar o equilibrio de massas.
No entanto, fora do @mbito da definicdo do REACH e do presente guia de orientagao, o termo
«aditivo» também é utilizado para substancias adicionadas intencionalmente com outras
fungdes, por exemplo, reguladores de pH ou corantes. Estas substdncias adicionadas
intencionalmente ndo fazem parte da substancia estreme e, por conseguinte, ndo sao tidas
em conta ao efetuar o equilibrio de massas.

As misturas, tal como definidas no REACH e no CRE, sdo misturas intencionais de substancias
e, consequentemente, ndo sdo consideradas substancias multiconstituintes.

O capitulo 4.2.1 contém orientacGes especificas sobre substancias monoconstituintes e o
capitulo 4.2.2 sobre substéncias multiconstituintes. O capitulo 4.2.3 contém orientacGes sobre
substancias que necessitam de informagdes suplementares (por exemplo, determinados
minerais).

4.2.1. Substancias monoconstituintes

Uma substancia monoconstituinte é uma substancia, definida pela sua composicdo
quantitativa, em que um dos constituintes principais esta presente numa concentragao
minima de 80 % (m/m).

Convengao de denominacgao

As substancias monoconstituintes sdao designadas de acordo com o constituinte principal. Em
principio, o nome deve ser indicado na lingua inglesa, de acordo com as regras de
nomenclatura IUPAC (ver apéndice I). A titulo de informagcdao complementar, podem ser
indicadas outras designacdes reconhecidas internacionalmente.

Identificadores

Uma substancia monoconstituinte é identificada pela denominacdo quimica e por todos os
outros identificadores disponiveis (incluindo a féormula molecular e estrutural ou a estrutura
cristalina) do constituinte principal. Devem ser identificadas todas as impurezas e/ou aditivos
da substancia monoconstitutiva. Devem ser fornecidas as concentracdes tipicas e os
intervalos de concentragdao do constituinte principal, impurezas e/ou aditivos. Todas estas
informagdes devem ser fundamentadas por informagdes analiticas.

Constituinte principal Teor (%) | Impureza Teor (%) Identidade da
Substancia
m-xylene (m-xileno) 91 o-xylene 5 m-xylene (m-xileno)
(o-xileno)

10 Estdo disponiveis mais informagdes sobre a avaliagdo PBT e sobre os critérios pertinentes no Guia
de orientacdo sobre requisitos de informagdo e avaliagdo da seguranga quimica, capitulo R11:
avaliacao PBT.
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o-xylene (o-xileno) ’ 87 ’ m-xylene ‘ 10 o-xylene (o-xileno)

(m-xileno)

Normalmente, o constituinte principal esta presente numa concentracdao > 80 % e deve ser
completamente especificado por todos os parametros acima mencionados. A soma das
concentracles tipicas do constituinte principal e das impurezas deve ser de 100 %. As
impurezas presentes numa concentracdo > 1 % devem ser especificadas por nome e
identificadores. As impurezas que sao relevantes para a classificacdo e/ou avaliacdo PBT!!
devem sempre ser especificadas pelos mesmos identificadores, independentemente da sua
concentragao.

Para a aplicacdo correta da regra dos 80 %, as substancias adicionadas intencionalmente,
como reguladores de pH ou corantes, ndo devem ser incluidas no equilibrio de massas.

A «regra dos 80 %>» tem sido aplicada na notificacdo de novas substancias (Diretiva
67/548/CEE) e é aplicavel no REACH. No entanto, os desvios a esta regra dos 80 % devem
ser justificados. Exemplos possiveis de um desvio justificado:

e se o constituinte principal estiver presente numa concentracao inferior a 80 %, mas for
possivel demonstrar que a substancia tem propriedades fisico-quimicas idénticas e o
mesmo perfil de perigo que outras substancias monoconstituintes com a mesma
identidade que cumprem a regra dos 80 %.

e 0 intervalo de concentragbes para o constituinte principal e as impurezas respeita os
critérios da regra dos 80 % e o constituinte principal apenas ocasionalmente é igual ou
inferior a 80 %.

Subs- Constituinte Teor Teor Teor Impureza Teor Teor Teor Identidade
tancia principal maximo tipico minimo maximo tipico minimo da subs.
(%) (%) (%) (%) (%) (%)
1 o-xylene 90 85 65 m-xylene 35 15 10 |o-xylene
(o-xileno) (m-xileno) (o-xileno)
2 O-xylene 90 85 65 p-xylene 5 4 1 o-xylene
(o-xileno) 35 15 10 (p-xileno) (o-xileno)
m-xylene
(m-xileno)
Devido aos intervalos de concentragdo do constituinte principal e da impureza, as substéncias 1 e 2 podem ser
consideradas como multiconstituintes dos dois constituintes principais, o-xileno e m-xileno, ou como substancias
monoconstituintes. Neste caso, consideram-se ambas as substancias como monoconstituintes, devido ao facto de o o-
xileno estar tipicamente presente numa concentragdo superior a 80 %.

Informacao analitica

Devem ser fornecidos dados qualitativos suficientes para confirmar a identidade dos
constituintes e das impurezas de uma substancia monoconstituinte. Existem varios métodos
espetroscopicos adequados para confirmar a identidade da substdancia, nomeadamente
Espetroscopia de Absorcdo Ultravioleta/Visivel (UV/Vis), Espetroscopia de Infravermelho (IR),
Espetroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) e Espetroscopia de Massa (MS). Para
substancias inorganicas ou substancias organicas e/ou metal-orgéanicas

11 Estdo disponiveis mais informacdes sobre a avaliacdo PBT e sobre os critérios pertinentes no Guia
de orientacdo sobre requisitos de informagdo e avaliagdo da seguranga quimica, capitulo R11:
avaliacao PBT.
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detetaveis/mensuraveis por estrutura cristalina, € preferivel, na maioria dos casos, a
utilizacdo de difracao por raios X (XRD).

Devem ser fornecidos métodos quantitativos, tais como técnicas cromatograficas como a
cromatografia gasosa (GC) ou a cromatografia liquida de alta resolucao (HPLC), associados a
uma técnica de detecdo, para confirmar a composicao da substancia. No caso das substancias
inorganicas, a difracao de raios X (XRD), a fluorescéncia de raios X (XRF), a espetroscopia de
absorcao atomica (AAS), a espetroscopia de emissdao oOtica com plasma indutivamente
acoplado (ICP-OES) ou a espetrometria de massa com plasma indutivamente acoplado (ICP-
MS) podem ser mais adequadas. Se necessario, também devem ser utilizadas outras técnicas
de separacdo de constituintes validas.

A descrigdo dos métodos analiticos deve incluir os protocolos experimentais seguidos e a
interpretacdo dos resultados comunicados.

Os métodos analiticos estao sujeitos a avancos e aperfeicoamentos continuos. Por
conseguinte, cabe ao registante apresentar dados analiticos adequados.
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4.2.2. Substancias multiconstituintes

Uma substancia multiconstituinte é uma substancia, definida pela sua composicao
guantitativa, em que mais de um constituinte principal estad presente numa concentragao igual
ou superior a 10% (m/m) e inferior a 80% (m/m). Uma substdncia multiconstituinte é o
resultado de um processo de fabrico!2.

O REACH exige que as substancias sejam registadas tal como foram fabricadas. Se for
fabricada uma substancia multiconstituinte, a substdncia multiconstituinte tem de ser
registada!? 14, Determinar em que medida as diferentes fases da producdo da substédncia sao
abrangidas pela definicdo de «fabrico» deve ser decidido caso a caso. Se for possivel
descrever suficientemente o perfil de perigo da substancia através da informacdao dos
constituintes individuais, ndo sera necessario realizar o ensaio da substancia estreme.

Convengao de denominacao

Uma substancia multiconstituinte é designada como uma mistura reacional dos constituintes
principais da substancia estreme, ou seja, ndo os materiais de base necessarios para produzir
a substancia. O formato genérico é: «Mistura reacional de [nomes dos principais
constituintes]». Recomenda-se que os nomes dos constituintes sejam apresentados por
ordem alfabética e separados pela conjuncdo «e». Apenas os constituintes principais com
uma concentragao tipica igual ou superior a 10 % contribuem para a denominacdo. Em
principio, os nomes devem ser indicados na lingua inglesa, de acordo com as regras de
nomenclatura IUPAC. A titulo de informacdo complementar, podem ser indicadas outras
designacgdes reconhecidas internacionalmente.

Identificadores

Uma substdncia multiconstituinte é identificada pelo nome quimico e por todos os outros
identificadores disponiveis da substancia como tal, e pela identidade quimica dos constituintes
(incluindo a férmula molecular e estrutural, ou a(s) estrutura(s) cristalina(s)). Deve ser
identificada qualquer impureza e/ou aditivo da substéncia multiconstituinte. Devem ser
fornecidas as concentracdes) tipicas e os intervalos de concentracdo dos constituintes,
impurezas e/ou aditivos. Todas estas informacdes devem ser fundamentadas por informacgoes
analiticas.

Constituintes Teor (%) Impureza Teor (%) Identidade da substancia
principais

m-xylene 50 p-xylene 5 Mistura reacional de m-
(m-xileno) 45 (p-xileno) xileno e o-xileno
o-xylene

(o-xileno)

No que respeita as substancias multiconstituintes, a composicdo quimica é conhecida e varios
constituintes principais sdo relevantes para a identificacdo da substancia. Além disso, a
composicdo quimica da substancia é previsivel, sob a forma de intervalos e valores tipicos.

12 A diferenga entre uma mistura e uma substancia multiconstituinte é que a mistura é obtida a partir
da mistura de duas ou mais substancias sem a ocorréncia de uma reagao quimica. Uma substancia
multiconstituinte é o resultado de uma reagdo quimica.

13 Varias substancias estdo isentas da obrigagdo de registo no ambito do REACH (por exemplo, as
substancias enumeradas no anexo IV).

14 Esta abordagem ndo se aplica a varias substancias especificas, como os minerais (ver o capitulo 7.5
para mais informagoes).
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Os constituintes principais devem ser completamente especificados por todos os parametros
relevantes. A soma das concentracoes tipicas dos constituintes principais (= 10 %) e das
impurezas (< 10 %) deve totalizar 100 %.

Para a identificagdo de substancias multiconstituintes, as substancias adicionadas
intencionalmente, por exemplo reguladores de pH ou corantes, ndao devem ser incluidas no
equilibrio de massas.

As impurezas presentes numa concentragdao > 1 % devem ser especificadas por nome e por
todos os identificadores disponiveis. As impurezas que sdo relevantes para a classificacdo
e/ou avaliagdo PBT devem sempre ser especificadas pelos mesmos identificadores,
independentemente da sua concentracao.

Constituinte | Teor Teor Teor Impureza Teor Teor Teor Identidade da
rincipal maximo | tipico minimo maximo | tipico minimo | substéncia

princip (%) (%) (%) (%) (%) (%)

aniline 90 75 65 phenanthrene | 5 4 1 Mistura
anilina fenantreno reacional de

35 20 10
naphthalene anilina e
(naftaleno) naftaleno

De acordo com as regras do presente guia de orientacdo, esta substdncia é uma substancia
multiconstituinte. Embora o intervalo de um constituinte seja superior a 80 %, tal acontece
apenas ocasionalmente e a composigdo tipica é inferior a 80 %.

Sempre que um constituinte principal de uma substancia multiconstituinte for > 80 % ou <
10 % (m/m), deve ser fornecida uma justificacdo para este desvio. Um possivel exemplo de
desvio justificado é:

¢ O constituinte s6 ocasionalmente é > 80% ou <10%.

Por exemplo, uma substancia contém dois constituintes, um a 85 % e outro a 10 %, sendo a
parte restante constituida por impurezas. Os dois constituintes contribuem e sdo essenciais
para o efeito técnico pretendido da substancia. Neste caso, apesar de um dos constituintes
estar presente numa concentragdo superior a 80 %, a substancia pode ser descrita como uma
substancia de dois constituintes.

Informacao analitica

Devem ser fornecidos dados qualitativos suficientes para confirmar a identidade dos
constituintes e das impurezas de uma substancia multiconstituinte. Existem varios métodos
espetroscopicos adequados para confirmar a identidade da substancia, nomeadamente
Espetroscopia de Absorcgdo Ultravioleta/Visivel (UV/Vis), Espetroscopia de Infravermelho (IR),
Espetroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) e Espetroscopia de Massa (MS). Para
substancias inorganicas ou substancias organicas e/ou metal-orgéanicas
detetaveis/mensuraveis por estrutura cristalina, é preferivel, na maioria dos casos, a
utilizacao de difragao por raios X (XRD).

Devem ser fornecidos métodos quantitativos, tais como técnicas cromatograficas como a
cromatografia gasosa (GC) ou a cromatografia liquida de alta resolugdo (HPLC), associados a
uma técnica de detecdo, para confirmar a composicao da substancia. No caso das substancias
inorganicas, a difragdo de raios X (XRD), a fluorescéncia de raios X (XRF), a espetroscopia de
absorcao atémica (AAS), a espetroscopia de emissdo Otica com plasma indutivamente
acoplado (ICP-OES) ou a espetrometria de massa com plasma indutivamente acoplado (ICP-
MS) podem ser mais adequadas. Se necessario, também devem ser utilizadas outras técnicas
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de separacgdo de constituintes validas.

A descricao dos métodos analiticos deve incluir os protocolos experimentais seguidos e a
interpretacdo dos resultados comunicados.

Os métodos analiticos estdo sujeitos a avancos e aperfeicoamentos continuos. Por
conseguinte, cabe ao registante apresentar dados analiticos adequados.

Registo dos constituintes individuais de uma substancia multiconstituinte

Em geral, o registo da identidade das substancias para efeitos de registo deve adotar a
abordagem utilizada para as substancias multiconstituintes (ou seja, o registo da substancia
multiconstituinte). Os constituintes individuais poderao ser registados desde que exista uma
justificacdo para tal desvio. Existe uma possibilidade de desvio do caso padrao para identificar
(e potencialmente registar) substancias através dos seus constituintes individuais, se

e nao houver uma reducgao dos requisitos de informacao;

e existirem dados suficientes que justifiquem o registo dos constituintes individuais, ou
seja, a abordagem normalmente ndo deve promover a realizacdo de ensaios
suplementares (em animais vertebrados) relativamente a abordagem padréo;

e 0 registo dos constituintes individuais conduzir a uma situacdo mais eficiente (ou seja,
evitar varios registos de substancias compostas pelos mesmos constituintes);

¢ for indicada a informacdao sobre a composicao das misturas de reacao individuais.

A flexibilidade permitida ndo deve ser aproveitada para contornar os requisitos de informacao.
No caso de, por exemplo, 1200 toneladas por ano (tpa) de uma substancia multiconstituinte
«(C+D)», com uma composicdao de 50 % de C e 50 % de D, esta abordagem conduziria a
dois registos com as informagdes seguintes:

Substancia C

e 600 toneladas
e requisitos de informacdao a cumprir para quantidades superiores a 1000 toneladas
(anexo X)

Substéncia D

e 600 toneladas
e requisitos de informacdo a cumprir para quantidades superiores a 1000 toneladas
(anexo X)

Esta abordagem deve ser combinada com o requisito estabelecido no REACH de adicionar os
volumes da mesma substancia por entidade juridica. O objetivo consiste em estabelecer os
seguintes requisitos de informacao:

¢ adicionar todos os volumes dos constituintes individuais (de acordo com as quantidades
presentes na substancia)
e remeter para o maior volume de uma substancia que contém esse constituinte.

Os requisitos de informagdao devem ser estabelecidos com base no maior resultado. Para a
comunicacdo das tonelagens, deve ser tido em conta o resultado do somatoério da tonelagem
de cada constituinte individual. S3o apresentados, a seguir, exemplos simplificados para
ilustrar a execucdo pratica desta abordagem:

Exemplo 1

A substdncia multiconstituinte «C+D+E» é o resultado de um processo numa entidade
juridica, do qual resultam substancias diferentes:

e Substéncia 1: 50 % Ce 25 % D e 25 % E, 1 100 tpa
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e Substancia 2: 50 % C e 50 % D 500 tpa

Neste caso, o produto da reacdo é também o ponto inicial: as duas substancias devem ser
registadas como substancias multiconstituintes. Se for adotada a abordagem de registo dos
constituintes individuais?®, aplicar-se-a o seguinte:

A comunicacdo da substancia D significaria, neste caso:
e Tonelagem: (25% * 1100) + (50% * 500) = 525 tpa

A determinacdo dos requisitos de informagcao é baseada no requisito mais rigoroso. Neste
caso: > 1 000 tpa, uma vez que a tonelagem total da substancia multiconstituinte «C+D+E»
é superior a 1 000 tpa.

Nota: neste exemplo, as substancias C e E devem ser registadas em conformidade.

Exemplo 2

A substancia multiconstituinte «G+H+I» é o resultado de um processo numa entidade
juridica, do qual resultam substancias diferentes:

e Substancia 3: 65 % G e 15 % H e 20 % I, 90 tpa
e Substancia 4: 60 % G e 40 % H, 90 tpa

Comunicacdo da substancia G:
e Tonelagem: (65 % * 90) + (60 % * 90) = 112.5 tpa

A determinacdo dos requisitos de informagdo é baseada no requisito mais rigoroso. Neste
caso: > 100 tpa, uma vez que a tonelagem total do constituinte G é superior a 100 tpa.

Nota: neste exemplo, as substancias H e I devem ser registadas em conformidade.

Além da determinacdo dos requisitos de informacdo mencionados, deve ser tido igualmente
em conta o nimero de novos estudos (em animais vertebrados) que devem ser realizados.
Antes de optar por uma estratégia, os potenciais registantes devem ponderar se existem
estudos suficientes (em animais vertebrados) e se a flexibilidade proposta conduzird a mais
oU Menos Novos ensaios (em animais vertebrados). Deve ser adotada a estratégia que evite
novos ensaios (em animais vertebrados).

Em caso de duvida, a opgao comum para registar a identidade da substancia para efeitos de
registo deve sempre consistir na identificacdo da substancia tal como fabricada.

4.2.3. Substancias de composicao quimica definida e outros identificadores
principais

Algumas substancias (por exemplo, minerais inorganicos) que podem ser identificadas pela
sua composicdo quimica devem ser objeto de maior especificagdo através de identificadores
suplementares, com vista a obter a identificacdo das suas prdprias substancias. Essas
substancias podem ser substdncias monoconstituintes ou multiconstituintes, mas necessitam,
além dos paréametros de identificacdo descritos nos capitulos anteriores, de outros
identificadores principais para que a identidade da substancia possa ser registada de forma
inequivoca.

15 O exemplo destina-se apenas a ilustrar a determinacgdo dos requisitos de informacdo e da
comunicacao dos volumes. Nao pretende determinar se a abordagem é justificavel neste caso.
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Alguns minerais nao metalicos (de fonte natural ou de fabrico humano) com estruturas
Unicas necessitam igualmente da composicao morfolégica e mineral para identificar
inequivocamente a substancia. Um exemplo é o caulino (CAS 1332-58-7), composto por
caulinite, silicato de aluminio e potassio, feldspato e quartzo.

As orientacbes sobre o cumprimento das obrigagGes especificas do REACH para as substéncias
em «nanoformas» sdo fornecidas no Apéndice para nanoformas aplicaveis ao Guia de
Orientacdo sobre o Registo e Identificacdo de Substanciasi®., O aconselhamento prestado
abrange questGes nanoespecificas relacionadas com a identificacdo e a caracterizagao de
nanoformas.

Convengao de denominacao

Em principio, deve ser seguida a convengdo de denominacgdo adotada para as substancias
monoconstituintes (ver capitulo 4.2.1) ou para as substancias multiconstituintes (ver capitulo
4.2.2).

No que diz respeito aos minerais inorganicos, podem ser utilizados os nomes mineraldgicos
utilizados para os constituintes. Por exemplo, a apatite € uma substancia multiconstituinte
composta por um grupo de minerais de fosfato, normalmente designados como
hidroxilapatite, fluorapatite e clorapatite, cujas denominacdes resultam de elevadas
concentracdes de ides OH-, F-, ou Cl, respetivamente, no cristal. A formula da mistura das
trés espécies mais comuns é Cas(P04)3(0OH, F, Cl). Outro exemplo é a aragonite, uma das
estruturas cristalinas de carbonato de calcio especiais.

Identificadores

Estas substdncias sdo identificadas e designadas de acordo com as regras aplicaveis as
substancias monoconstituintes (ver capitulo 4.2.1) ou as substancias multiconstituintes (ver
capitulo 4.2.2). Os outros principais parametros de identificacdo especificos a adicionar
dependem da substéncia. A composigao elementar com dados espetrais, a estrutura cristalina
tal como revelada por difracdo de raios X (XRD), os picos de absorcao de infravermelho, o
indice de tumefacdo, a capacidade de permuta catidnica ou outras propriedades fisicas e
guimicas sao exemplos de outros identificadores principais.

No que respeita aos minerais, é importante combinar os resultados da composicdo elementar
com os dados espetrais para identificar a composicdo mineraldgica e a estrutura cristalina.
Esta identificacdo ¢é posteriormente confirmada por propriedades fisico-quimicas
caracteristicas, como a estrutura cristalina (revelada por difracdo de raios X), a forma, a
dureza, a capacidade de tumefagdo, a densidade e/ou a area da superficie.

Podem ser indicados exemplos de identificadores principais adicionais especificos para
minerais especificos, uma vez que o0s minerais tém propriedades fisico-quimicas
caracteristicas que permitem concluir a sua identificagdo, por exemplo: dureza muito baixa
do talco, capacidade de tumefagdao da bentonite, formas de diatomite, densidade muito
elevada da barite e area da superficie (adsorcdo de azoto).

Informacao analitica

O principal critério é que devem ser fornecidas todas as informagdes necessarias para

16 Apéndice relativo as nanoformas aplicavel as OrientagGes sobre o registo e a identificagdo de
substancias, disponivel em https://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-reach
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confirmar a estrutura da substdncia. Deve ser fornecida a mesma informacdo analitica
apresentada para as substancias monoconstituintes (ver capitulo 4.2.1) ou para as
substancias multiconstituintes (ver capitulo 4.2.2).

4.3. Substancias UVCB

As substancias de composicdo desconhecida ou variavel, produtos de reacdo complexos ou
materiais bioldgicos!”: 18 19 também designadas como substancias UVCB, ndao podem ser
satisfatoriamente identificadas através da sua composigdo quimica, porque:

e O numero de constituintes é relativamente grande e/ou
e a sua composicao &, em grande medida, desconhecida e/ou
¢ a variabilidade da sua composicao é relativamente grande ou pouco previsivel.

Por conseguinte, as substdncias UVCB exigem outros tipos de informagdo para a sua
identificacdo, além do que é conhecido quanto a sua composicdo quimica.

No Quadro 5 é possivel observar que os identificadores principais dos diversos tipos de
substancias UVCB estdo relacionados com a fonte da substédncia e o processo utilizado ou
pertencem a um grupo de «outros identificadores principais» (por exemplo, «impressdes
digitais cromatograficas e outras»). O nimero e o tipo de identificadores indicados no
Quadro 5 representam um exemplo da variabilidade dos tipos e ndo devem ser considerados
numa perspetiva abrangente. Sempre que for conhecida a composicdao quimica de, por
exemplo, um produto de reacdo complexo ou uma substancia de fonte bioldgica, a substancia
deve ser identificada como substancia monoconstituinte ou multiconstituinte, consoante o
caso. A consequéncia da definicdo de uma substancia como UVCB é que qualquer alteracdo
significativa da fonte ou do processo conduzira, provavelmente, a uma substancia diferente
que devera ser registada novamente. Se uma mistura reacional for identificada como uma
«substancia multiconstituinte», a substancia pode ser derivada a partir de uma fonte diferente
e/ou de processos diferentes, desde que a composicdo da substancia final se mantenha dentro
do intervalo especificado. Assim, ndo sera necessario um novo registo.

O capitulo 4.3.1 contém orientagdes genéricas sobre substdncias UVCB e o capitulo 4.3.2
sobre substancias com variacdo nos comprimentos da cadeia de carbono, substancias obtidas
a partir de hidrocarbonetos ou fontes semelhantes a hidrocarbonetos e enzimas, tais como
tipos de substancias UCVB especificos.

4.3.1. OrientacoOes gerais sobre substancias UVCB
Este capitulo do guia de orientacdao fornece orientagdoes genéricas sobre a utilizagdo de

determinados identificadores principais, além dos parametros de identificacdo da substancia
enumerados no anexo VI (ponto 2) do REACH, para identificagdo de substancias UVCB.

17 Rasmussen K, Pettauer D, Vollmer G et al. (1999) Compilation of EINECS: Descriptions and
definitions used for UVCB substances (Compilagdo do inventério EINECS: descrigdes e definigdes
utilizadas para substancias UVCB). Tox Env Chem Vol. 69, pp. 403-416.

18 US EPA (2005-B) Toxic Substances Control Act Inventory Registration for Combinations of two or
more substances: complex reaction products (Registo do inventario da lei sobre o controlo das
substéancias téxicas para combinagdes de duas ou varias substancias: produtos de reacdo
complexos).

19 US EPA (2005-D) Toxic Substances Control Act Inventory Registration for Chemical Substances of
Unknown or Variable Composition, Complex Reaction Products and Biological Materials: UVCB
Substances (Registo do inventario da lei sobre o controlo das substancias téxicas para substancias
quimicas de composicdo variavel, produtos de reacdo complexos e materiais bioldgicos:
substancias UVCB).
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Informacgoes sobre a composicao quimica

As substédncias UVCB ou ndo podem ser especificadas exclusivamente com o nome IUPAC dos
constituintes, uma vez que nem todos os constituintes podem ser identificados, ou podem ser
especificadas genericamente, mas sem especificidade devido a variabilidade da composicao
exata. Devido a falta de diferenciacdo entre constituintes e impurezas, os termos
«constituintes principais» e «impurezas» nao devem ser entendidos como pertinentes para
as substancias UVCB.

No entanto, a composicdo quimica e a identidade dos constituintes devem ser indicadas, se
forem conhecidas. A descricdo da composicdo quimica pode frequentemente ser indicada de
uma forma mais genérica, por exemplo, «acidos gordos de cadeia linear C8-C16» ou
«etoxilatos de alcool com alcoois C10-C14 e unidades etoxiladas 4-10». A titulo de informacdo
complementar, podem ser fornecidas informagdes sobre a composigdo quimica com base em
padrdes ou amostras de referéncia bem conhecidos e, em muitos casos, podem também ser
utilizados indices e codigos existentes. Outras informagdes genéricas sobre a composicao
podem incluir as designadas «impressdes digitais», ou seja, por exemplo, imagens
cromatograficas ou espetrais que mostram um padrdo caracteristico de distribuicdo de picos.

Para uma substancia UVCB, todos os constituintes presentes em concentragdes = 10% e
todos os outros constituintes conhecidos presentes em concentracdes < 10% devem ser
especificados por um nome IUPAC em inglés, concentragoes tipicas e gamas de concentragao.

Além disso, se disponivel, deve indicar, para cada constituinte, um identificador numérico
(ndmero CAS e/ou numero CE ou numero de lista).

Os componentes que ndo possam ser identificados individualmente serdao descritos em grupos
com base na natureza quimica. Neste caso, deve especificar, para cada grupo, pelo menos
um nome quimico, a concentragao tipica e o intervalo de concentracdo. Além disso, se
disponivel, deve fornecer informacgdes moleculares e estruturais.

Os constituintes que sdo relevantes para a classificacdo e/ou avaliagdo PBT2° da substancia
devem sempre ser identificados pelos mesmos identificadores, independentemente da sua
concentracao.

Os constituintes desconhecidos que ndo contribuem para a classificacao devem ser
identificados, tanto quanto possivel, por uma descricdo genérica da sua natureza quimica. Os
aditivos devem ser completamente especificados de uma forma semelhante a descrita para
as substancias bem definidas.

Principais parametros de identificacdo — denominagdo, fonte e processo

Uma vez que a composicdo quimica, por si sd, ndo é suficiente para a identificacdo da
substancia, esta deve, em geral, ser identificada pela sua denominacgdo, origem ou fonte e
por uma descricdo do processo de fabrico. Outras propriedades da substancia podem também
ser identificadores importantes, quer como identificadores genéricos pertinentes (por
exemplo, ponto de fusdo), quer como identificadores cruciais para grupos de substancias
especificos (por exemplo, atividade catalitica para as enzimas).

1. Convengao de denominacao

Em geral, a denominacdo de uma substancia UVCB é uma combinagdo de fonte e processo
com o formato seguinte: primeiro a fonte e depois o(s) processo(s).

20 Est3o disponiveis mais informacdes sobre a avaliagdo PBT e sobre os critérios pertinentes no Guia
de orientacdo sobre requisitos de informagdo e avaliagdo da seguranca quimica, capitulo R11:
avaliacao PBT.
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¢ Uma substancia derivada de fontes bioldgicas é identificada pelo nome da espécie.

¢ Uma substancia derivada de fontes nao bioldgicas é identificada pelos materiais de base.

e Os processos sdo identificados pelo tipo de reagao quimica, se estiver envolvida a
sintese de novas moléculas, ou como um tipo de fase de transformacao, por exemplo,
extracdo, fracionamento, concentracdo ou como residuo.

Exemplos

Namero CE ' Nome CE

296-358-2 Extrato de alfazema, Lavandula hybrida, acetilado

307-507-9 Extrato de alfazema, Lavandula latifolia, sulfurizado, sal de
paladio

No caso de produtos de reacdo, foram utilizados formatos diferentes no Inventario CE, por
exemplo,

e EINECS Material de base principal, produto(s) de reacao de outro(s) material(is) de base
e ELINCS Produto(s) de reacao do(s) material(is) de base

Exemplos

Numero CE

232-341-8 Acido nitroso, produtos de reagdo com hidrocloreto de 4-metil-
1,3-benzenodiamina

263-151-3 Acidos gordos, coco, produtos de reacdo com dietilenotriamina

400-160-5 Produtos de reacdo de acidos gordos de tall-oil, dietanolamina e
acido borico

428-190-4 Produto de reacao de: 2,4-diamino-6-[2-(2-metil-1H-imidazol-1-

iNetil]-1,3,5-triazina e acido cianurico

No presente guia de orientagdo, o formato genérico da denominacao dos produtos de reagao
€ «Produtos de reagdo de [nomes dos materiais de base]». Em principio, os nomes devem
ser indicados na lingua inglesa, de acordo com as regras de nomenclatura IUPAC. A titulo de
informacdo complementar, podem ser indicadas outras designacdes reconhecidas
internacionalmente. Recomenda-se que o termo «reagdo» na denominagdo seja substituido
pelo tipo de reacdo especifico descrito de uma forma genérica, por exemplo, esterificagdo ou
formacao de sal, etc. (ver orientagdes adiante nas quatro subclasses UVCB especificas).

2. Fonte

A fonte pode ser dividida em dois grupos:

2.1. Fontes de origem bioldgica

As substéncias de fonte bioldgica devem ser definidas pelo género, espécie e familia, por
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exemplo, Pinus cembra, sendo que Pinaceae significa Pinus (género), cembra (espécie),
Pinaceae (familia), e a estirpe ou tipo genético, se pertinente. Se for adequado, também
podem ser indicados o tecido ou a parte do organismo utilizada para a extragdo da substancia,
por exemplo, medula 6ssea, pancreas, ou caule, sementes ou raizes.

Exemplos

Namero CE ' Nome CE

283-294-5 Extrato de saccharomyces cerevisiae
Descricao CE

Produtos de extracao e seus derivados modificados fisicamente, tais
como tinturas, concretos, absolutos, 6leos essenciais, oleorresinas,

terpenos, fracdes ndo-terpénicas, destilados, residuos, etc., obtidos
de Saccharomyces cerevisiae, Saccharomycelaceae.

296-350-9 Extrato de Arnica mexicana.
Descricao CE

Produtos de extracao e seus derivados modificados fisicamente, tais
como tinturas, concretos, absolutos, 6leos essenciais, oleorresinas,

terpenos, fracdes ndo-terpénicas, destilados, residuos, etc., obtidos
de Arnica mexicana, Compositae.

2.2. Fontes quimicas ou minerais

No caso de produtos de reacao de reagbes quimicas, os materiais de base devem ser descritos
com o respetivo nome IUPAC na lingua inglesa. As fontes minerais devem ser descritas em
termos genéricos, por exemplo, minérios de fosfato, bauxite, caulino, gads mineral, carvao,
turfa.

3. Processo

Os processos sao identificados pelo tipo de reagcdo quimica, se estiver envolvida a sintese de
novas moléculas, ou como um tipo de fase de transformacdo, por exemplo, extracdo,
fracionamento, concentragdo ou ainda como residuo de refinagdo.

Para algumas substéncias, por exemplo, derivados quimicos, o processo deve ser descrito
como uma combinacdo de transformacdo e sintese.

3.1 Sintese

Ocorre uma determinada reagdao quimica ou bioquimica entre os materiais de base que da
origem a substancia. Exemplos: reacdo de Grinard, sulfonagdo, separagcao enzimatica por
protéase ou lipase, etc. Muitas reagdes de derivagdo pertencem também a este tipo.

No que respeita a substancias sintetizadas recentemente, cuja composicao quimica ndo pode
ser fornecida, os materiais de base constituem o principal identificador, juntamente com uma
especificagdo da reacdo, ou seja, o tipo de reagdo quimica. O tipo de reacdo quimica é um
indicador do tipo de moléculas esperadas na substédncia. Existem varios tipos de reacdo
quimica final: hidrodlise, esterificacdo, alquilagcdo, cloracdo, etc. Uma vez que esse indicador
apenas fornece informacdes genéricas sobre as possiveis substancias produzidas, sera
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também necessaria, em muitos casos, uma impressdo digital cromatografica para obter a
caracterizacdo e identificacdo total da substancia.

Exemplos

Namero CE ' Nome CE

294-801-4 Oleo de linhaga epoxidado, produtos de reacdo com tetraetilenopentamina
401-530-9 Produto de reacgao de (2-hidroxi-4-(3-propenoxi)benzofenona e trietoxisilano)

com (produtos de hidrdlise de silica e metiltrimetoxisilano)

3.2 Transformacgao

A transformacdo pode ser aplicada de diversas formas as substancias de origem natural ou
mineral, em que a identidade quimica dos constituintes ndo é alterada, mas é alterada a sua
concentracdo, por exemplo, transformacao a frio de tecido vegetal seguida de extracdao com
um alcool.

A transformacdo pode ser mais definida em processos como a extracao. A identificacao da
substancia depende do tipo de processo:

o Para as substancias derivadas por métodos fisicos, por exemplo, transformacao
ou fracionamento, devem ser indicados os valores-limite do intervalo e do
parametro da fracdo (por exemplo: tamanho molecular, comprimento da cadeia,
ponto de ebulicdo, intervalo de volatilidade, etc.).

o Para as substancias derivadas por concentracdo, por exemplo, produtos de
processos metallrgicos, precipitados isolados por centrifugagdo, residuos de
filtros, etc., a fase de concentracdo deve ser especificada juntamente com a
composicado genérica da substancia resultante em comparacdo com o material de
base.

Exemplos

Namero CE | Nome CE

408-250-6 Composto de organotungsténio concentrado (produtos de reacao de
hexacloreto de tungsténio com 2-metilpropan-2-ol, nonilfenol e pentano-
2,4-diona)

o Para os residuos de uma reacdo especifica, por exemplo, escorias, alcatrées e

fracOes pesadas (heavy ends), o processo deve ser descrito juntamente com a
composicdo genérica da substancia resultante.

Exemplos

NGmero CE | Nome CE

283-659-9 Residuos de estanho fundidos
Descricao CE

Substancia resultante do uso e producao de estanho e respetivas ligas
primarias obtidas a partir de fontes primarias e secundarias e incluindo
substéncias intermédias de materiais reciclados. Composto
essencialmente por compostos de estanho, podendo conter outros metais
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nao ferrosos residuais e seus compostos.
293-693-6 Farinha de soja extraida com proteinas. Residuos
Descricao CE

Subproduto, contendo essencialmente hidratos de carbono, produzido
através de extracao etandlica de soja desengordurada.

o Para os extratos, devem ser indicados o método de extracdo, o solvente utilizado
para a extracdo e outras condigbes pertinentes (por exemplo,
temperatura/intervalo de temperaturas).

o Para processos combinados, deve ser especificada (de uma forma genérica) cada
uma das fases dos processos em complemento da informacdo da fonte. Esta
transformacdo combinada é particularmente importante no caso de derivacdes
guimicas.

Exemplos:

o Uma planta é inicialmente extraida, o extrato é destilado e a fragdo destilada do
extrato vegetal é utilizada para derivacdo quimica. A substancia resultante pode
ser ainda purificada. O produto purificado pode ser bem definido pela sua
composicao quimica e ndo é necessario identificar a substédncia como UVCB. Caso
o produto ainda deva ser considerado UVCB, a transformagao combinada pode ser
descrita como um derivado quimico purificado de uma fragdo destilada de um
extrato vegetal.

o Se a transformacdo posterior de um extrato incluir apenas derivacdo fisica, a
composicdo sera alterada, mas sem sintese prevista de novas moléculas. No
entanto, a alteracdo da composicdo resulta numa substancia diferente, por
exemplo, um destilado ou precipitado de um extrato vegetal.

o A derivacdo quimica e o fracionamento sdo utilizados frequentemente em
combinacdo para a producdo de produtos petroliferos. Por exemplo, a destilacdo
de dleo seguida de cracking origina uma fracdo do material de base e também
novas moléculas. Assim, nesse caso, os dois tipos de processos devem ser
identificados ou o destilado deve ser especificado como material de base do
processo de cracking. Esta regra aplica-se, em especial, aos derivados de petrdleo
gue resultam frequentemente de uma combinagao de processos. No entanto, pode
ser utilizado um sistema de separacao especifico para a identificacdo de
substancias petroliferas (ver capitulo 4.3.2.2).

Uma vez que um derivado quimico de um extrato ndo conterd os mesmos constituintes que
o extrato que lhe deu origem, este deve ser considerado uma substancia diferente. Esta regra
pode implicar que a identificacdo através da denominacdo e da descricdo apresente um desvio
em relagdo & denominacdo e descricdo anteriores constantes do inventario EINECS. A data
da criacdo do inventario EINECS, os extratos resultantes de processos diferentes e solventes
diferentes, e mesmo os derivados fisicos ou quimicos, eram frequentemente abrangidos por
uma unica entrada. Contudo, no ambito do REACH, essas substancias devem ser objeto de
registos separados.

4. Outros parametros de identificacao da substancia

Além da denominagdo quimica, da fonte e da especificagdo do processo, as substancias UVCB
devem incluir outras informagdes pertinentes, tal como estabelecido no anexo VI, ponto 2,
do REACH.

No que respeita a tipos especificos de substdncias UVCB, podem ser pertinentes outros
parametros de identificacdo. Exemplos de outros identificadores suplementares:
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descricdo genérica da composicdo quimica;

impressao digital cromatografica ou outros tipos de impressao digital;
material de referéncia (por exemplo, ISO);

parametros fisico-quimicos (por exemplo, ponto de ebulicdo);
numero do indice de cor;

numero AISE.

o O O O O O

Sao apresentadas adiante, para diversos tipos de fontes e processos, orientagdes especificas
sobre as regras e os critérios e como utilizar a denominacdo, a fonte e a informacdo do
processo para a identificagdo de substancias UVCB. Nos paragrafos seguintes, sdo descritos
guatro subtipos de substancias UVCB como uma combinacdo de fontes e processos (sintese
ou transformacgao) bioldgicos ou quimicos/minerais.

Subtipo 1 de UVCB, em que a origem é bioldgica e o processo consiste numa
sintese

As substancias de natureza bioldgica podem ser modificadas por transformacao (bio)quimica
para produzir constituintes que ndao estavam presentes no material de base, por exemplo,
produtos quimicos de extratos vegetais ou produtos resultantes do tratamento enzimatico
dos extratos. Por exemplo, as proteinas podem ser hidrolisadas por protéase para gerar
oligopeptideos ou a celulose da madeira pode ser carboxilada para produzir
carboximetilcelulose (CMC).

Os produtos de fermentacdo também podem pertencer a este subtipo de substancias UVCB.
Por exemplo, a vinassa € um produto de fermentagcdo de aglcar que, comparado com o
aglcar, contém muitos constituintes diferentes. Quando os produtos de fermentacdo sdao mais
purificados, as substancias podem tornar-se totalmente identificaveis pela sua composicao
quimica e deixam de ser identificadas como substancias UVCB.

As enzimas sdo um grupo de substancias especifico que podem ser derivadas por extracdo e
posterior transformacdo a partir de uma fonte de origem biolégica. Embora a fonte e o
processo possam ser especificados pormenorizadamente, ndo € gerada informacao especifica
sobre a enzima. Para essas substancias, deve ser utilizado um sistema especifico de
classificacdo, denominacdo e identificacdo (ver capitulo 4.3.2.3).

Para a identificacdo da substancia, deve ser indicada a fase final do processo e/ou qualquer
outra fase do processo que seja relevante para essa identificacao.

A descricdo do processo quimico deve ser uma descricdo genérica do tipo de processo
(esterificagado, hidrolise alcalina, alquilacdo, cloragdo, substituicdo, etc.), juntamente com as
circunstancias pertinentes do processo.

A descricdo do processo bioquimico pode ser uma descricdo genérica da reacdo catalisada,
juntamente com o nome da enzima que catalisa a reagao.

Para substancias produzidas por fermentacdo ou culturas (tecido) de espécies, devem ser
indicadas as espécies da fermentacdo, o tipo e as condicGes gerais da fermentagado (por lote
ou continua, aerdbia, anaerobia, andxica, temperatura, pH, etc.), juntamente com eventuais
outras fases suplementares do processo aplicadas para isolar os produtos da fermentacdo,
por exemplo, centrifugacdo, precipitacdo, extragcdo, etc. Se estas substdncias forem
posteriormente transformadas, este processo pode dar origem a uma fragdo, a um
concentrado ou a um residuo. Essas substancias tratadas posteriormente sdo identificadas
com especificacdes suplementares das fases adicionais do processo.

Subtipo 2 de UVCB, em que a fonte é quimica ou mineral e o processo consiste
numa sintese

As substancias UVCB obtidas a partir de fontes minerais ou quimicas, derivadas através de
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um processo no qual sdo sintetizadas novas moléculas, sdo «produtos de reacdo». Os
produtos de esterificacdo, alquilagdo ou cloracdao sdao exemplos de produtos de reacao
quimica. As reagOes bioquimicas por aplicagdo de enzimas isoladas sdo tipos especiais de
reacdoes quimicas. No entanto, se for aplicado um processo bioquimico de sintese complexo
utilizando microrganismos completos, é preferivel considerar a substancia resultante como
um produto de fermentacao e identifica-la pelo processo de fermentagdo e pelas espécies da
fermentacao do que pelos materiais de base (ver subtipo 4 de UVCB).

Nem todos os produtos de reacdo devem ser automaticamente especificados como UVCB. Se
um produto de reacdo puder ser suficientemente definido pela composicdo quimica (incluindo
alguma variabilidade), é preferivel identifica-lo como uma substancia multiconstituinte (ver
capitulo 4.2.2). A substancia apenas deve ser identificada como substancia UVCB («produto
de reagdo») quando a composicao do produto de reacdo é insuficientemente conhecida ou
pouco previsivel. A identificacdo de um produto de reacdo é baseada nos materiais de base
da reacgdo e no processo de reagdo (bio)quimica no qual a substancia é gerada.

Exemplos

Namero CE | Nome EINECS NGmero CAS

294-006-2 Acido nonanodidico, produtos de reacdo com 2-amino-2- 91672-02-5
metil-1-propanol

294-148-5 Formaldeido, produtos de reacdo com dietilenoglicol e 91673-32-4
fenol

Um dos principais identificadores dos produtos de reacdo é a descricdo do processo de fabrico.
Para a identificacdo da substancia, deve ser indicada a fase final do processo ou a fase mais
relevante. A descricdo do processo quimico deve ser uma descricdo genérica do tipo de
processo (por exemplo, esterificacdo, hidrdlise alcalina, alquilagdo, cloracdo, substituicdo,
etc.), juntamente com circunstancias pertinentes do processo. Os processos bioquimicos
devem ser descritos pelo tipo de reacdo, juntamente com o nome da enzima que catalisa a
reacao.

Subtipo 3 de UVCB, em que a origem é bioldgica e o processo consiste numa
transformacao

As substancias UVCB de origem bioldgica, resultantes de um processo de transformagdo no
qual ndo sdo geradas intencionalmente novas moléculas, podem ser, por exemplo, extratos,
fragdes de um extrato, concentrados de um extrato ou residuos de processos ou extratos
purificados de substancias de origem bioldgica.

Logo que um extrato € objeto de tratamento posterior, a substéncia deixa de ser idéntica ao
extrato, sendo agora uma substancia que pertence a outro tipo de UVCB, por exemplo, uma
fragdo ou um residuo de um extrato. Estas substancias devem ser especificadas com
parametros de tratamento (posterior) suplementares. Se o extrato for modificado em reacgbes
quimicas ou bioquimicas que produzem novas moléculas (derivados), a identificacdo da
substancia é abrangida de acordo com as orientagées relativas ao subtipo 2 de UVCB ou o
capitulo 4.2 para uma substancia bem definida.

Esta diferenciacdo de extratos tratados posteriormente pode ter como consequéncia que o
novo nome e descrigdo sejam diferentes dos constantes no inventario EINECS. A data da
criagdo do inventario, essa diferenciagdo ndo existia e todos os tipos de extratos com
solventes diferentes e fases de processo posteriores podiam estar abrangidos por uma Unica
entrada.
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O primeiro identificador principal para este subtipo de substancia UVCB ¢é a familia, o género
e a espécie do organismo que deu origem a substancia. Se necessario, também podem ser
indicados o tecido ou a parte do organismo utilizados para a extracdao da substancia, por
exemplo, medula éssea, pancreas, ou caule, sementes ou raizes. Para substancias de origem
microbiolégica, devem ser definidos a estirpe e o tipo genético da espécie.

Se a substancia UVCB for derivada de uma espécie diferente, serd considerada uma
substancia diferente, mesmo que a composicao quimica seja idéntica.

Exemplos

Namero CE ' Nome EINECS

290-977-1 Extrato de pau-campeche oxidado (Haematoxylon campechianum)
Descricao CE

Esta substancia é identificada no Colour Index (indice de cor) pelo
Colour Index Constitution Number (Nimero de Constituicdo do Indice de
Cor), C.1.75290.

282-014-9 Extratos pancreaticos desproteinados

O segundo identificador principal é o tratamento da substancia, por exemplo, o processo de
extracdo, o processo de fracionamento, purificagdo ou concentragdo ou o processo que
influencia a composicdo do residuo. Assim, as transformacdes de extratos efetuadas através
de processos diferentes, por exemplo, utilizando solventes diferentes ou fases de purificacao
diferentes, resultardo em substancias diferentes.

Quanto maior for o nimero de fases aplicado na transformacdo, mais viavel serd a definicdo
da substéncia através da sua composicdo quimica. Nesse caso, espécies de fontes diferentes
ou modificagbes por processos diferentes ndo originam automaticamente substancias
diferentes.

Um dos principais parametros de identificagdo para as substancias de origem bioldgica € a
descricdo dos processos pertinentes. No caso dos extratos, o processo de extracdo deve ser
descrito com o grau de pormenor pertinente para a identidade da substancia. No minimo,
deve ser especificado o solvente utilizado.

Quando sdo utilizadas fases de tratamento suplementares para o fabrico da substancia, como
fracionamento ou concentragdo, deve ser descrita a combinagdo das fases de tratamento
pertinentes, por exemplo, a combinagao de extragdo e fracionamento, incluindo os intervalos-
limite.

Subtipo 4 de UVCB, em que a origem é quimica ou mineral e o processo consiste
numa transformacgao

As substancias de origem ndo bioldgica, ou seja, que sdo ou tém origem em minerais,
minérios, carvdo, gas natural e petréleo bruto, ou outras matérias-primas para a indUstria
quimica, e resultam de tratamento sem reagdes quimicas intencionais, podem ser fragoes,
concentrados ou residuos (purificados) desses processos.

O carvédo e o petréleo bruto sdo utilizados em processos de destilacdo ou gaseificacdo para
produzir uma ampla variedade de substancias, por exemplo, substancias petroliferas, gases
combustiveis, etc., e ainda residuos como alcatrdes e escérias. Com frequéncia, um produto
destilado ou fracionado de modo diferente é sujeito de imediato a nova transformacao,
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incluindo reagbes quimicas. Nesses casos, a identificacdo da substdncia deve seguir as
orientacOes fornecidas para o subtipo 2 de substancias UVCB, uma vez que o processo é mais
pertinente do que a fonte.

Para as substancias petroliferas, é utilizado um sistema de identificacdo especial (ver capitulo
4.3.2.2). As substancias abrangidas por esse sistema incluem fracdes e produtos de reacdo
guimica.

Outros exemplos de substancias UVCB do subtipo 4 sdo os minérios, os concentrados de
minérios e as escérias que contém varias quantidades de metais que podem ser extraidos por
meio de transformagdo metallrgica.

Minerais como a bentonite ou o carbonato de calcio podem ser transformados, por exemplo,
por dissolucdo em acido e/ou precipitagdo quimica ou em colunas de permuta de ides. Quando
a composicao quimica esta totalmente definida, os minerais devem ser identificados de acordo
com as orientagdes da parte pertinente do capitulo 4.2. Se os minerais forem transformados
apenas através de métodos mecdanicos, por exemplo, trituragdo, crivagem, centrifugagao,
flotacdo, etc., ainda sdao considerados idénticos aos minerais tal como foram extraidos. Os
minerais que sao produzidos através de um processo de fabrico podem - para efeitos de
identificacdo?! - ser considerados idénticos aos minerais equivalentes que ocorrem na
natureza desde que a composicao e o perfil de toxicidade sejam idénticos.

Um dos principais parametros de identificacdo para substancias de origem ndo bioldgica é a
descricdo da(s) fase(s) do processo relevante(s).

Para as fracdes, o processo de fracionamento deve ser descrito com os parametros e o
intervalo-limite para a fracdo isolada, juntamente com uma descricdo das fases de
transformacao anteriores, quando relevante.

Para a fase de concentracao, devem ser indicados o tipo de processo, ou seja, evaporacao,
precipitacdo, etc., e a relagdo entre a concentracdo inicial e a concentracao final dos principais
constituintes, bem como informagdes sobre a(s) fase(s) de transformacdo anterior(es).

Um dos principais parametros de identificacdo para os residuos de origem ndo bioldgica é a
descricdao do processo do qual resultou o residuo. O processo pode ser qualquer reagao fisica
gue produza residuos, por exemplo, purificagdo, fracionamento, concentracao, etc.

Informacao analitica

As substancias UVCB incluem tipos muito diversos de substancias, diferentes em parametros
como a fonte e o processo de fabrico. Por conseguinte, devem ser apresentados métodos
analiticos adequados para o fornecimento de informagdes sobre a composicdo da substancia
UVCB, os quais dependem do caso. Além disso, os conhecimentos sobre a forma de utilizar
esses métodos estdo sujeitos a desenvolvimentos e melhorias continuos. Por conseguinte, é
da responsabilidade do registante apresentar dados analiticos adequados, a fim de fornecer
as melhores informacgdes possiveis para permitir a identificagdo da substancia.

Podem ser utilizados varios métodos qualitativos para caraterizar as substancias UVCB;
exemplos incluem UV/Vis, infravermelhos e espetrometria de massa, ressondncia magnética
nuclear, difracdo de raios X.

Devem ser fornecidos dados quantitativos, tais como cromatogramas ou dados de difracao,
que possam ser utilizados como impressdes digitais para caracterizar a composicao da
substancia.

A descricdao dos métodos analiticos deve incluir os protocolos experimentais seguidos e a

21 A mesma abordagem para a identificacdo de minerais que ocorrem na natureza e minerais
produzidos quimicamente ndo significa necessariamente que os requisitos legais (por exemplo,
isengdes de registo) sejam os mesmos.
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interpretacdo dos resultados comunicados.

4.3.2. Tipos especificos de substancias UVCB

A presente seccdo fornece orientacdes sobre grupos especificos de substancias UVCB:
substancias com variacdo no comprimento da cadeia de carbono (4.3.2.1), substancias
obtidas a partir de hidrocarbonetos ou fontes semelhantes a hidrocarbonetos (4.3.2.2) e
enzimas (4.3.2.3).

4.3.2.1 Substancias com variacao nos comprimentos da cadeia de carbono

Este grupo de substancias UVCB abrange as substancias alquilicas com cadeias longas e com
variacao no comprimento da cadeia de carbono, por exemplo, parafinas e olefinas. Estas
substancias ou sdo derivadas de éleos ou gorduras naturais ou sao produzidas sinteticamente.
As gorduras naturais tém origem vegetal ou animal. As substdncias com cadeias de carbono
longas derivadas de plantas tém normalmente apenas comprimentos da cadeia pares,
enquanto as substancias com cadeias de carbono longas obtidas a partir de fontes animais
contém também (alguns) comprimentos de cadeia impares. As substancias com cadeias de
carbono longas produzidas sinteticamente podem incluir toda a gama de cadeias de carbono,
pares e impares.

Identificadores e convencao de denominagao

O grupo compreende as substancias cujos constituintes individuais tém uma caracteristica
estrutural comum: um ou varios grupos alquilicos com cadeia longa frequentemente com
um grupo funcional acoplado. Os constituintes diferem entre si no que respeita a uma ou
varias das seguintes caracteristicas do grupo de cadeia alquilica:

Comprimento da cadeia de carbono (nimero de carbonos)
Saturacdo

Estrutura (linear ou ramificada)

Posicdo do grupo funcional

O O O O

A identidade quimica dos constituintes pode ser suficientemente descrita e denominada de
forma sistematica através da utilizacdo dos trés descritores seguintes:

o O descritor de alquilo, que descreve o nimero de dtomos de carbono existente
no(s) comprimento(s) da cadeia de carbono do(s) grupo(s) alquilico(s).

o O descritor de funcionalidade, que identifica o grupo funcional da substancia,
por exemplo, amina, amdnio, acido carboxilico.

o O descritor de sal, o catido/anidao de qualquer sal, por exemplo, sédio (Na*),
carbonato (C03?), cloreto (CI).

Descritor de alquilo

o Em geral, o descritor de alquilo Cx.y refere-se a cadeias alquilicas lineares
saturadas que compreendem todos os comprimentos de cadeia entre x ey, p. ex.,
Cs-12 corresponde a Cs, Cg, C10, C11 € Ci2.

o Tem de ser indicado, mesmo que o descritor de alquilo se refira apenas a cadeias
alquilicas pares ou impares, p. ex., Cs-12 (par).

o Tem de ser indicado se o descritor de alquilo se referir (também) a cadeias
anul'Iicas ramificadas, p. ex., Cs-12 (ramificada) OU Cg-12 (linear e ramificada).

o Tem de ser indicado se o descritor de alquilo se referir (também) a cadeias
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alquilicas insaturadas, p. ex., Ci2-22 (18 insaturada).

o Uma distribuicdo estreita de comprimentos de cadeias alquilicas ndo abrange uma
mais ampla e vice-versa, p. ex., Cio-14 ndo corresponde a Cs-1s.

o O descritor de alquilo também pode referir-se a fonte das cadeias alquilicas, por
exemplo, coco ou sebo. No entanto, a distribuicdo do comprimento da cadeia de
carbono tem de coincidir com a da fonte.

O sistema descrito supra deve ser utilizado para descrever substancias com variacdo nos
comprimentos da cadeia de carbono. Ndo é adequado para substancias bem definidas, que
podem ser identificadas através de uma estrutura quimica precisa.

As informac0Oes sobre o descritor de alquilo, o descritor de funcionalidade e o descritor de
sal sdo a base para a denominacdo deste tipo de substdncias UVCB. Além disso, as
informagbes sobre a fonte e o processo podem ser Uteis para identificar a substancia de
forma mais precisa.

Exemplos

' Denominacéo

Descritores

Descritor de alquilo

Descritor de
funcionalidade

Descritor de sal

Descritor de alquilo

Descritor de
funcionalidade

Descritor de sal

Descritor de alquilo

Descritor de
funcionalidade

comprimentos da cadeia de
alquilo Cio-18

acidos gordos (acido
carboxilico)

sais de cadmio

di-Cio0-18-alquilo-dimetil
amonio
cloreto

trimetril-alquilo de sebo
amonio
cloreto

acidos gordos (C10-18) sais
de cadmio

cloreto de di-C10-18-alquilo
dimetilamonio

cloreto de trimetil-alquilo de
sebo-amonio

Descritor de sal

4.3.2.2 Substancias obtidas a partir de hidrocarbonetos ou fontes
semelhantes a hidrocarbonetos

As substancias obtidas a partir de hidrocarbonetos (substancias petroliferas) ou de fontes
semelhantes a hidrocarbonetos (por exemplo, carvao) sao substancias de composicao muito
complexa e varidvel ou parcialmente indefinida. No presente capitulo, sdo utilizadas
substancias petroliferas para demonstrar como identificar este tipo especifico de substancias
UVCB. No entanto, pode aplicar-se a mesma abordagem a outras substancias obtidas a partir
de fontes semelhantes a hidrocarbonetos, como o carvao.

Os materiais de base utilizados na indUstria de transformacgao do petréleo podem ser petréleo
bruto ou qualquer fracdo especifica de transformacdo obtida através de um ou varios
processos. A composi¢cao dos produtos finais depende do petrdleo bruto utilizado no fabrico
(uma vez que a composicdo do petréleo bruto varia em funcdao do local de origem) e dos
subsequentes processos de transformacdo. Por conseguinte, existe uma variacao natural e
independente dos processos na composicédo das substancias petroliferas?’.



Guia de orientacdo para a identificacdo e desighnacao de substancias no
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

1. Convencao de denominacao

Para a identificacdo de substancias petroliferas, recomenda-se que a denominagdo seja
efetuada em conformidade com um sistema de nomenclatura estabelecido??. Esta
denominacdo é constituida normalmente pelo processo de transformacdo, pela origem da
fragdo e pela composicdo ou caracteristicas gerais. Se a substancia contiver mais de 5 % em
peso de hidrocarbonetos aromaticos polinucleares com 4 a 6 membros, esta informagao deve
ser incluida na descricdo. Para as substancias petroliferas com um numero EINECS, deve ser
utilizada a denominacdo indicada no Inventario CE.

2. Identificadores

Os termos e as definicdes para a identificacdo de substancias petroliferas incluem
normalmente a fonte da fracdo, o processo de transformacdo, a composicao geral, o nUmero
de atomos de carbono, o intervalo de ebulicdo ou outras caracteristicas fisicas adequadas e o
tipo de hidrocarboneto predominante??.

Devem ser indicados os parametros de identificacdo enumerados no anexo VI, ponto 2, do
REACH. E sabido que as substancias petroliferas sdo fabricadas de acordo com especificagoes
de desempenho em vez de especificacbes sobre a composicdo. Por conseguinte,
caracteristicas como a denominacgao, o intervalo de comprimento das cadeias de carbono,
ponto de ebulicdo, viscosidade, valores-limite e outras propriedades fisicas sdo normalmente
mais Uteis do que a informacao sobre a composicdo, para identificar a substancia petrolifera
0 mais claramente possivel.

Embora a composicdo quimica ndo seja o principal identificador para as substéancias UVCB,
todos os constituintes a uma concentracdao = 10% e os constituintes conhecidos a uma
concentracao < 10% devem ser indicados e a composicdo deve ser descrita em termos
genéricos, por exemplo, intervalo de massas moleculares, alifatica ou aromatica, grau de
hidrogenacao e outras informacdes essenciais. Os grupos de constituintes que ndao podem ser
identificados individualmente devem também ser descritos pelos mesmos parametros. Devem
ainda ser identificados através da denominacdo e da concentracdo tipica todos os outros
constituintes presentes numa concentracao inferior que tenham impacto na classificacao de
perigo.

4.3.2.3 Enzimas

As enzimas sdo normalmente produzidas por fermentacdo de microrganismos, mas
ocasionalmente tém origem vegetal ou animal. O concentrado liquido de enzimas resultante
das fases de fermentagdo ou extragdo e subsequente purificacdo contém, além de agua, a
proteina enzimatica ativa e outros constituintes que contém residuos da fermentacdo, ou seja,
proteinas, peptideos, aminoacidos, hidratos de carbono, lipidos e sais inorganicos.

A proteina enzimatica, juntamente com os outros constituintes derivados do processo de
fermentagdo ou extracdo, mas excluindo a agua, que possam ser separados sem afetar a
estabilidade da proteina enzimica ou alterar a sua composicdo, deve ser considerada a
substancia para efeitos de identificagdo.

A substancia enzimatica contém normalmente 10-80 % (m/m) da proteina enzimatica. Os
restantes constituintes variam em percentagem e dependem do organismo de produgao
utilizado, do meio de fermentacdo e dos parametros operacionais do processo de

22 US EPA (1978) TSCA PL 94-469 Candidate list of chemicals substances Addendum I. Generic terms
covering petroleum refinery process streams (Lista de substancias quimicas candidatas - Adenda I.
Termos genéricos sobre fragdes do processo de transformacgdo de produtos petroliferos). US EPA,
Office of Toxic Substances, Washington DC 20460.



52 Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

fermentacdao, bem como da purificagdo posterior aplicada, mas a concentragao encontrar-se-
a normalmente dentro dos intervalos indicados no quadro seguinte.

Proteina enzimatica ativa 10-80 %

Outras proteinas + peptideos e aminoacidos | 5-55 %

Hidratos de carbono 3-40 %
Lipidos 0-5 %
Sais inorganicos 1-45 %
Total 100 %

A substdncia enzimatica deve ser considerada uma «substdncia UVCB» devido a sua
variabilidade e composicdo parcialmente desconhecida. A proteina enzimatica deve ser
considerada um constituinte da substancia UVCB. As enzimas com um grau de pureza elevado
podem ser identificadas como substancias de composicdo bem definida (monoconstituintes
ou multiconstituintes) e devem ser identificadas em conformidade.

No sistema EINECS, o principal identificador das enzimas é a atividade catalitica. As enzimas
sdo enumeradas como entradas genéricas sem outras especificacdes ou com entradas
especificas que indicam o organismo de origem ou o substrato.

Exemplos

Namero CE | Nome EINECS | NGmero CAS

278-547-1 Proteinase, neutra em 76774-43-1
bacilos

278-588-5 Proteinase, neutra em 77000-13-6
aspergilos

254-453-6 Elastase (pancreas de porco) | 39445-21-1

262-402-4 Mananase 60748-69-8

Um estudo sobre enzimas encomendado pela Comissao Europeia sugere que as enzimas
devem ser identificadas de acordo com o sistema internacional para a nomenclatura das
enzimas, IUBMB (Unido Internacional de Bioquimica e Biologia Molecular).2? Esta abordagem
€ adotada no presente guia de orientacdo e permitira uma identificacdo mais sistematica,
pormenorizada e abrangente das enzimas, em comparagdao com o sistema EINECS.

23 UBA (2000) Umweltbundesamt Austria. Collection of Information on Enzymes. Final report. Co-
operation between Federal Environment Agency Austria and Inter-University Research Center for
Technology, Work and Culture (IFF/IFZ). Contract No B4-3040/2000/278245/MAR/E2 (Recolha de
Informacbes sobre Enzimas. Relatorio final. Cooperagdo entre a Agéncia Federal do Ambiente
austriaca e o Centro de Investigagdo Interuniversitario para Tecnologia, Trabalho e Cultura
(IFF/IFZ) Contrato N.° BB4-3040/2000/278245/MAR/E2).
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1. Convencgdo de denominagao
As enzimas sao denominadas de acordo com as convengoes de nomenclatura da IUBMB.

O sistema de classificagdo da IUBMB atribui um numero Unico de quatro digitos a cada tipo
de enzima e fungdo catalitica (p. ex., 3.2.1.1 para a a-amilase)?*. Cada nimero pode
englobar enzimas de origem e sequéncia de aminoacidos varidvel, mas a funcionalidade da
enzima é idéntica. A denominacdo e o nUmero da nomenclatura IUBMB devem ser utilizados
para a identificacdo da substancia. A nomenclatura IUBMB classifica as enzimas em seis
grupos principais:

. Oxidoredutases
. Transferases

. Hidrolases

. Liases

. Isomerases

. Ligases

U, WN KN

O O O O O O

O exemplo apresentado a seguir ilustra uma entrada em conformidade com a nhomenclatura
IUBMB:

CE 3.4.22.33

Denominacgao aceite: bromelaina de fruta

Reacgao: hidrélise de proteinas com ampla especificidade para ligagdes peptidicas. O Bz-

Phe-VaI-Arg‘I' NHMec é um bom substrato sintético, mas ndo existe qualquer agdo sobre o
Z-Arg-Arg-NHMec (cf. caule de bromelaina)

Outras denominagodes: sumo de bromelaina; ananase; bromelase; bromelina; extranase;
sumo de bromelaina; pinase; enzima do anands; traumanase; sumo de bromelaina FA2

Observagoes: Provém do ananas, Ananas comosus. Muito pouco inibida por cistatina de
carne de galinha. Outra endopeptidase cisteina, com acgdo idéntica sobre substratos de
pequenas moléculas, a pinguinaina (anteriormente CE 3.4.99.18), é obtida a partir da
planta relacionada, Bromelia pinguin, mas a pinguinaina difere do fruto de bromelaina ao
ser inibida pela cistatina de carne de galinha [4].2° Em familia de peptidases C125 (familia da
papaina). Anteriormente CE 3.4.22.5 e incluida no nimero CE 3.4.22.4, numero de registo
CAS: 9001-00-7

Ligagdes para outras bases de dados:

BRENDA (http://www.brenda-enzymes.org/)
EXPASY (http://enzyme.expasy.org/EC/3.4.22.33)
MEROPS (http://merops.sanger.ac.uk/index.shtml)

24 As expressbes «numero CE» (= nimero da Comissdo de Enzimas) e «niimero IUBMB» sdo
frequentemente utilizadas como sinénimos. A fim de evitar interpretagGes incorretas, recomenda-
se a utilizacdo da expressdo «numero IUBMB» para o cédigo de quatro digitos da IUBMB.

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

26 http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=c1.
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Referéncias gerais:

Sasaki, M., Kato, T. e Iida, S. Antigenic determinant common to four kinds of thiol
proteases of plant origin. J. Biochem. (Tokyo) 74 (1973) 635-637. [PMID: 4127920]

Yamada, F., Takahashi, N. and Murachi, T. Purification and characterization of a proteinase
from pineapple fruit, fruit bromelain FA2. J. Biochem. (Tokyo) 79 (1976) 1223-1234. [PMID:
956152]

Ota, S., Muta, E., Katanita, Y. and 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. [PMID: 4044551]

Exemplos para classificacdao enzimatica nos termos do sistema IUBMB
(http://www.chem.gmul.ac.uk/iubmb/enzyme/index.html)

As proteases sdo numeradas de acordo com os seguintes critérios:

3. Hidrolases

3.4 Atuando em ligacoes peptidicas (peptidases ), com subclasses:
3.4.1 Hidrolases a-Amino-Acil-Peptidicas (agora no niumero CE 3.4.11)

3.4.2 Hidrolases Peptidil-Amino-Acidas (agora no nimero CE 3.4.17)

3.4.3 Hidrolases Dipeptidicas (agora no nimero CE 3.4.13)

3.4.4 Hidrolases Peptidil Peptidicas (agora reclassificadas no nimero CE 3.4)
3.4.11 Aminopeptidases

3.4.12 Hidrolases Peptidilamino-Acidas ou Hidrolases Acilamino-Acidas (agora

reclassificadas no niamero 3.4)

3.4.13 Dipeptidases

3.4.14 Dipeptidil-peptidases e tripeptidil-peptidases
3.4.15 Peptidil-dipeptidases

3.4.16 Carboxipeptidases do tipo da serina

3.4.17 Metalocarboxipeptidases

3.4.18 Carboxipeptidases do tipo da cisteina

3.4.19 peptidases dmega

3.4.21 Endopeptidases serina

Sao ainda identificadas enzimas especificas:

3.4.21.1 quimotripsina
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3.4.21.2 quimotripsina C

3.4.21.3 metridina

3.4.21.4 tripsina

3.4.21.5 trombina

3.4.21.6 fator de coagulacao Xa

3.4.21.7 plasmina

3.4.21.8 agora abrangida pelos nimeros CE 3.4.21.34 e CE 3.4.21.35
3.4.21.9 enteropeptidase

3.4.21.10 acrosina

3.4.21.11 agora abrangida pelos nimeros CE 3.4.21.36 e CE 3.4.21.37
3.4.21.12 Endopeptidase 12 a-Litica

3.4.21.105

3.4.99 Endopeptidases de mecanismo catalitico desconhecido

Exemplos de EINECS com nimero IUBMB adicionado

Numero CE ' Nome EINECS Numero CAS Ndmero IUBMB
278-547-1 Proteinase, 76774-43-1 3.4.24.28

neutra em

bacilos
232-752-2 Subtilisina 9014-01-1 3.4.21.62
232-734-4 Celulase 9012-54-8 3.2.1.4

2. Identificadores

As substancias enzimaticas sdo identificadas pela proteina enzimatica que contém
(nomenclatura ITUBMB) e pelos outros constituintes provenientes da fermentacdo. Além da
proteina enzimatica, os constituintes especificos ndo estdo normalmente presentes em
concentragGes superiores a 1 %. Se as identidades destes constituintes especificos ndo forem
conhecidas, estes podem ser classificados por agrupamento (ou seja, proteinas, peptideos,
aminoacidos, hidratos de carbono, lipidos e sais inorganicos). No entanto, os constituintes
individuais tém de ser indicados se as suas identidades forem conhecidas ou se a sua
concentragao for igual ou superior a 10 % ou se forem relevantes para a classificacao e
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rotulagem e/ou a avaliagao PBT?’.
Proteinas enzimaticas
As proteinas enzimaticas presentes nos concentrados devem ser identificadas através de:

Ndmero IUBMB

Nomes atribuidos pela IUBMB (nome sistémico, nomes das enzimas, sindnimos)
Comentarios da IUBMB

Reacao e tipo de reacao

NUumero CE e nome CE, se adequado

NUmero CAS e nome CAS (caso existam)

O O O 0O O O

A reacdo induzida pela enzima deve ser especificada. Esta reagao é definida pela IUBMB.

.alfa.-amilase: Polissacarideo contendo unidades de glucose .alfa.-(1-4)-ligadas + H20 =
malto-oligossacarideos; endo-hidrolise de ligacbes de 1,4-alfa.-d-glucosidicas em
polissacarideos contendo trés ou mais unidades de d-glucose 1,4-.alpha.-ligadas.

Deve ser atribuido um tipo de reacdo em fungao da classe da enzima. Pode ser um nome de
oxidacao, reducao, eliminagao, adicao ou reacgao.

.alfa.-amilase: Hidrdlise da ligacdao o-glicosil (endo-hidrélise).

Constituintes que ndo sao proteinas enzimaticas

Todos os constituintes presentes numa concentracao igual ou superior a 10 % (m/m) ou
relevantes para a classificacdao e rotulagem e/ou a avaliacdo PBT28 devem ser identificados. A
identidade dos constituintes presentes numa concentracao inferior a 10 % pode ser indicada
sob a forma de um grupo quimico. Os respetivos intervalos de concentracdo ou as
concentragdes tipicas tém de ser indicados, ou seja:

(Glico)Proteinas

Peptideos e aminoacidos

Hidratos de carbono

Lipidos

Material inorganico (por exemplo, cloreto de sddio ou outros sais inorganicos)

O O O O O

Caso a identificacdo suficiente dos restantes constituintes de um concentrado enzimatico néo
seja viavel, deve ser indicado o nome do organismo de producdo (género e estirpe ou tipo
genético, se for relevante), tal como para as outras substancias UVCB de origem bioldgica.

27 Estdo disponiveis mais informacbes sobre a avaliacdo PBT e sobre os critérios pertinentes no Guia
de orientacdo sobre requisitos de informagdo e avaliagdo da seguranca quimica, capitulo R11:
avaliagao PBT.

28 Estdo disponiveis mais informacbes sobre avaliagdo PBT e sobre os limites de concentracdo
relevantes no RIP 3.2 (Projetos de implementagdo do REACH), documento de orientagdo técnica
sobre avaliacdo da seguranca quimica, seccdo relativa a avaliagdo PBT
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Se existirem, podem ser fornecidos parametros suplementares, por exemplo, parametros
funcionais (ou seja, pH ou temperatura ideal e intervalos), parametros cinéticos (ou seja,
atividade especifica ou niumero de moléculas convertidas por centro ativo [turnover number]),
ligandos, substratos e produtos e cofatores.
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5. Critérios para verificar se determinadas substancias sao
idénticas

Ao verificar se as substadncias de diferentes fabricantes/importadores podem ou ndo ser
consideradas idénticas, devem ser observadas algumas regras. As regras que foram aplicadas
para a criacdo do inventario EINECS devem ser consideradas como uma base comum para
identificar e denominar uma substéncia e, desse modo, encontrar um potencial corregistante
dessa substancia especifica® & 16 29, 30, Ag substancias que ndo sdo consideradas idénticas
podem, no entanto, ser consideradas estruturalmente relacionadas, com base num
julgamento de peritos. A partilha de dados pode, contudo, ser possivel para essa substancia
se for justificada do ponto de vista cientifico. Contudo, este aspeto ndo é um tema do presente
guia de orientacao e é tratado nas Orientacées sobre partilha de dados.

e Deve ser aplicada a regra «= 80 %>» as substdncias monoconstituintes, bem como a
definicdo de substancias multiconstituintes.

N3o é estabelecida qualquer diferenciacdo entre os graus técnico, puro ou analitico das
substancias. Tal significa que a «mesma» substancia pode ter um perfil pureza/impureza
diferente, dependendo do grau que apresente. No entanto, as substancias bem definidas
devem conter o mesmo ou 0s mesmos constituintes principais e as Unicas impurezas
permitidas sdo as que sao derivadas do processo de produgdo (para mais informacdes, ver o
capitulo 4.2) e os aditivos que sdo necessarios para estabilizar a substancia.

e As formas hidratadas e anidras dos compostos devem ser consideradas a mesma
substancia para efeitos de registo.

Exemplos

D’enomlnagao € Namero CAS Namero CE

formula

Sulfato de cobre (Cu | 7758-98-7 231-847-6

- H204S)

Sal (1:1) de 7758-99-8 Esta substancia esta
cobre(2+) abrangida por um
pentahidratado de reg_isto da sua forma
acido sulfurico anidrosa (nimero
(Cu.H204 S - 5 H>0) =2 esil-enr )

As formas hidratadas e anidras tém denominacGes quimicas e nimeros CAS diferentes.

e Os acidos ou bases e os respetivos sais devem ser considerados substancias diferentes.

29 Vollmer et al. (1999) Compilation of EINECS: Descriptions and definitions used for substances,
impurities and mixtures (Compilagdo do EINECS: descrigdes e definigdes utilizadas para
substancias, impurezas e misturas). Tox Env Chem Vol. 65, p. 113-122.

30 Manual of Decisions, Criteria for reporting substances for EINECS (Manual de decisGes, critérios
para comunicagdo de substancias ao EINECS), sitio Web do Gabinete Europeu de Produtos
Quimicos; Geiss et al. 1992, Vollmer et al. 1998, Rasmussen et al. 1999.



Guia de orientagdo para a identificacdo e designacao de substancias no 59

ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

Exemplos

Namero CE | Denominacio

201-186-8 Acido peracético C2H4O3 Esta substancia ndo deve
ser considerada idéntica, por
exemplo, ao seu sal de sédio
(EINECS 220-624-9)

220-624-9 Glicolato de sédio Esta substancia ndo deve
C2H403 . Na ser considerada idéntica ao
seu acido correspondente
(EINECS 201-186-8)

202-426-4 2-Cloroanilina Esta substéncia ndo deve
CsHesCIN ser considerada idéntica, por
exemplo, ao hidrobrometo
de 2-cloroanilina (1:1)
(CsHsCIN . HBr)

¢ Os sais Unicos (por exemplo, sodio ou potassio) devem ser considerados substancias

diferentes.
Exemplos
NGmero CE | Denominacéo
208-534-8 Benzoato de sodio Esta substéancia ndo deve
C7Hs0O2 . Na ser considerada idéntica, por

exemplo, ao sal de potassio
(EINECS 209-481-3)

209-481-3 Benzoato de potassio Esta substéncia nao deve
C7Hs02 . K ser considerada idéntica, por
exemplo, ao sal de sédio
(EINECS 208-534-8)

e As cadeias alquilicas ramificadas ou lineares devem ser consideradas substancias

diferentes.
Exemplos
Ndamero CE | Denominacéo
295-083-5 Ester dipentilico de &cido Esta substancia ndo deve ser
fosforico, ramificado e linear considerada idéntica as

substancias individuais acido
fosférico, éster dipentilico,
ramificado ou acido fosforico,
éster dipentilico, linear
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e Os grupos ramificados devem ser mencionados dessa forma na denominagdao. As
substancias que contém grupos alquilicos sem quaisquer informagdes complementares
abrangem apenas as cadeias lineares ndao ramificadas, salvo especificacdo em contrario.

Exemplos

NGmero CE | Denominacdo

306-791-1 Acidos gordos, C12-16 Apenas as substancias com
grupos alquilicos lineares e nao

7 ) ramificados sao consideradas
279-420-3 Alcoois, C12-14 idénticas

288-454-8 Aminas, C12-18-alquilometil

e As substancias com grupos alquilicos que utilizam termos adicionais como iso, neo,
ramificado, etc., ndo devem ser consideradas idénticas as substancias que ndo tém essa
especificagdo.

Exemplos

NdGmero CE | Denominacio

266-944-2 Glicerideos, Ci2-18 Esta substancia nao deve
Esta substancia & ser considerada idéntica a
identificada pela substancia Ci2-1s-iso com
denominacdo SDA: C12-C18 | cadeias alquilicas saturadas
trialkyl glyceride e pelo que esta ramificada em
nimero SDA: 16-001-00 qualquer posigao

e Sem especificacdo explicita, as cadeias alquilicas em &cidos, alcoois, etc., devem ser
consideradas como representando apenas as cadeias saturadas. As cadeias nao
saturadas devem ser especificadas estremes e sdo consideradas substancias diferentes.

Exemplos

NGmero CE | Denominacdo

200-313-4 Acido estedrico puro Esta substéncia ndo deve
C18H3602 ser considerada idéntica ao

acido oleico puro, C18H3402
(EINECS 204-007-1)

e Substancias com centros quirais

As substancias com um estereocentro podem existir em formas para a esquerda e para a
direita (enantiomeros). Na auséncia de qualquer indicacdo em contrario, pressupde-se que
a substancia é uma mistura igual (racémica) das duas formas.
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Exemplos

Namero CE | Denominacio

201-154-3 2-cloropropan-1-ol; Os enantidmeros individuais
(R)-2-cloropropan-1-ol e
(S)-2-cloropropan-1-ol nao
sdo considerados iguais a
esta entrada

As substancias racémicas sdo consideradas substancias multiconstituintes. Se uma substancia
tiver sido enriquecida com uma Unica forma enantiomérica, aplicam-se as regras para
substancias mono ou multiconstituintes, ou seja, dependendo das gamas de concentracao
dos isdmeros, a substancia € uma substadncia mono ou multiconstituinte.

As substancias com varios estereocentros podem existir em formas 2" (em que n é o nimero
de estereocentros). Estas diferentes formas podem ter diferentes propriedades fisico-
quimicas, toxicoldgicas e/ou ecotoxicoldgicas entre si. Devem ser consideradas substéncias
diferentes.

¢ Catalisadores inorganicos

Os catalisadores inorganicos sao considerados misturas. Para efeitos de identificacdo, os
componentes metalicos ou compostos metalicos devem ser considerados substancias
individuais (sem especificagao de utilizagao).

Exemplos

| Denominacéo

Catalisador de 6xido de Deve ser identificado
cobalto e 6xido de aluminio | separadamente como:
- C)xido de cobalto II
- Oxido de cobalto III
- Oxido de aluminio

- Oxido de aluminio e
cobalto

e Os concentrados enzimaticos com o mesmo numero IUBMB podem ser considerados
substancias idénticas, apesar de utilizarem diferentes organismos de producao, desde
gue as propriedades de perigo nao difiram significativamente e assegurem a mesma
classificagao.

Substancias multiconstituintes

A Diretiva 67/548/CEE regulou a colocacdo das substdncias no mercado. O processo de
producdo da substancia ndo era relevante. Por conseguinte, uma substancia multiconstituinte
comercializada era abrangida pelo EINECS desde que todos os constituintes individuais
constassem do EINECS; por exemplo, a mistura isomérica difluorobenzenos era abrangida
pelas entradas EINECS 1,2-Difluorobenzeno (206-680-7), 1,3-Difluorobenzeno (206-746-5)
e 1,4-Difluorobenzeno (208-742-9), embora a propria mistura isomérica ndo constasse do
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EINECS.

Pelo contrario, o REACH exige o registo da substancia fabricada. Determinar em que medida
as diferentes fases da producdo da substancia sdao abrangidas pela definicao de «fabrico» (por
exemplo, diferentes fases de purificagcdao ou destilagdo) deve ser alvo de uma tomada de
decisdo caso a caso. Uma substancia multiconstituinte produzida tem de ser registada (a
menos que esteja abrangida pelo registo dos constituintes individuais, ver capitulo 4.2.2.4);
por exemplo, a mistura isomérica difluorobenzeno é produzida, portanto o «difluorobenzeno»,
enquanto mistura isomérica, tem de ser registado. No entanto, no caso das substancias
multiconstituintes, ndo é necessario realizar o ensaio da substancia estreme se for possivel
descrever o perfil de perigo da substancia de forma suficiente através da informacdo dos
constituintes  individuais. Se o0s isdmeros individuais 1,2-Difluorobenzeno, 1,3-
Difluorobenzeno e 1,4-Difluorobenzeno forem produzidos e misturados posteriormente, os
isdbmeros individuais devem ser registados e a mistura isomérica serda considerada uma
mistura.

Uma substdncia multiconstituinte com os constituintes principais A, B e C ndo deve ser
considerada idéntica a uma substancia multiconstituinte com os constituintes principais A e B
ou como uma mistura reacional de A, B, C e D.

e Uma substancia multiconstituinte ndo € considerada idéntica a uma substancia com
apenas um subconjunto dos constituintes individuais.

Exemplos

Namero CE | Denominacéo

207-205-6 2,5-Difluorotolueno Estas duas substancias ndo
sdo consideradas idénticas a

207-211-9 2,4-Difluorotolueno mistura isomérica dos

difluorotoluenos porque
estas duas substancias sao
apenas um subconjunto de
todos os isdmeros possiveis.

O registo de uma substancia multiconstituinte ndo abrange os constituintes individuais.

Exemplos

NGmero CE | Denominacéo

208-747-6 1,2-Dibromoetileno Esta substancia descreve

uma mistura de cis- e trans-
isdbmeros. As substancias
individuais (12)-1,2-
Dibromoeteno e (1E)-1,2-
Dibromoeteno nao sao
abrangidas pelo registo da
mistura isomérica.
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Substancias UVCB

¢ Uma substancia UVCB com uma distribuicdo reduzida de constituintes ndo é considerada
idéntica a uma substancia UVCB com uma composicao alargada e vice-versa.

Exemplos

Nuamero CE

| Denominacéo

288-450-6

acetatos

Aminas, C12-18-alquilo,

As substancias «aminas,
C12-14-alquilo, acetatos»,
«aminas, C12-20-alquilo,
acetatos» ou «aminas,
dodecil (C12-alquilo),
acetatos» ou substéncias
apenas com cadeias
alquilicas em numero par
nao sdo consideradas
idénticas a esta substancia

e Uma substancia caracterizada por uma espécie/género nao é considerada idéntica a
uma substancia isolada de outra espécie/género.

Exemplos

Numero CE

296-286-1

232-401-3

' Denominacéo

Diglicerideos de 6leo de
girassol

Oleo de linhaca epoxidado

Esta substancia ndo é considerada
idéntica a Diglicerideos de soja
(EINECS: 271-386-8), nem idéntica a
Diglicerideos de sebo (EINECS: 271-
388-9)

Esta substancia ndo é considerada
idéntica ao dleo de linhaga oxidado
(EINECS: 272-038-8), nem idéntica ao
6leo de linhaga maleico (EINECS: 268-
897-3), nem idéntica ao d6leo de ricino
epoxidado (ndo existente no EINECS).

e Um extrato purificado ou um concentrado sdao considerados substancias diferentes do

extrato.

Exemplos

Namero CE

' Denominacéo

232-299-0

Oleo de colza

Extratos e seus derivados
modificados fisicamente.
Essencialmente constituido
por acilglicerodis dos acidos
gordos erucico, linoleico e

A substancia «acido (Z)-Docos-13-
endico (acido erucico)» é um
constituinte da substancia «éleo de
colza». O acido erucico ndo é
considerado idéntico ao dleo de colza,
uma vez que é isolado como substancia
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oleico. (Brassica napus,
Cruciferae)

pura a partir do éleo de colza; o acido
erlcico tem a sua prépria entrada
EINECS (204-011-3).

Uma mistura isolada de acido palmitico,
acido oleico, acido linoleico, acido
linolénico, acido erucico e acido
eicosandico ndo é considerada idéntica
ao 6leo de colza, uma vez que estes
constituintes ndo representam a
totalidade do éleo.
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6. Identidade da substancia no ambito do pedido de
informacao

O capitulo 4 do presente guia de orientacdo contém orientacdes sobre a identificacdo e
designagao de substancias. Estas orientagdes devem ser observadas com vista a determinar
se determinadas substdncias podem ser consideradas idénticas para efeitos do REACH e do
CRE. Este aspeto é explicado de forma mais pormenorizada abaixo no que se refere ao pedido
de informacdo sobre substancias.

De acordo com o artigo 4.9 do REACH, o fabricante ou o importador podem, mantendo a plena
responsabilidade de cumprir as suas obrigagdes nos termos do REACH, designar um terceiro
como representante para todos os procedimentos previstos no titulo III que impliguem
discussdes com outros fabricantes ou importadores.

Para todas as substancias, o potencial registante deve consultar a Agéncia antes do registo
para saber se ja foi apresentado algum registo para a mesma substancia (artigo 26.° do
REACH). Esse pedido de informacgao deve conter:

e a identidade do potencial registante, conforme especificado no anexo VI, ponto 1, do
REACH, com excecao das instalagdes de utilizacao;

¢ a identidade da substancia, conforme especificado no anexo VI, ponto 2, do REACH;

e 0s requisitos de informagdo para os quais o potencial registante teria de realizar novos
estudos envolvendo animais vertebrados;

e 0s requisitos de informacdo para os quais o potencial registante teria de realizar novos
estudos de outro tipo.

O potencial registante deve indicar a identidade e a denominagdo da substancia em
conformidade com as regras estabelecidas no capitulo 4 do presente guia de orientacao.

A Agéncia deve determinar se a mesma substancia foi registada anteriormente. Este
procedimento deve igualmente ser realizado aplicando as regras estabelecidas no capitulo 4
do presente guia de orientacdo. O resultado deve ser comunicado ao potencial registante e
os registantes anteriores ou outros registantes potenciais devem ser informados.

Estdo disponiveis mais informagdes sobre o processo de pedido de informacdo no Guia de
orientacdo sobre partilha de dados e no sitio Web dedicado da ECHA

https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/reqgistration/data-
sharing/inquiry.



https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/registration/data-sharing/inquiry
https://www.echa.europa.eu/web/guest/regulations/reach/registration/data-sharing/inquiry
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7. Exemplos

Os exemplos apresentados nas paginas seguintes destinam-se apenas a ilustrar a forma como
devem ser utilizadas as orientagdes do presente guia de orientacao. Nao constituem qualquer
precedente no que respeita as obrigacdes no ambito do REACH.

Sao apresentados os seguintes exemplos:

e 0 «peroxidicarbonato de dietilo» é um exemplo de uma substancia monoconstituinte
que contém um solvente e atua igualmente como agente estabilizador (ver capitulo
7.1);

e a «zolimidina» é um exemplo de uma substancia que poderia ser identificada como
substancia monoconstituinte ou multiconstituinte (ver capitulo 7.2);

e ¢é apresentada uma «mistura de isémeros» formada durante a reacdo no processo de
fabrico como exemplo de uma substancia multiconstituinte (ver capitulo 7.3). Esta
substancia estava anteriormente abrangida pelas entradas dos isdmeros individuais do
inventario EINECS;

e a «fragrancia AH» é um exemplo de uma substancia produzida em qualidades
diferentes, que pode ser descrita como uma mistura reacional de cinco constituintes
com intervalos de concentracdo (capitulo 7.4). Constitui igualmente um exemplo de um
desvio justificado dos limiets dos 80 % e dos 10 %;

e Os «minerais» ndao metalicos, incluindo a montmorilonite como exemplo de uma
substancia bem definida que necessita de caracterizacédo fisica adicional, estdo incluidos
no capitulo 7.5;

e um «0leo essencial de lavendula» é um exemplo de uma substancia UVCB obtida a partir
de plantas (capitulo 7.6);

e 0 «0leo de crisdntemo e os seus isdmeros isolados» € um exemplo de uma substancia
UVCB de fonte bioldgica que é processada posteriormente (capitulo 7.7);

o «fenol, fosfato isopropilado» é um exemplo de uma substancia UVCB variavel que pode
ser totalmente definida (capitulo 7.8);

e 0s «compostos de amonio quaternario» sdo exemplos de substdncias com variagao no
comprimento da cadeia de carbono (capitulo 7.9);

e 0 capitulo 7.10 contém dois exemplos de «substancias petroliferas», uma fracdo de
mistura de gasolina e gasdleos;

e 0 capitulo 7.11 contém dois exemplos de identificacdo de enzimas, lacase e amilase.

7.1. Peroxidicarbonato de dietilo

A substancia «peroxidicarbonato de dietilo» (CE 238-707-3, CAS 14666-78-5, CsH100s) €
produzida como uma solucdo de isododecano a 18 % (CE 250-816-8, CAS 31807-55-3). O
isododecano atua igualmente como estabilizador contra propriedades explosivas. A maior
concentracdo possivel que assegura 0 manuseamento seguro da substancia é uma solugdo a
27 %.

Como deve ser identificada e denominada a substancia acima descrita para efeitos de
registo?

Nos termos da definicdo de substancia do REACH, devem ser excluidos os solventes que
possam ser separados sem afetar a estabilidade da substancia ou alterar a sua composicao.
Uma vez que, no caso acima, o isododecano atua igualmente como estabilizador e ndo pode
ser totalmente separado devido as propriedades explosivas da substancia, o isododecano
deve ser considerado um aditivo e ndo apenas um solvente. No entanto, a substancia ainda
deve ser considerada uma substéncia monoconstituinte. Por conseguinte, deve ser registada
como a solucao com a menor concentracao de isododecano que assegura um manuseamento
seguro:
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peroxidicarbonato de dietilo (limite de concentracao superior: 27 %). O isododecano deve ser
comunicado em «Aditivos» e a funcdo estabilizadora deve ser especificada.

7.2. Zolimidina

A solucdo metanodlica fabricada contém «zolimidina» (CE 214-947-4; CAS 1222-57-7,
C14H12N202S) e «imidazola» (CE 206-019-2; CAS 288-32-4, C3H4N2). Apds a remocgao do
solvente «metanol» e a otimizagdo do processo de fabrico, a substéncia tem um grau de
pureza de 74 - -86% de zolimidina e 4-12 % de imidazole.

Como deve ser identificada e denominada a substancia acima descrita para efeitos de registo?

Nos termos da definicdo de substancia do REACH, devem ser excluidos os solventes que
possam ser separados sem afetar a estabilidade da substancia ou alterar a sua composicao.
Tal como no caso acima, o metanol pode ser separado sem qualquer dificuldade; a substancia
livre de solvente tem de ser registada.

Em geral, uma substancia é considerada uma substancia monoconstituinte desde que um
constituinte principal esteja presente numa concentracdo igual ou superior a 80 %. Uma
substancia é considerada uma substancia multiconstituinte se mais do que um constituinte
principal estiver numa concentracdo igual ou superior a 10 % e inferior a 80 %. O exemplo
acima é um caso-limite, uma vez que os valores dos limiares se cruzam. Por conseguinte, a
substancia pode ser considerada uma substdncia monoconstituinte «zolimidina», uma
substancia multiconstituinte ou uma mistura reacional de «zolimidina» e «imidazole».

Nestes casos-limite, a concentragao tipica dos principais constituintes da substéancia pode ser
utilizada para decidir a melhor forma de descrever esta substancia, ou seja:

(1) Se a concentragao tipica da zolimidina for 77 % e da imidazole for 11 %, recomenda-se
que a substancia seja considerada uma mistura reacional de zolimidina e imidazole;

(2) Se a concentracao tipica da zolimidina for 85 % e da imidazola for 5 %, recomenda-se
gue a substancia seja considerada substancia monoconstituinte «zolimidina».

7.3. Mistura de isOmeros

A substancia em questdo é uma mistura (mistura reacional) de dois isbmeros formados
durante a reacdo do processo de fabrico. Os isomeros individuais foram comunicados para
inclusdo no inventario EINECS. A Diretiva 67/548/CEE regulou a colocacdo das substéncias
no mercado. Uma vez que o processo de producdo ndo era relevante, a mistura foi abrangida
pelas entradas EINECS dos dois isomeros individuais. O REACH obriga ao registo de
substancias fabricadas. Determinar em que medida as diferentes fases da producdo da
substancia sdo abrangidas pela definicdo de «fabrico» deve ser alvo de uma tomada de
decisdo caso a caso. Se a mistura isomérica for registada como uma substéncia
multiconstituinte (de acordo com as orientacGes do capitulo 4.2.2), ndo sera necessario
realizar o ensaio da substancia estreme se for possivel descrever o perfil de perigo da
substancia de forma suficiente através da informacgdo dos constituintes individuais.
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1. Denominagdo e outros identificadores

Nome IUPAC ou outra Mistura reacional de
denominacdo quimica 2,2'-[[(4-methyl-1H-benzotriazol-1-
internacional (da substancia) yl)methyljimino Jbisethanol

2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol e
2,2'-[[(5-methyl-1H-benzotriazol-1-

yl)methylJimino Jbisethanol
2,2'-[[(5-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol

Outras denominagées (da 2,2' [[(metil-1H-benzotriazol-1-il)metilJimino]bisetanol

AL ) Mistura reacional de Etanol, 2,2' [[(metil 1H benzotriazol 1
il)metil]imino]bis- e agua

Composto isomérico de etanol, 2,2'-[[(metil-1H-benzotriazol-
1-il)metil]imino]bis- (9CI)

Namero CE (da substancia) N&o existe nenhum nimero CE para a substéncia, uma vez
gue a mistura de isémeros nao foi notificada para o EINECS.
Nome CE A -

. No entanto, a substancia era abrangida pelas entradas
Descricao CE EINECS para os constituintes (279-502-9, 279-501-3).
Namero CAS (da substancia) ndo disponivel
Nome CAS nao disponivel
Namero CE (constituinte A) 279-502-9
Nome CE 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol

/
Descrigcao CE
Namero CE (constituinte B) 279-501-3
Nome CE 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol
/
Descrigao CE
Namero CAS (constituinte A) 80584-89-0
Nome CAS Etanol, 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metilJimino]bis-
Namero CAS (constituinte B) 80584-88-9
Nome CAS Etanol, 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]imino]bis-
Outro codigo de identidade NUmero ENCS 5-5917

Referéncia
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2. Informacao sobre a composicao - constituintes principais

Constituintes principais

Nome IUPAC Nimero Numero  Egrmula Concentracdo Intervalo
CAS CE molecular tipica z:g/ncer/rtr.-;\gao
o m/m
método de (%o m/m)
Hill
A | Etanol, 2,2'-[[(4- 80584-89-0 | 279-502-9 | C12H18N402 | 60 50-70
metil-1H-

benzotriazol-1-
il)metil]Jimino]bis-

B | Etanol, 2,2'-[[(4- 80584-88-9 | 279-501-3 | C12H18N402 | 40 30-50
metil-1H-
benzotriazol-1-
il)metilJimino]bis-

Constituintes principais

Outras
denominagoes

2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol

B 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol

Constituintes principais

' Nome CE Descricdo CE
2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]Jimino]bisetanol /
B 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1- /

ilNmetil]limino]bisetanol

Constituintes principais

' Nome CAS NGmero CAS

Etanol, 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1-il)metil]limino]bis- | 80584-89-0

B Etanol, 2,2'-[[(4-metil-1H-benzotriazol-1- 80584-88-9
ilNmetil]imino]bis-
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‘ Constituintes principais

Formula molecular . L 4
Método CAS Formula estrutural Codigo SMILES
A / HiC N, OCCN(CCO)Cn2nnclcc(C)cccl2
\©[N’N OH
y
OH

B / CH, OCCN(CCO)Cn2nnclc(C)ccecl2
N
A
N OH
LN

OH

Constituintes principais

Intervalo de massas
moleculares

Massa molecular [g mol-1]

A 250 /
B 250 /
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7.4. Fragrancia AH

A fragrancia AH é constituida por gama (iso-alfa) metilionona e pelos respetivos isémeros. E
produzida em trés qualidades diferentes (qualidade A, B e C) que diferem no racio dos
isdmeros.

O quadro seguinte apresenta uma descricao geral da composicao das diferentes qualidades.

Composicao das diferentes qualidades da Fragrancia AH

‘I:gfg:’:t';’ag;o <z Qualidade A | Qualidade B | Qualidade C ;l:ct)gg\il:los
gama (iso alfa) metilionona |80 - 85 65 -75 50 - 60 50 - 85
delta (iso beta) metilionona |6 - 10 3-7 3-7 3-10

alfa n-metilionona 3-11 10 - 20 20 - 30 3-30
gama n-metilionona 0,5-1,5 2-4 2-4 0,5-4
beta n-metilionona 0,5-1,5 4 -6 5-15 0,5 -15
pseudo metiliononas 0,5-1,5 1-3 1-3 0,5-3

Existem varias opgoes para a identificacdo da substancia:

¢ A gualidade A contém, pelo menos, 80 % do isdmero gama (iso-alfa) de metilionona e,
por conseguinte, pode ser considerada uma substancia monoconstituinte com base no
isdbmero gama (iso-alfa) de metilionona, considerando-se os restantes isdbmeros como
impurezas.

e As gualidades B e C contém menos de 80 % do isdmero gama (iso-alfa) de metilionona
e = 10 % dos restantes isdmeros. Por conseguinte, podem ser consideradas substancias
multiconstituintes:

o Qualidade B: uma mistura reacional de gama (iso-alfa) metilionona (65 a 75 %)
e alfa-n metilionona (10 a 20 %), considerando-se os restantes isdmeros como
impurezas.

o Qualidade C: uma mistura reacional de gama (iso-alfa) metilionona (50 a 60 %)
e alfa-n metilionona (20 a 30 %), considerando-se os restantes isémeros como
impurezas.

A composigao é variavel e, por vezes, um isomero esta presente numa concentragao = 10
% (por isso normalmente denominado constituinte principal) e, outras vezes, < 10 % (por
isso normalmente denominado impureza).

Seria possivel registar as diferentes qualidades separadamente, o que implicaria trés
registos. No entanto, a comparagao por interpolagdo dos dados pode ser justificada.

Em alternativa, é possivel considerar:

e Um registo como substancia monoconstituinte com duas subqualidades. Neste caso, as
subqualidades apresentam um desvio em relacdo a regra dos 80 % (ver capitulo 4.2.1).
e Um registo como mistura reacional de 5 isémeros (substancia multiconstituinte). Neste
caso, alguns isdmeros (constituintes principais) apresentam um desvio em relagdo ao
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limite dos 10 % que estabelece a distincao entre constituintes principais e impurezas
(ver capitulo 4.2.2).

e Um registo como mistura reacional definida, em que a variabilidade da composicao é
abrangida pelo intervalo total para cada isémero.

Pode ser importante ter em conta que:

e As trés qualidades apresentam propriedades fisico-quimicas iguais ou muito
semelhantes.

¢ As trés qualidades tém utilizacdo e cenarios de exposicao idénticos.

¢ Todas as qualidades possuem a mesma classificacdao de perigo e a mesma rotulagem e
os conteudos das fichas de dados de seguranga e dos relatérios de seguranga sao
idénticos.

¢ Os dados de ensaio disponiveis (e de futuros ensaios) abrangem a variabilidade das trés
qualidades.

Neste exemplo, é descrita a identificacdo da substdncia como mistura reacional definida de 5
isdmeros (substdncia multiconstituinte). E necessaria uma justificacdo devido ao desvio em
relacdo a regra dos 80 % (ver capitulo 4.2.1) e ao limite dos 10 % (definicdo de substancia
multiconstituinte, ver capitulo 4.2.2). Uma vez que cada qualidade é fabricada estreme, a
composicao de cada uma das trés qualidades deve ser especificada no dossié de registo. No
entanto, em condigOes formais, poderiam ser necessarios, pelo menos, dois registos: 1) Gama
(iso-alfa) metilionona e 2) Mistura reacional de gama (iso-alfa) metilionona e alfa-n-
metilionona.

Identificacao da substancia

A fragrancia AH é produzida em trés qualidades diferentes (A, B e C) com a mesma
composicao qualitativa mas com composicdo quantitativa diferente. As trés qualidades sdo
descritas num dossié de registo para uma substancia multiconstituinte. Embora tal implique
que a definicdo ndao seja aplicada com rigor, justifica-se a realizacdo do registo como uma
substéncia multiconstituinte, uma vez que 1) os dados de ensaio disponiveis abrangem a
variabilidade das trés qualidades, 2) as trés qualidades apresentam propriedades fisico-
guimicas muito semelhantes, 3) todas as qualidades possuem a mesma classificacdo de
perigo e a mesma rotulagem (logo, as fichas de dados de seguranga sdo idénticas) e 4) as
trés qualidades tém utilizacdo e cendrios de exposicdo idénticos (logo, os relatérios de
seguranca quimica sao idénticos).

1. Denominacao e outros identificadores

Nome IUPAC ou outra Mistura reacional de
denominagao quimica 3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)but-3-en-2-
internacional one

3-metil-4-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)but-3-an-2-ona
3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)but-3-en-2-
one
3-metil-4-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)but-3-an-2-ona
[R-(E)]-1-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-
one
[R-(E)]-1-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)pent-1-an-3-ona;
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1-(6,6-methyl-2-methylenecyclohex-1-yl)pent-1-en-3-
one
1-(6,6-metil-2-metilenociclohex-1-il)pent-1-an-3-ona;
1-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one
1-(2,6,6-trimetil-1-ciclohexan-1-il)pent-1-an-3-ona

Outras denominagdes Gama-metilionona Qualidade A
Gama-metilionona Qualidade B
Gama-metilionona Qualidade C

Namero CE ndo disponivel
Nome CE /
Descrigdo CE /
NUumero CAS nao disponivel
Nome CAS /

2. Informacao sobre a composicdao — constituintes principais

Em teoria, sdo possiveis enantiomeros adicionais. No entanto, foram analisados os isémeros
seguintes:

Constituintes principais

Nome IUPAC Formula Concentra Concentr

molecular cao acao
método de minima maxima
Hill (% m/m) (% m/m)

A 3-methyl-4-(2,6,6- | 127-51-5 | 204-846-3 | C14H220 50 85
trimethyl-2-
cyclohexen-1-
yl)but-3-en-2-one
3-metil-4-(2,6,6-
trimetil-1-
ciclohexan-1-
ilNbut-3-an-2-ona

B 3-methyl-4-(2,6,6- | 79-89-0 | 201-231-1 | C14H220 3 10
trimethyl-1-
cyclohexen-1-
yl)but-3-en-2-one
3-metil-4-(2,6,6-
trimetil-1-
ciclohexan-1-
ilbut-3-an-2-ona
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[R-(E)]-l -(2/6/ 6-
trimethyl-2-
cyclohexen-1-
yl)pent-1-en-3-one
[R_(E)]_l'(21616'
trimetil-2-
ciclohexan-1-
ilNpent-1-an-3-ona

1-(6,6-methyl-2-
methylenecyclohex
-1-yl)pent-1-en-3-

127-42-4

nao
disponiv
el

204-842-1

nao
disponivel

C14H220

C14H220

0,5

30

one
1-(6,6-metil-2-
metilenociclohex-
1-il)pent-1-an-3-
ona

E 1-(2,6,6-trimethyl-
1-cyclohexen-1-
yl)pent-1-en-3-one
1-(2,6,6-trimetil-
1-ciclohexan-1-
il)pent-1-an-3-ona

127-43-5 | 204-843-7 | C14H220 0,5 15

Constituintes principais

\ Outras denominagdes

A alfa-iso-metilionona; gama-metilionona
B beta-iso-metilionona; delta-metilionona
C alfa-n-metilionona

D gama-n-metilionona

E beta-n-metilionona

Constituintes principais

Nome CE

Descricao CE

A 3-metil-4-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)-3-butan-2-ona /
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B 3-metil-4-(2,6,6-trimetil-1-ciclohexan-1-il)-3-butan-2-ona /

C [R-(E)]-1-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)pent-1-an-3-ona /

D 1-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one /
1-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)pent-1-an-3-ona

E 1-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)pent-1-en-3-one /
1-(2,6,6-trimetil-1-ciclohexan-1-il)pent-1-an-3-ona

Constituintes principais

Nome CAS Nuamero CAS
A 3-Butan-2-ona, 3-metil-4-(2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)- 127-51-5
B 3-Butan-2-ona, 3-metil-4-(2,6,6-trimetil-1-ciclohexan-1-il)- 79-89-0
C 1-Pentan-3-ona, 1-[(1R)-2,6,6-trimetil-2-ciclohexan-1-il)]-, (1E)- 127-42-4
D | ndo disponivel nao disponivel
E 1-Pentan-3-ona, 1-(2,6,6-trimetil-1-ciclohexan-1-il)- 127-43-5

Constituintes principais

Outro codigo de identidade Referéncia
A 2714 FEMA
07.036 EU Flavour Register (Registo

de Odores da UE)

B 07.041 EU Flavour Register (Registo
de Odores da UE)

C 2711 FEMA

07.009 EU Flavour Register (Registo
de Odores da UE)

D | ndo disponivel ndo disponivel
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E 2712 FEMA

07.010 EU Flavour Register (Registo
de Odores da UE)

Constituintes principais

Formula Formula Codigo SMILES
molecular estrutural

Método CAS

A C14H220 O=C(C(=CC(C(=CcC(C1)C)C1(C)C)O)C

B Ci14aH220 0=C(C(=CC(=C(CCC1)C)C1(C)C)C)C

D C14H220 C=C1CCCC(C)(C)C1/C=C/C(=0)CC

E C14H220 0=C(C=CC(=C(CCC1)C)C1(C)C)CC

o C14H220 é\A\)OH 0=C(C=CC(C(=CCC1)C)C1(C)C)CC
e

Constituintes principais

Massa molecular / gmol-1 Intervalo de massas moleculares
A 206,33 /
B 206,33 /

C 206,33 /
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D 206,33 /

E 206,33 /

3. Informacao sobre a composicao — impurezas e aditivos

F

Nome
IUPAC

Numero
CAS

Numero
CE

Formula
molecular

Concentra
cao tipica
(% m/m)

Intervalo
concentracao
(% m/m)

nimero de impurezas nao especificadas:

concentracdo total de impurezas nao
especificadas:

«Additives>» [Aditivos]

11 (pseudo metiliononas)
0,5 -3 % m/m

Nome
IUPAC

Butylated
Hydroxytolu
ene (BHT)
Butil-
hidroxitolue
no (BHT)

Namero
CAS

128-37-0

Namero
CE

204-881-4

Formula
molecular

C15H240

Concentra
Gao tipica
(% m/m)

0,1

Intervalo
concentracao
(% m/m)

0,05-0,15

4.

Informacao relativa as diferentes qualidades

O quadro seguinte apresenta os intervalos dos cinco principais constituintes nas trés

qualidades:
Intervalo de concentragao Qualidade A Qualidade B Qualidade C
[%]
gama (iso alfa) metilionona 80 - 85 65 - 75 50 - 60
delta (iso beta) metilionona 6-10 3-7 3-7
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alfa n-metilionona 3-11 10 - 20 20 - 30
gama n-metilionona 05-1,5 2-4 2-4
beta n-metilionona 0,5-1,5 4 -6 5-15
pseudo metiliononas 0,5-1,5 1-3 1-3

7.5. Minerais

Um mineral é definido como uma combinagdo de constituintes inorganicos tal como se
encontram na crosta terrestre, com um conjunto caracteristico de composi¢cdes quimicas,
formas cristalinas (desde muito cristalinas a amorfas) e propriedades fisico-quimicas.

Os minerais estdo isentos de registo se cumprirem a definicdo de uma substancia que ocorre
na natureza (artigo 3.9, n.° 39, do REACH) e nao forem quimicamente modificados (artigo
3.9, n.0 40, do REACH). Esta disposicdo aplica-se aos minerais cuja estrutura quimica
permanece inalterada, mesmo que tenha sido submetida a um processo ou tratamento
guimico, ou a uma transformacao fisica mineraldgica, por exemplo, destinado a remocdo de
impurezas.

Embora alguns minerais possam ser descritos exclusivamente através da sua composicao
guimica (ver capitulos 4.2.1 e 4.2.2, relativos as substdncias monoconstituintes e
multiconstituintes), para outros a composicdo quimica ndo é suficiente para identificar
exclusivamente essas substancias (ver capitulo 4.2.3).

Ao contrario de outras substancias monoconstituintes ou multiconstituintes, a identificagdo
de muitos minerais deve basear-se na composicdo quimica e na estrutura interna (por
exemplo, revelada por difracdo de raios X), as quais, juntas, representam a esséncia do
mineral e determinam as suas propriedades fisico-quimicas.

No que respeita a outras substancias multiconstituintes, deve utilizar-se o nUmero CAS do
mineral como parte da identificacdo (ou seja, a combinacdo de constituintes inorganicos). Os
numeros CAS dos constituintes inorganicos (tal como definidos pela sistematica mineraldgica)
sao utilizados para descrever os diferentes constituintes. Em caso de producdao de um
constituinte inorganico individual (uma substdncia monoconstituinte), o nimero CAS desta
substancia deve ser utilizado na identificagdo da substancia. Por exemplo:

e O mineral Caulino (EINECS: 310-194-1, CAS: 1332-58-7) é composto basicamente por
caulinite primaria e secundaria (EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7) que € uma argila
constituida por aluminossilicato hidratado.

Caso seja aplicado um processo de transformagdo ao Caulino para produzir um constituinte
individual de Caulino, por exemplo, caulinites os nimeros CAS e EINECS da substancia seriam
EINECS: 215-286-4, CAS: 1318-74-7.

e O mineral Bentonite (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9), descrito no inventario
EINECS como «Uma argila coloidal. E constituida principalmente por montmorilonite»,
contém uma proporgdo elevada do constituinte inorganico Montmorilonite (EINECS:
215-288-5, CAS: 1318-93-0) mas ndo so.

Caso seja produzida Montmorilonite pura (EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-0), o niUmero
CAS a utilizar para identificar a substancia é o da Montmorilonite.

Deve salientar-se que a Bentonite (EINECS: 215-108-5, CAS: 1302-78-9) e a Montmorilonite
(EINECS: 215-288-5, CAS: 1318-93-0) ndo sdo consideradas substancias idénticas.
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Em conclusdo, os minerais sdo geralmente denominados de acordo com os seus constituintes
inorganicos em combinacdo. Podem ser considerados substancias monoconstituintes ou
multiconstituintes (ver orientagGes gerais nos capitulos 4.2.1 e 4.2.2). Alguns minerais nao
podem ser descritos exclusivamente pela sua composicdo quimica e necessitam de
caracteristicas fisicas ou parametros de transformacdao adicionais para os identificar
suficientemente (ver capitulo 4.2.3). S3o apresentados alguns exemplos no quadro seguinte.
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Exemplos de minerais

Denominagao

CAS

EINECS

Descricao adicional

Cristobalite

Quartzo

Kieselguhr

Dolomite

Minerais do
grupo dos
feldspatos

Talco

Vermiculite

14464-46-1

14808-60-7

61790-53-2

16389-88-1

68476-25-5

14807-96-6

1318-00-9

238-455-4

238-878-4

240-440-2

270-666-7

238-877-9

02Si (estrutura cristalina: cubica/tetragonal)

0:Si (estrutura cristalina:
trigonal/hexagonal)

Também conhecido como Diatomite,
Kieselgur e Celite

Descrigdo:

um solido silicioso composto por esqueletos
de pequenas plantas aquaticas pré-
histéricas. Contém silica primaria.

CH20s3.1/2Ca.1/2Mg

Uma substancia inorgénica que é o produto
de reacao da calcinacao a alta temperatura
na qual quantidades diferentes de 6xido de
aluminio, 6xido de bario, éxido de calcio,
oxido de magnésio, 6xido de silicio e 6xido
de estroncio se distribuem homogénea e
ionicamente para formar uma matriz
cristalina.

Mgs3H2(Si03)4

(Mgo.33[Mg2-3(Alo-1Feo-1)0-1](Si2.33-3.33 Alo.67-
1.67) (OH)2010 .4H20)
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Informacao analitica necessdria para os minerais

Composicao elementar A composicao quimica apresenta uma perspetiva geral da
composicdo do mineral, independentemente do nimero de
constituintes e da sua proporcao no mineral. Por
convencao, a composicdo quimica é expressa para 0s

oxidos.
Dados espetrais (XRD ou As técnicas XRD, ou outras, podem identificar os minerais
equivalentes) com base na sua estrutura cristalografica.

Devem ser indicados o XRD caracteristico ou dados
alternativos adequados juntamente com uma sintese do
método analitico ou referéncia bibliografica.

Propriedades fisico- Os minerais tém propriedades fisico-quimicas
quimicas tipicas caracteristicas que permitem efetuar a sua identificacdo,
por exemplo:

- Dureza muito baixa

- Capacidade de tumefacao

- Formas de diatomite (microscépio 6tico)
- Densidade muito elevada

- Area da superficie (adsorcdo de azoto)

7.6. Oleo essencial de lavandin grosso

Os Oleos essenciais sdo substdncias que sdo obtidas a partir de plantas. Por conseguinte,
podem ser caracterizados como substancias derivadas de fonte botanica.

Em geral, as substancias derivadas de fonte botanica sdo substdncias naturais complexas
obtidas por transformacao de parte ou da totalidade de uma planta através de um tratamento
como extracdo, destilacdo, compressdo, fracionamento, purificacdo, concentracdo ou
fermentacdo. A composicdo destas substancias varia em funcdo do género, espécie, condicbes
de crescimento e periodo de colheita das fontes, bem como das técnicas de transformacdo
aplicadas.

Os dleos essenciais podem ser definidos através dos seus constituintes principais, uma vez
que se trata da pratica aplicada as substancias multiconstituintes. No entanto, os oéleos
essenciais podem ser formados por varias centenas de constituintes, os quais podem variar
consideravelmente em funcdao de muitos fatores (por exemplo, género, espécie, condicdes de
crescimento, periodo de colheita, processos utilizados). Por conseguinte, a descricdo dos
principais constituintes ndo é muitas vezes suficiente para descrever estas substancias UVCB.
Os Oleos essenciais devem ser descritos através da planta de origem e do processo de
tratamento, tal como descrito no capitulo 4.3.1 (utilizando UVCB do subtipo 3).

Em muitos casos, estdo disponiveis normas industriais para 6leos essenciais (para muitos
oleos essenciais, também estdo disponiveis Normas ISO-). As informagdes sobre as normas
podem ser fornecidas adicionalmente. No entanto, a identificacdo da substancia deve basear-
se na substancia tal como fabricada.

O exemplo seguinte descreve o «0Oleo essencial de Lavandin grosso», para o qual esta
disponivel uma norma ISO (ISO 8902-1999).
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1. Denominagoes e outros identificadores

Fonte

Espécie Lavendula hybrida grosso (Lamiaceae)

Processo

Descricao dos processos de reacao (bio)quimica utilizados para o fabrico da

substancia:

Destilacdo por vapor de dgua das extremidades floridas de Lavendula hybrida grosso
(Lamiaceae) e separacdo subsequente da agua do 6leo essencial;

A separacdo subsequente é um processo fisico espontaneo, que ocorre normalmente num
separador (denominado «vaso florentino») que permite o facil isolamento do dleo
separado. Nesta fase do processo de destilacdo, a temperatura é de cerca de 40 °C.

Denominagao

Nome IUPAC ou outra denominacdo | Oleo essencial de Lavendula hybrida grosso

guimica internacional (Lamiaceae)

Numero CE 297-385-2

Nome CE Extrato de Lavanda, Lavandula hybrida grosso.
Descricao CE Produtos de extracao e seus derivados modificados

fisicamente, tais como tinturas, concretos,
absolutos, 6leos essenciais, oleorresinas, terpenos,
fracOes nao-terpénicas, destilados, residuos, etc.,
obtidos de Lavandula hybrida grosso, Labiatae31.

Numero CAS 93455-97-1
Nome CAS Extrato de Lavanda, Lavandula hybrida grosso.

31 «Labiatae» e «Lamiaceae» sdo sindnimos.
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2. Informacao sobre a composicao - constituintes conhecidos

Constituintes conhecidos

Denominagdo quimica Férmula Concentracao Intervalo_
CE molecular tipica % concentracao
CAS Método de (m/m) % (m/m)
Hill
IUPAC
outra
A CE CE C15H200> 33 28 - 38
Acetato de linalilo 204-116-4
CAS CAS
Acetato de 3,7-dimetil-1,6- 115-95-7
octadien-3-ol
IUPAC

3,7-Dimethyl octa-1,6-dien-
3-yl acetate

Acetato de 3,7-dimetil octa-
1,6-dien-3-ilo

B CE CE Ci10H180 29,5 24 - 35
linalol 201-134-4
CAS
3,7-dimetil de 1,6-octadien- %\570 6
3-ol g AS
IUPAC
3,7;Dimethyl octa-1,6-diene-
-0
3,7-dimetil de octa-1,6-dien-
3-ol
C CE CE Ci10H160 7 6-8
Bornan-2-ona 200-945-0
CAS CAS
biciclo[2.2.1] heptan-2-0na, 76-22-2
1,7,7-trimetil Teen
IUPAC
1,7,7-
Trimethylbicyclo[2.2.1]-2-
heptanone
1,7,7-trimetilbiciclo[2.2.1]-
2-heptanona
Outrai.canfora
D CE CE Ci0H180 5,5 4 -7
Cineole 207-431-5
CAS CAS
2-oxabiciclo [2.2.2]octano, 470-82-6
1,3,3-trimetil- T
IUPAC

1,3,3-Trimethyl-2-
oxabicyclo[2.2.2]octane
1,3,3-trimetil-2-
oxabiciclo[2.2.2]octano
Outras1,8-cineole
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CE

p-ment-1-an-4-ol

CAS

3-ciclohexen-1-ol, 4-metil-1-
(1-metiletil)

IUPAC
1-(1-Methylethyl)-4-methyl-
3-cyclohexen-1-ol1-(1-
metiletil)-4-metil-3-
ciclohexen-1-ol

Outras

terpinen-4-ol

CE
Acetato de 2-isopropenil-5-
metilhex-4-enilo

CAS

Acetato de 4-hexen-1-ol, 5-
metil-2-(1-metiletenil)-
IUPAC
2-(1-Methylethenyl)-5-
methylhex-4-en-1-ol
2-(1-metiletenil)-5-
metilhex-4-en-1-ol
Outra

(£)-Acetato de lavandulol

CE
DL-borneol

CAS
biciclo[2.2.1] heptan-2-ol,
1,|7,7-trimeti|-, (1R,2S,4R)-
rel-
IUPAC
(1R,2S,4R)-rel-1,7,7-
trimethyl
bicyclo[2.2.1]heptan-2-ol
I(31R,25,4R)-re|-1,7,7-trimeti|
iciclo[2.2.1]heptan-2-ol
Outrai:borneol

CE
Cariofileno

CAS
biciclo[7.2.0]Jundec-4-eno,
4,11,11-trimetil-8-metileno-,
(1R,4E,9S)-

IUPACIR,4E,95)-4,11,11-
trimethyl-8-methylene
bicyclo[7.2.0]undec-4-
enelR,4E,9S)-4,11,11-trimetil-
8-metilen biciclo[7.2.0Jundec-4-
eno

Outra
trans-beta-cariofileno

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

CE
247-327-7

CAS
25905-14-0

CE
208-080-0
CAS
507-70-0

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

Ci10H180

Ci12H2002

Ci0H180

CisHa4

3,25

2,25

2,25

1,75

1,5-5

1,5-3

1,5-3

1-2,5
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I CE

(E)-7,11-dimetil-3-
metilenedodeca-1,6,10-
trieno

CAS

1,6,10-dodecatrieno, 7,11-
dimetil-3-metileno-, (6E)-
IUPAC(E)-7,11-Dimethyl-3-
methylene-1,6,10-
dodecatriene
(E)-7,11-dimetil-3-metileno-
1,6,10-dodecatrieno

Outra
trans-beta-farneseno

J CE

(R)-p-menta-1,8-dieno

CAS

ciclohexeno, 1-metil-4-(1-
metiletenil)-, (4R)-

IUPAC

(4R)-1-Methyl-4-(1-
methylethenyl)cyclohexene
(4R)-1-metil-4-(1-
metiletenil)ciclohexeno

[ETT!

K CE
3,7-dimetilocta-1,3,6-trieno
CAS

1,3,6-octatrieno, 3,7-dimetil
IUPAC
3,7-Dimethylocta-1,3,6-
triene
3,7-dimetilocta-1,3,6-trieno
Outra

cis-beta-ocimeno

CE
242-582-0

CAS
18794-84-8

CE
227-813-5
CAS
5989-27-5

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

CisH24

CioH1e

CioH1e

11

0,2-2

0,5-1,5

0,5-1,5

Constituintes conhecidos = 10%

Constituintes conhecidos

Nome CE

A acetato de linalilo C12H2002

B linalol C10H180

Descricao CE
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Constituintes conhecidos

Nome CAS NUmeros CAS associados
A acetato de linalilo C12H2002 115-95-7
B linalol C1oH180 78-70-6

Constituintes conhecidos

Férmula molecular Formula estrutural Cddigo SMILES
Método CAS
A C12H2002 D\
>1—D
HAC S2CH,
2
H4C
H4C —<
CH,
B Ci10H180 HC OH
\I/’ _ZCH,
CH, HsC
Constituintes conhecidos
Massa molecular Intervalo de massas moleculares
A 196,2888 /

B 154,2516 /
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7.7. Oleo de crisintemo e respetivos isomeros isolados

Uma empresa esta a produzir um éleo de crisantemo que é extraido apds esmagamento de
flores e folhas de Chrysanthemum cinerariafolim, Compositae com um solvente contendo uma
mistura de agua/etanol (1:10). Apos a extragao, o solvente é removido e o extrato «puro» é
transformado posteriormente, resultando no éleo de crisantemo final.

Além disso, sdo isolados dois isomeros do extrato como mistura reacional de:
Jasmolina I

(Acido ciclopropanocarboxilico, 2,2-dimetil-3-(2-metil-1-propenil)-, (1S)-2-metil-4-0xo0-3-
(22)-2-pentenil-2-ciclopenten-1-il ester, (1R,3R)-; nimero CAS 4466-14-2), e

Jasmolina II

(Acido ciclopropanocarboxilico  3-[(1E)-3-metoxi-2-metil-3-oxo-1-propenil]-2,2-dimetil-,
(1S)-2-metil-4-o0x0-3-(2Z)-2-pentenil-2-ciclopenten-1-ilester, (1R,3R)-; nimero CAS 1172-
63-0

Além disso, a empresa decidiu sintetizar também a mistura reacional isomérica de Jasmolina
Iell

A empresa esta a colocar as seguintes questdes:

1. Como identificar o dleo de crisantemo para efeitos de registo?

2. A mistura reacional de isdmeros isolados de Jasmolina I e II é abrangida pelo registo do
6leo?

3. Pode a mistura sintetizada dos dois isdmeros ser considerada idéntica a mistura dos
isdbmeros isolados a partir do éleo de crisantemo?

1. Como identificar o 6leo de crisantemo para efeitos de registo?

O dbleo de crisdntemo é considerado uma substancia UVCB que ndo pode ser suficientemente
identificada através da sua composicao quimica (para mais informacdes, consultar o capitulo
4.3). Outros parametros de identificacdo, como a fonte e o processo, sdao essenciais. O 6leo
de crisdntemo é de natureza bioldgica e deve ser identificado através da espécie e da parte
do organismo a partir do qual é obtido e do processo de transformacdo (extragdo com
solvente). No entanto, a composicdo quimica e a identidade dos constituintes devem ser
indicadas, se forem conhecidas.

A informacdo seguinte é considerada necessaria para identificar suficientemente a
substancia:

Nome da substancia Chrysanthemum cinerariafolium,
Compositae; 6leo obtido de flores e folhas

esmagadas por extracdo com agua:etanol

(1:10)
Fonte
Género, espécie, subespécie Chrysanthemum, cinerariafolium, Compositae
Parte da planta utilizada para o Flores e folhas
6leo




88 Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

Processo
Método de fabrico Esmagamento seguido de extragao

Solvente utilizado para a extracdo | Agua:etanol (1:10)

Informacao sobre a composicao — constituintes conhecidos em % (m/m)

Nome do constituinte N.° CAS % min. %

max.

Piretrina I: 204-455-8 121-21-1 30 38

crisantemato de 2-metil-4-oxo0-3-
(penta-2,4-dienil) ciclopent-2-enil
[1R-[1a[S*(Z2)],3B]]

Piretrina II: 204-462-6 121-29-9 27 35

2,2-dimeticiclopropanocarboxilato de
2-metil-4-oxo0-3-(penta-2,4-dienil)
ciclopent-2-enilo [1R-
[1a[S*(Z)],3B]1]-3-(3-metoxi-2-metil-
3-oxoprop-1-enil)

Cinerina I: 246-948-0 | 25402-06-6 5 10

ciclopropanocarboxilato de 3-(but-2-
enil)-2-metil-4-oxociclopent-2-enil
2,2-dimetil-3-(2-metilprop-1-enil)

Cinerina II: 204-454-2 121-20-0 8 15

ciclopropanocarboxilato de 3-(but-2-
enil)-2-metil-4-oxociclopent-2-enil
2,2-dimetil-3-(3-metoxi-2-metil-3-
oxoprop-1-enil)

Jasmolina I: nenhum 4466-14-2 4 10
[1R-[1a [S*(2)],3B]1]-2,2-di metil-3-
(2-metilprop-1-
enil)ciclopropanocarboxilato de 2-
metil-4-oxo0-3-(pent-2-enil)ciclopent-
2-enil

Jasmolina II: nenhum 1172-63-0 4 10
2-metil-4-oxo0-3-(pent-2-
enil)ciclopent-2-en-1-il [1R-[1a
[S*(2)1,3B (E)]I-
ciclopropanocarboxilato de 2,2-
dimetil-3-(3-metoxi-2-metil-3-
oxoprop-1-enil)
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Além disso, a substancia contém cerca de 40 constituintes abaixo de 1 %.

Também ¢é possivel considerar a identificagdo da substdncia como uma substancia
multiconstituinte bem definida com seis constituintes principais (mistura reacional de Piretrina
I, Piretrina II, Cinerina I, Cinerina II, Jasmolina I e Jasmolina II).

A substancia seria considerada uma «substancia que ocorre na natureza» se o processo de
fabrico consistisse apenas em «esmagamento» e estaria isenta da obrigacao de registo, a
menos que cumprisse os critérios de classificagdo como substancia perigosa nos termos da
Diretiva 67/548/CEE.

2. A mistura reacional de isdmeros isolados de Jasmolina I e II é abrangida pelo
registo do 6leo?

A mistura reacional dos isdmeros isolados de Jasmolina I e II ndo é abrangida pelo registo do
«Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae», uma vez que os constituintes individuais ndo
sdo abrangidos pela totalidade da substancia UVCB e vice-versa. A mistura reacional de
Jasmolina I e II é considerada uma substancia diferente.

A mistura reacional de Jasmolina I e Jasmolina II pode ser considerada uma substancia
multiconstituinte (para mais informacgoes, consulte o capitulo 4.2.3) com dois constituintes
principais.

A informacdo seguinte é considerada necessaria para identificar suficientemente a
substéancia:

Nome IUPAC da Mistura reacional de

substancia (2-methyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyclopent -2-enyl [1R-[1a
[S*(Z)],3B]]-2,2-di methyl-3-(2-methylprop-1-enyl)cyclo
propanecarboxylate)

[1R-[1a [S*(2)],3B]]-2,2-di metil-3-(2-metilprop-1-
enil)ciclopropanocarboxilato de (2-metil-4-oxo-3-(pent-2-
enil)ciclopent-2-enil)

e

(2-methyl-4-oxo-3-(pent-2-enyl)cyclopent-2-en-1-yl [1R-[1a
[S*(Z)],3B (E)]]-2,2-dimethyl-3-(3-methoxy-2-methyl-3-
oxoprop-1-enyl)cyclopropanecarboxylate)

[1R-[1a [S*(2)],3B (E)]]-2,2-dimetil-3-(3-metoxi-2-metil-3-
oxoprop-1-enil)ciclopropanocarboxilato de (2-metil-4-oxo0-3-
(pent-2-enil)ciclopent-2-en-1-il)

Outra denominagado Mistura reacional de Jasmolina I e Jasmolina II

Pureza da substéncia 95 a 98 % (m/m)

Informacao sobre a composicao - constituintes principais em % (m/m)

Nome do constituinte | N.° CE N.° CAS % %,
min. max.
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Jasmolina I:

[1R-[1a [S*(2)],3B]]-
2,2-di metil-3-(2-
metilprop-1-
enil)ciclopropanocarboxi
lato de 2-metil-4-oxo-
3-(pent-2-
enil)ciclopent-2-enil

Férmula molecular

Formula estrutural
Massa molecular

Jasmolina II:
2-metil-4-oxo0-3-(pent-
2-enil)ciclopent-2-en-1-
il [1R-[1a [S*(Z)],3B
(E)11-
ciclopropanocarboxilato
de 2,2-dimetil-3-(3-
metoxi-2-metil-3-
oxoprop-1-enil)

Formula molecular

Foérmula estrutural
Massa molecular

nenhum

nenhum

4466-14-2

Et =

=L

n

C22H3005
M = 374 g/mol

1172-63-0

=L

0

C21H3003
M = 330 g/mol

40 60

Me Me

= CHe

35 65

He e

RR

3. Pode a mistura sintetizada (mistura reacional) dos dois isOmeros ser
considerada idéntica a mistura dos isOmeros isolados a partir do dleo de

crisantemo?

Para as substancias quimicamente bem definidas, as quais sdo descritas suficientemente
pelos seus constituintes, ndo é relevante se a substéncia é isolada a partir de um extrato ou
se é sintetizada através de um processo quimico. Por conseguinte, a mistura reacional
sintetizada de Jasmolina I e Jasmolina II pode ser considerada idéntica a mistura de isémeros
isolada a partir do crisantemo, mesmo que derivada a partir de processos de fabrico
diferentes, desde que a pureza da mistura e o intervalo de concentracao dos constituintes
principais sejam 0s mesmos.

4. Conclusoes

Sdo identificadas duas substancias:

1. Chrysanthemum cinerariafolium, Compositae; 6leo obtido de flores e folhas esmagadas
por extracdo com agua:etanol (1:10)
2. Mistura reacional dos isdmeros Jasmolina I e Jasmolina II, independentemente do
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processo de fabrico da substancia.
Se as substancias acima referidas fossem utilizadas apenas em produtos fitofarmacéuticos e
biocidas, seriam consideradas registadas ao abrigo do REACH (artigo 15.9).

7.8. Fenol, isopropilado, fosfato

Fenol, isopropilado, fosfato (3:1) é uma substancia UVCB em que a variabilidade da entidade
isopropilada ndo pode ser totalmente definida.

1. Denominacao e outros identificadores

Nome IUPAC ou outra Fenol, isopropilado, fosfato (3:1)
denominagao quimica
internacional

Outras denominagoes Fenol, isopropilado, fosfato

Fenol, isopropilado, fosfato (3.1) (com base num racio
propileno/fenol de 1:1 mol)

Namero CE 273-066-3

Nome CE Fenol, isopropilado, fosfato (3:1)
Descricdo CE /

Namero CAS 68937-41-7

Nome CAS Fenol, isopropilado, fosfato (3:1)

2. Informacao sobre a composicao - constituintes principais

Constituintes principais

Nome IUPAC Namero CAS | Nimero Formula Concentracao |Intervalo

CE molecular tipica concentracao
método de (%Yo m/m) (% m/m)
Hill

Fenol, isopropilado, 68937-41-7 273-066-3 | Nao
fosfato (3:1) especificada
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Constituintes principais

Nome CE Descricao CE
Fenol, isopropilado, fosfato (3:1) /

Nome CAS Numero CAS
Fenol, isopropilado, fosfato (3:1) 68937-41-7

7.9. Compostos de amoénio quaternario

Uma empresa esta a sintetizar as substancias seguintes:

Substancia A

Compostos de amédnio quaternario, cloretos de di-Cio-1s-alquilodimetil
Ndmero CE 294-392-2

Ndmero CAS 91721-91-4

Distribuicdo dos comprimentos das cadeias de carbono:

Cio 10 %
Cu1 55 %
Ci2 12 %
Ci3 7,5 %
Cia 18 %
Cis 8 %
Cie 24 %
Ci7 7 %
Cis 8 %

Substancia B

Compostos de amdnio quaternario, cloretos de di(alquil de coco)dimetil
Numero CE 263-087-6

Numero CAS 61789-77-3

A empresa desconhece a composicdo exata desta substancia.

Substancia C

Brometo de didodecildimetilamdnio
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Substancia D

Cloreto de didodecildimetilamodnio

Substancia E

A substancia E é fabricada como uma mistura reacional de brometo de
didodecildimetilamoénio e cloreto de didodecildimetilamdnio (mistura reacional das
substancias C e D)

Substancia F

Compostos de amédnio quaternario, cloretos de di-CCis-1s-alquilodimetilamédnio
Ndumero CE 268-072-8

Numero CAS 68002-59-5

Distribuicdo dos comprimentos das cadeias de carbono:

Ci4 20 %
Cis 10 %
Cie 40 %
Ci7 10 %
Cis 20 %

Substancia G
Compostos de aménio quaternario, cloretos de di-Cas-22-alquilodimetil

Distribuicdo dos comprimentos das cadeias de carbono (uma plica simples indica uma
ligacdo dupla, uma plica dupla indica uma ligacgao tripla):

C4 0,5%
c6 3,0%
c8 6,0%
C10 10,0 %
C12 12,0 %
Cl4 24,0 %
C16 20,0 %
C18 16.0 %
C18 2,0%
C18” 0,5 %
C20 4,0%
C22 2,0%

Até a data, a empresa utiliza apenas a substancia B (compostos de amonio quaternario,
cloretos de di(alquil de coco)dimetil, nimero CE 263-087-6 e nimero CAS 61789-77-3)
para a denominacdo, uma vez que se adequa melhor a todas as substancias (substancias A
a G). A empresa pretende saber se é possivel abranger todas as substancias (A a G) num
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registo da substancia B.
1. Observagoes gerais

Os hidrocarbonetos (parafinas, olefinas) derivados de gorduras e dleos ou de substitutos
sintéticos sao identificados pela sua distribuicdo da cadeia de carbono ou pela sua origem
(descritor de alquilo), por um grupo funcional (descritor de funcionalidade), por exemplo,
amonio, e pelo anido/catido (descritor de sal), por exemplo, cloreto. A distribuicdo do
comprimento da cadeia, por exemplo, Cs-1s, indica

saturada
linear (ndo ramificada)

todos os numeros de carbono (Cs, Co, Cio, C11,...., C18), tendo em conta que uma
distribuicdo reduzida ndao abrange uma distribuicdo mais ampla e vice-versa.

Em alternativa, deve ser indicada da seguinte forma:
insaturada (C16insaturada)

ramificada (Cio ramificada)

numero par (C12-18 nimero par)

As cadeias de carbono descritas através da fonte devem incluir a distribuicdo que ocorre na
fonte, por exemplo, aminas de alquil de sebo.

As aminas de alquil de sebo sdo 99 % de aminas de alquil de cadeias lineares primarias com
a seguinte distribuicdo do comprimento da cadeia de carbono (Ullmann, 1985) [uma plica
simples indica uma ligacao dupla, uma plica dupla indica uma ligacao tripla]:

Cl12 1%
Cl4 3%
Cl4' 1%
Ci5 0,5%
Cil6 29 %
Cl6' 3 %
Cl7 1%
Ci18 23 %
C18' 37 %
Ci8" 1,5%

2. Como identificar as substancias para efeitos de registo?

Cada substéancia é comparada com a substancia B (utilizada até agora para a denominagao)
a fim de decidir se as duas substancias podem ser consideradas idénticas.

Comparacédo das substancias A e B
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A seguinte distribuicdo de comprimentos de cadeia corresponde ao constituinte «coco» da
substancia B (Ullmann, 1985) [uma plica simples indica uma ligacdo dupla, uma plica dupla
indica uma ligacao tripla]:

Cé 0,5%
C8 8 %
Ci10 7%
Ci12 50 %
Cil4 18 %
Cl6 8%
Ci8 1,5%
C18' 6 %
C18" 1%

Assim, a distribuicdo dos comprimentos de cadeia da substancia A difere da distribuicdo dos
comprimentos da cadeia de carbono do constituinte «coco» da substancia B. Uma vez que a
composicao qualitativa e quantitativa das duas substancias difere significativamente, ndo
podem ser consideradas idénticas.

Comparacao das substancias Be C

A denominacdo «Compostos de amodnio quaternario, cloretos de di(alquil de coco)dimetil» da
substancia B descreve uma mistura de constituintes com comprimentos da cadeia de carbono
diferentes (Cs a Cigs com numero par, lineares, saturadas e insaturadas), enquanto a
substancia C descreve apenas um constituinte com um comprimento de cadeia definida e
saturada (Ci2) com um anido diferente (brometo). Por conseguinte, a substancia C ndo pode
ser considerada idéntica a substancia B.

Comparacao das substiancias Be D

A denominacdo «Compostos de amodnio quaternario, cloretos de di(alquil de coco)dimetil» da
substancia B descreve uma mistura de constituintes com comprimentos da cadeia de carbono
diferentes (Cs a Cis com numero par, lineares, saturadas e insaturadas), enquanto a
substancia D descreve um constituinte com um comprimento de cadeia definida e saturada
(C12) e 0 mesmo anido (cloreto). As substancias B e D tém nomes diferentes e ndo podem
ser consideradas idénticas, uma vez que um constituinte simples ndo é abrangido por uma
mistura que contém um determinado constituinte e vice-versa.

Comparacao das substancias B e E

A substancia E € uma mistura das substancias C e D. Ambas tém um comprimento de cadeia
saturada Ci12 mas tém anibes diferentes (brometo e cloreto). A denominacdo «Compostos de
amoénio quaternario, cloretos de di(alquil de coco)dimetil» da substdncia B descreve uma
mistura de constituintes com comprimentos da cadeia de carbono diferentes (Cs a Cis com
numero par, lineares, saturadas e insaturadas) e cloreto como anido. No entanto, a substancia
E é descrita apenas pelo comprimento da cadeia de carbono Ci2 com brometo como anido
adicional. Por conseguinte, as substancias B e E ndo podem ser consideradas idénticas. Assim,
€ necessario um registo separado para a substancia E.
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Comparacao das substiancias B e F

A denominacdo «Compostos de amoédnio quaternario, cloretos de di-Cis-1s-
alquilodimetilamonio» descreve uma mistura de constituintes com comprimentos da cadeia
de carbono diferentes (Ci4 a Cis com numeros pares e impares, lineares e saturadas). A
substancia F difere da substancia B na composicao e no intervalo de distribuicdo da cadeia de
carbono. A substancia F tem uma distribuicdo reduzida do comprimento da cadeia de carbono
e, adicionalmente, as cadeias de carbono 1s5- e Ci7-. Por conseguinte, as substancias B e F
nao podem ser consideradas idénticas.

Comparacao das substancias Be G

As substancias B e G aparentam ser muito semelhantes, uma vez que a distribuicdo da cadeia
de carbono se encontra praticamente no mesmo intervalo. No entanto, a substancia G contém
ainda os comprimentos da cadeia de carbono C4, C20 e C22. A distribuicao dos comprimentos
da cadeia de carbono da substancia G abrange um intervalo mais amplo do que a substancia
B. Por conseguinte, as substancias B e G nao podem ser consideradas idénticas.

3. Conclusoes

Os hidrocarbonetos (parafinas, olefinas) apenas podem ser considerados substancias
idénticas quando os trés descritores (alquilo, funcionalidade e sal) sdo os mesmos.

Nos exemplos indicados acima, os descritores sdo sempre diferentes entre si. Por conseguinte,
as substancias ndo podem ser abrangidas por um registo da substancia B.

7.10. Substancias petroliferas;

Sdo indicados dois exemplos, utilizando as orientacbes do capitulo 4.3.2 relativas a
substancias UVCB especificas.

7.10.1. Fracao de mistura de gasolina (C4-C12)

1. Denominacgdo e outros identificadores

Denominagao

Nome IUPAC ou outra denominagao Nafta (petrdleo), do reforming catalitico
quimica internacional

Fonte

Identificador ou descricao da fonte da Petréleo bruto
fracao
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Processo

Descricao do processo de
transformacgao

Gama de carbono

Intervalo ou valor limiar do ponto de
ebulicao

Outras propriedades fisicas, por
exemplo, viscosidade

Namero CE

Namero CAS

Nome CE/Nome CAS
Descricao CE/Descricdao CAS

Processo de reforming catalitico

C4-C12

30 °Ca 220 °C

inferior a 7 mm2 /s a 40 °C (viscosidade)

273-271-8
68955-35-1
Nafta (petroleo), do reforming catalitico

Uma combinacdo complexa de
hidrocarbonetos obtida pela destilagdao de
produtos a partir de um processo de
reforming catalitico. E constituida por
hidrocarbonetos com numeros de atomos
de carbono predominantemente na gama
de C4 a C12 e destila no intervalo de
aproximadamente 30 °C a 220 °C (90 °F a
430 °F). Contém uma proporgao
relativamente elevada de hidrocarbonetos
aromaticos e de cadeia ramificada. Esta
fracdo pode conter 10 % em volume ou
mais de benzeno.

2. Informacao sobre a composicao

Constituintes conhecidos

Namero CAS

Nome IUPAC

Benzene (Benzeno) 71-43-2
Toluene (Tolueno) 108-88-3
Xylene (Xileno) 1330-20-7

Namero CE Intervalo
concentracao
(% m/m)
200-753-7 1-10
203-625-9 20-25
215-535-7 15-20




98 Guia de orientacdo para a identificacdo e desighacao de substancias no
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

7.10.2. Gasoleos (petroleo)

1. Denominagdo e outros identificadores

Nome IUPAC ou outra denominagao Gasoleos (petroleo), atmosféricos pesados
quimica internacional

Fonte

Identificador ou descricao da fonte da Petréleo bruto

fracao
Processo
Descrigcao do processo de Destilacdao atmosférica
transformacgao
Gama de carbono C7 - C35
Intervalo ou valor limiar do ponto de 121°Ca 510°C
ebulicao
Outras propriedades fisicas, por 20 mm?/s a 40 °C (viscosidade)

exemplo, viscosidade

Namero CE 272-184-2

Namero CAS 68783-08-4

Nome CE/Nome CAS Gasodleos (petroleo), atmosféricos pesados
Descricao CE/Descricao CAS Uma combinacao complexa de

hidrocarbonetos obtida pela destilacdo de
petroleo  bruto. E  constituida  por
hidrocarbonetos com nimeros de atomos de
carbono predominantemente na gama de C7
a C35 e destia no intervalo de
aproximadamente 121 °C a 510 °C (250 °F
a 950 °F).

2. Composicdao quimica

Nenhuma informacao disponivel.
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7.11. Enzimas

Sao indicados dois exemplos de enzimas concentradas, utilizando as orientacdes do capitulo
4.3.2.3 relativas a substancias UVCB especificas: subtilisina (identificada pela nomenclatura
IUBMB + outros constituintes) e o-amilase (identificada pela nomenclatura IUBMB +
organismo de produgao).

7.11.1. Subtilisina

Proteina enzimatica Subtilisina

Namero IUBMB 3.4.21.62

Nomes atribuidos pela IUBMB Subtilisina;

(Nome sistémico, nome enzimatico, | alcalase; alcalase 0.6L; alcalase 2.5L; enzima
sinénimos) ALK; bacilopeptidase A; bacilopeptidase B;

proteinase alcalina de Bacillus subtilis
bioprase; bioprase AL 15; bioprase APL 30;
colistinase; (ver também comentarios);
subtilisina J; subtilisina S41; subtilisina
Sendai; subtilisina GX; subtilisina E; etc.

Comentarios da IUBMB A subtilisina € uma endopeptidase
serina, exemplo-tipo da familia de
peptidases S8. Nao contém residuos de
cisteina (embora estes se encontrem em
enzimas homodlogas). As variantes da espécie
incluem a subtilisina BPN' (também subtilisina
B, subtilopeptidase B, subtilopeptidase C,
Nagarse, proteinase Nagarse, subtilisina Novo,
proteinase bacteriana Novo) e subtilisina
Carlsberg (subtilisina A, subtilopeptidase A,
alcalase Novo). NUmero CE anterior 3.4.4.16 e
incluida no numero CE 3.4.21.14. Séo
produzidas enzimas idénticas por varias
estirpes de Bacillus subtilis e outras espécies
de Bacillus [1,3]

Reagao Hidrdlise de proteinas com maior
especificidade para ligacGes peptidicas e uma
preferéncia por um grande residuo
descarregado em P1. Hidrolisa amidos
peptidicos



http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=s8
http://merops.sanger.ac.uk/cgi-bin/merops.cgi?id=s8
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Tipo de reacao

Numero CE

Nome CE

Ndimero CAS

Nome CAS

Concentracao de proteina enzimatica

Outras proteinas, peptideos e
aminoacidos

Hidratos de carbono
Lipidos

Sais inorganicos

Parametros adicionais

Hidrolases;

Atuando sobre ligagoes peptidicas
(peptidases);

Endopeptidases serina

232-752-2

Subtilisina

9014-01-1

Subtilisina

26 %

Outros constituintes ‘

39 %
11 %
1%

23 %

Substratos e produtos

proteinas ou oligopeptideos,
peptideos em solucdo aquosa

7.11.2. o-Amilase

Proteina enzimatica

a-Amilase

Namero IUBMB

3.2.1.1
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Nomes atribuidos pela IUBMB
(Nome sistémico, nome enzimatico,
sindnimos)

Comentarios da IUBMB

Reacao

Tipo de reacao

Nuamero CE

Nome CE

Numero CAS

NUmeros CAS associados

Nome CAS

Concentracao de proteina
enzimatica

1,4-a-D-glucan glucanohidrolase;
glicogenase;

o -amilase;

alfa-amilase;

endoamilase;

Taka-amilase A

Atua sobre amido, glicogénio e polissacarideos
e oligossacarideos associados de forma
aleatoria; os grupos redutores sdo libertados
na configuracdo a. O termo «a» esta
relacionado com a configuragdo anomérica
inicial do grupo de sacarose livre libertado e
nao com a configuracdo da ligacao hidrolisada.

Endohidrdlise de ligagdes 1,4- a-D-glucosidicas
em

polissacarideos que contenham trés ou mais
1,4- a-

D-glucose ligadas

hidrolases;

glicosidases;

glicosidases, ou seja, enzimas que hidrolisam
compostos de O-glicosil e S-glicosil

232-565-6

Amilase, a-

9000-90-2

9001-95-0, 9036-05-9, 9077-78-5, 135319-
50-5,

106009-10-3, 70356-39-7, 144133-13-1
(todos suprimidos)

Amilase, a-

37 %

Outros constituintes
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Outras proteinas, peptideos e 30 %
aminoacidos

19 %
Hidratos de carbono

14 %

Sais inorganicos

Parametros adicionais

Substratos e produtos amido; glicogénio; dgua;itipolissacarideo;
oligossacarideo;
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Apéndice I - Materiais de apoio

Este apéndice contém uma lista de sitios Web, bases de dados e manuais que podem ser
Uteis para localizar os nomes IUPAC, CAS e CE, os numeros CAS e CE, as formulas
moleculares e as estruturas moleculares pertinentes, incluindo notagdao SMILES, bem como
outros parametros necessarios para a identificacdo da substancia. Nao foram incluidos
instrumentos de orientacao nem bases de dados comerciais.

Generalidades

Parametro de Descricdo da fonte
identificacao da

substancia

Departamento da https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ Um conjunto de

Saude e dos Servigos bases de dados e

Sociais dos EUA ferramentas para
ajudar os utilizadores
a pesquisar

informacdes quimicas

Perkin Elmer https://www.perkinelmer.com/product/ | Uma base de dados
Informatics chemoffice-chemoffice de acesso gratuito

que disponibiliza
estruturas quimicas,
propriedades fisicas e
hiperligacdes para

informacdes

relevantes
BIOVIA Experiment https://www.3ds.com/products- Software para
Knowledge Base (EKB) | services/biovia/products/ quimica; Lista

Alfabética de
Produtos do estudo
Accord



https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.perkinelmer.com/product/chemoffice-chemoffice
https://www.perkinelmer.com/product/chemoffice-chemoffice
https://www.3ds.com/products-services/biovia/products/
https://www.3ds.com/products-services/biovia/products/
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Denominacgao e outros identificadores

Parametro
de

identificacao

da
substancia

Nome IUPAC

Nome IUPAC

Nome IUPAC

Fonte

https://iupac.org/what-we-
do/nomenclature/

https://iupac.gmul.ac.uk/

Nomenclature of Organic Chemistry
(Blue Book) Pergamon, 1979 [ISBN 0-
08022-3699]

A Guide to IUPAC Nomenclature of
Organic Compounds
(recommendations 1993)
(supplementary Blue Book) Blackwell
Science, 1993 [ISBN 0-63203-4882]

Nomenclature of Inorganic Chemistry
(recommendations 1990) (Red Book)

Blackwell Science, 1990 [ISBN 0-
63202-4941]

Biochemical Nomenclature and Related
Documents (White Book) Portland
Press, 1992 [ISBN 1-85578-005-4]

Principles of Chemical Nomenclature: a
Guide to IUPAC Recommendations

Blackwell Science, 1998 [ISBN 0-
86542-6856]

http://www.acdlabs.com/products/dra

W_nom/

Descricao da fonte

Sitio Web oficial da IUPAC

Nomenclatura quimica e
recomendacgdes da IUPAC (sob a
autoridade da IUPAC)

Principais publicacdes de
nomenclatura da IUPAC,
atualizagcdo prevista em 2006.

Principais publicacbes de
nomenclatura da IUPAC,
atualizagdo prevista em 2006.

Principais publicacdes de
nomenclatura da IUPAC,
atualizacdo prevista em julho de
2005.

Principais publicacdes de
nomenclatura da IUPAC

Volume introdutério que abrange
todos os tipos de compostos

Programa informatico comercial de
denominacao que pode ser muito
util para a denominagdo de
estruturas de complexidade
moderada. Também disponivel
como software gratuito para
pequenas moléculas (recomendado
pela IUPAC)



https://iupac.org/what-we-do/nomenclature/
https://iupac.org/what-we-do/nomenclature/
http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
http://www.acdlabs.com/products/draw_nom/
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Nomenclatura
IUBMB

Outras
denominagoes

Outros
identificadores

Numero CE

http://www.acdlabs.com/iupac/nomen
clature

http://www.acdlabs.com/iupac/nomen
clature/93/r93 671.htm

http://www.chemexper.com/

https://iubmb.gmul.ac.uk/

http://www.colour-index.com/colour-
index-generic-name

https://incipedia.personalcarecouncil.o

ra/

https://www.epa.gov/tsca-
inventory/certain-chemical-
substances-containing-varying-carbon-

chain-lengths-alkyl-ranges

https://single-market-
economy.ec.europa.eu/single-
market/ce-marking en

https://echa.europa.eu/information-
on-chemicals/ec-inventory

Nomenclatura IUPAC de quimica
organica (recomendado pela
IUPAC)

Lista completa de compostos
organicos com denominagoes
comuns e semissistematicas

aprovadas

O objetivo do ChemExper Chemical
Directory consiste em criar uma
base de dados comum e de acesso
gratuito sobre produtos quimicos
na Internet. Esta base de dados
contém produtos quimicos com as
respetivas caracteristicas fisicas.
Qualquer pessoa pode apresentar
informacdes quimicas e obter
informagdes com um motor de
busca na Internet

Base de dados da nomenclatura
bioquimica da IUBMB (sob a
autoridade da IUBMB)

Colour Index Generic Names,
Colour Index International, Quarta
Edicdo em linha

INCI (International Nomenclature
Cosmetic Ingredients), sitio Web
oficial do Personal Care Products
Council

Agéncia EPA (EUA), substéncias
que contém comprimentos da
cadeia de carbono variaveis
(gamas de alquilo utilizando a
notagdao CX-Y)

Normas CE, sitio oficial da CE

Inventario CE: pesquisa sobre
EINECS, ELINCS, NLP e anexo I da
Diretiva 67/548/CEE



http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature/93/r93_671.htm
http://www.acdlabs.com/iupac/nomenclature/93/r93_671.htm
http://www.chemexper.com/
https://iubmb.qmul.ac.uk/
http://www.colour-index.com/colour-index-generic-name
http://www.colour-index.com/colour-index-generic-name
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://www.epa.gov/tsca-inventory/certain-chemical-substances-containing-varying-carbon-chain-lengths-alkyl-ranges
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://single-market-economy.ec.europa.eu/single-market/ce-marking_en
https://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory
https://echa.europa.eu/information-on-chemicals/ec-inventory

http://www.cas.org

http://www.chemistry.org
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Numero CAS Sitio Web oficial do servico de

registo CAS

Sitio Web oficial da American
Chemical Society

Formula molecular e estrutural

Parametro
de
identificacao
da
substancia

SMILES

Massa
molecular e
SMILES

Varios
parametros
fisico-
quimicos

Apoio
adicional
para
substancias
especificas

Fonte

http://www.cheminfo.org/flavor/malaria
/Utilities/SMILES generator checker/i

ndex.html

http://www.acdlabs.com/download/che
msk.html

https://www.epa.gov/tsca-screening-
tools/epi-suitetm-estimation-program-
interface

Perguntas e respostas - ECHA

Apoio a setores especificos para a
identificacdo de substancias - ECHA

Descricao da fonte

Gerador SMILES gratuito

ACDChemsketch, software gratuito
(também disponivel no mercado)

A EPI (Estimation Programs
Interface) Suite™ é um conjunto de
modelos de previsao de
propriedades fisicas/quimicas e
destino ambiental para ambientes
Windows® desenvolvido pelo Office
of Pollution Prevention Toxics
(Escritorio para a Prevencgao da
Poluicdo e Toxicos) da EPA e pela
Syracuse Research Corporation
(SRO).

E prestado apoio as abordagens de
designacao e caraterizagao de
substéancias especificas no sitio Web
da ECHA e nas perguntas e
respostas.



http://www.cas.org/
http://www.chemistry.org/
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.cheminfo.org/flavor/malaria/Utilities/SMILES_generator___checker/index.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html
https://echa.europa.eu/support/qas
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
https://echa.europa.eu/support/substance-identification/sector-specific-support-for-substance-identification
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Apéndice II - Orientacoes técnicas por parametro de
identificacao da substancia

A informacdo apresentada neste apéndice destina-se aos utilizadores do guia de orientacao
gue ndo estdo familiarizados com as regras técnicas relativas a nomenclatura, com a
utilizacdo dos diversos nimeros de registo e com as regras de notacdo para informagoes
de natureza molecular e estrutural, dados espetrais, etc.

Fornece uma introdugdo geral com um resumo dos principios fundamentais e indica ao
utilizador como aceder as fontes originais para obter informagdes completas.

Esta descricido geral é uma versdo simplificada, ndo completa ou exaustiva e ndo
suficientemente pormenorizada para os utilizadores profissionais. Ndo deve, em caso
algum, ser considerada equivalente a fonte oficial.

1 Nome(s) na nomenclatura IUPAC ou noutra nomenclatura internacional

Para efeitos de registo, deve ser indicado o nome IUPAC em inglés ou outra denominagao
da substancia bem definida e internacionalmente aceite.

Os nomes IUPAC sdo baseados na nomenclatura quimica internacional normalizada
definida pela organizacgdo internacional IUPAC, a Unido Internacional de Quimica Pura e
Aplicada (para as referéncias pertinentes, consulte o apéndice 1). A nomenclatura IUPAC
é uma forma sistematica de denominacdo das substancias quimicas organicas e
inorganicas. Na nomenclatura IUPAC sdo utilizados prefixos, sufixos e infixos para
descrever o tipo e a posicao dos grupos funcionais na substancia.

penta-1,3-dien-1-ol, neste exemplo:
o prefixo é penta-1,3-

o infixo é -di e

o sufixo é -ol

en- ¢ a base do nome, o nome raiz.

O conjunto de regras foi desenvolvido ao longo de varios anos e estd em constante
evolucdo de forma a abranger os novos componentes de diversidade molecular e os
possiveis conflitos ou confusdes que sejam identificados. As regras estabelecidas pela
IUPAC s6 podem ser utilizadas para substéncias bem definidas.

Sdo apresentadas, a seguir, algumas orientagdes gerais sobre a estrutura dos nomes
IUPAC. Para um maior apoio, utilize as orientacdes fornecidas no capitulo 4 do guia de
orientacdo.

1.1 Substancias organicas

Etapa 1 Identificar o nUmero de atomos de carbono na cadeia continua de atomos de
carbono mais extensa; este nimero determina o prefixo, a primeira parte, do
nome raiz:
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Etapa 2

Etapa 3

Etapa 4

Numero de atomos Raiz
de carbono

1 met-
2 et-
3 prop-
4 but-
5 pent-
6 hex-
7 hept-
8 oct-
N

a segunda parte, do nome raiz:

Saturacao

Insaturada

Saturada

Ligacoes Sufixo

Dupla -ene (-eno)
Tripla -yn (-in)

- -ane (-ano)

No caso de ligacdes duplas ou triplas, o nimero de ligagGes é indicado com

«mono», «di», «tri», etc., antes do sufixo:

Pentene (penteno) com 2 ligacdes duplas: pentadiene (pentadieno)

NB: Para o nome raiz também podem ser utilizados nomes comuns e

Combinar o prefixo, o sufixo e adicdes com o nome raiz

semissistematicos aprovados pela IUPAC:

Benzene (benzeno), toluene (tolueno), etc.

Utilizar o quadro seguinte:

Determinar a saturacdo da cadeia; a saturacao da cadeia determina o sufixo,

Identificar substituintes e/ou grupos funcionais: grupos carbono ou sem carbono

anexados aos atomos da cadeia de carbono identificados na etapa 1;
determinar a ordem de precedéncia dos substituintes e/ou grupos funcionais;
adicionar o sufixo para o primeiro substituinte/grupo funcional

subsequentes por ordem de precedéncia;
adicionar o prefixo para os outros substituintes e grupos funcionais por ordem

e outros
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alfabética.

Precedéncia Formula Sufixo Prefixo

1 Carboxylic R-COOH -oic acid Carboxy
acid (acido
carboxilico)

2 Ester (éster) | R-CO-0O-R -oate -

3 Amide R-CONH:2 -amide Carbamoyl
(amido)

4 Cyanide R-CN -nitrile Cyano
(cianeto)

5 Aldehyde R-CHO -al Oxo
(aldeido)

6 Ketone R-CO-R -one Oxo
(cetona)

7 Alcohol R-OH -ol Hydroxyl
(alcool)

8 Thiol (tiol) R-SH -thiol Sulfanyl

9 Amine R-NH:z -amine Amino
(amina)

1.2 Substancias inorganicas
1.2.1 Denominacdo de substancias inorganicas simples

A denominacdo de substancias inorganicas simples é baseada num conjunto de regras
(livro vermelho da IUPAC, ver referéncia no ponto 7.1), das quais as mais elementares
sao apresentadas a seguir:

1 Os anides de um atomo simples sdo denominados com um sufixo -ide [-
ido]:

0?2 é oxide [6xido]

2 Os compostos idnicos simples sdao denominados com o catido seguido do
anido. Para catides com cargas > 1, as cargas sao escritas utilizando numerais romanos
entre paréntesis imediatamente seguidos do nome do elemento:

Cu?* é copper(II) [cobre(II]

3 Os hidratos sdo denominados da mesma forma que o composto idnico,
seguido por um prefixo numérico e -hydrate [-hidrato]. Os prefixos numéricos sdo
mono-, di-, tri-, tetra-, penta-, hexa-, hepta-, octa-, nona-, deca-:

CuSO04 - 5H20 é «copper(II) sulphate pentahydrate» [sulfato de cobre(II)
pentahidratado]

NB: para efeitos de registo, os hidratos e, se aplicavel, a forma anidra, de um sal
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metalico especifico sdo considerados «substancias idénticas».

4 Os compostos moleculares sdo denominados com um prefixo (ver hidratos)
antes de cada elemento. Os elementos mais eletronegativos sdo escritos em ultimo
lugar, com um sufixo -ide [-ido ou -eto]:

CO2 é carbon dioxide [dioxido de carbono] e CCI4 é carbon tetrachloride
[tetracloreto de carbono].

5 Os &cidos sao denominados de acordo com o anido formado quando o acido
é dissolvido em agua. Existem varias possibilidades:

a. Se, quando dissolvido em agua, o acido se dissocia num anido com a denominagéo
«x»-ide [«x»-ido/eto], é denominado hydro-«x»-ic acid [acido «x»-idrico]:

o acido cloridrico forma um anido cloreto.

b. Se, quando dissolvido em agua, o acido se dissocia num anido com a denominagéao
«x»-ate [«x»-ato], € denominado «x»-ic acid [acido «x»-ico]:

em agua, o acido clérico dissocia-se em anides clorato.

c. Se, quando dissolvido em &gua, o acido se dissocia num anido com a denominacao
«x»-ite [«x»-ito], € denominado «x»-ous acid [acido «x»-0s0]:

o acido cloroso dissocia-se em anides clorito.

1.2.2 Designacao das fases mineraldgicas

As fases mineraldogicas complexas contém geralmente trés ou mais elementos em
combinacdo. A maior parte dos elementos presentes sdo combinados com oxigénio e, a
fim de simplificar a identificagdo, os mineralogistas consideram normalmente que os
compostos complexos sdo constituidos por 6xidos, dos quais uns tém carater basico e
outros tém carater acido. No caso dos silicatos, por exemplo, € comum representa-los
como a soma de varios 6xidos, como sais de &cido silicico ou silicatos de aluminio acidos.
Da mesma forma, o ortossilicato de calcio pode ser representado como 2Ca0.SiO2, uma
combinacdo de éxidos separados ou como Ca2SiO4, como o sal de cdlcio do acido H4SiOa.
Este critério aplica-se a outros 6xidos minerais complexos - sdo denominados com um
prefixo antes de cada éxido (por exemplo, a3SiOs = Silicato tricalcico = 3Ca0.Si02). Em
alguns setores industriais foi introduzida uma maior simplificacdo a fim de abreviar as
formulas dos compostos. No caso do clinquer de Portland, por exemplo, 2Ca0.SiO2
(ortossilicato de calcio ou silicato dicalcico) é abreviado para C2S, em que C=Ca0e S =
SiO2. Aconselha-se a consulta de documentos padrdao mineraldgicos ou da industria
sempre que for necessario denominar ou identificar fases mineraldgicas complexas.

1.3 Produtos naturais e constituintes associados

No que respeita aos produtos naturais, a IUPAC criou varias regras para uma designagao
sistematica. Em resumo, tal significa que, para as substancias extraidas a partir de uma
fonte natural, a denominagdo é baseada, sempre que possivel, na denominacdo da familia,
do género ou da espécie do organismo do qual a substancia foi extraida:

Para uma proteina hipotética, Hypothecalia Examplare
as denominagoes sao baseadas em hypothecalia e/ou
examplare, por exemplo, Horse Examplare

Se possivel, a denominacdo deve refletir a distribuicdo conhecida ou provavel do produto
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natural. Se adequado, a classe ou a ordem podem também ser utilizadas como base para
a denominacdo de uma substancia que ocorre em varias familias relacionadas. A
denominacdo de produtos naturais de estrutura desconhecida ndo deve conter nenhum
dos prefixos, sufixos e/ou infixos utilizados na nomenclatura orgéanica:

Produto da condensacao de Horse examplare, Valarine
adicionado a terminagdo N

Muitas substancias que ocorrem na natureza pertencem a classes estruturais bem
definidas, que podem, cada uma delas, ser caracterizadas por um conjunto de estruturas
principais estreitamente relacionadas, ou seja, cada uma pode ser derivada de uma
estrutura fundamental. A denominacdo sistematica destas substdncias que ocorrem na
natureza e dos seus derivados pode basear-se no nome da estrutura principal fundamental
adequada:

As estruturas principais bem conhecidas sao alcaloides, esteroides, terpenoides
e vitaminas

Uma estrutura principal fundamental deve refletir uma estrutura de base comum a maior
parte das substadncias dessa classe. As substancias que ocorrem na natureza ou os seus
derivados sao denominados de acordo com a estrutura principal, adicionando prefixos,
sufixos ou infixos que denotem:

modificagdes da estrutura de base

substituicdo de atomos de base

alteracdes do estado de hidrogenacgao implicado pelo nome da estrutura principal
atomos ou grupos que substituem atomos de hidrogénio da estrutura principal
configuragdes ainda ndo implicitas a partir do nome da estrutura principal ou
alteradas dessa configuracdo implicita

O cloreto de tiamina também é conhecido como vitamina B:

Para informagdes mais pormenorizadas sobre a designagao sistematica de produtos
naturais e substancias relacionadas, deve contactar a IUPAC (ver apéndice 1)

1.4 Nao é possivel determinar o nome IUPAC

Se ndo for possivel determinar um nome IUPAC para determinadas substancias,
podem ser utilizadas outras nomenclaturas reconhecidas internacionalmente,
especificas para essas substancias, tais como:

minerais e minérios; nomes mineraldgicos;

Substancias petroliferas;

Colour Index Generic Names [fndice de Cor de Nomes Genéricos] 3;
aditivos de dleos;

INCI (Nomenclatura Internacional dos Ingredientes Cosméticos) 4;
Nomes da SDA (Associagdo de Sabdes e Detergentes) para surfatantes >;
etc.

2 Outras denominacodes

Todos os nomes e/ou identificadores publicos relevantes em todos os idiomas em
gue a substancia é ou sera comercializada na UE (por exemplo, nomes comerciais)
sdo Uteis para efeitos de registo no @mbito do REACH. Tal inclui nomes comerciais,
sindnimos, abreviaturas, etc.
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e http://www.colour-index.com, Colour Index International, quarta edicdo em linha

e http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp, INCI, sitio Web oficial do
Personal Care Products Council

e http://www.cleaninginstitute.org/, sitio Web oficial do American Cleaning Institute
(ACI).

3 Namero CE a partir das listas EINECS, ELINCS ou NLP (Inventario CE)

O numero CE, ou seja, o numero EINECS, ELINCS ou NLP, é o numero oficial da substancia
na Unido Europeia. O numero CE pode ser obtido a partir das publicacGes oficiais do
EINECS, ELINCS e NLP e da Agéncia Europeia dos Produtos Quimicos.

O numero CE é constituido por 7 digitos do tipo x1Xx2x3-X4Xsxs-X7. O primeiro digito é
definido pela lista a qual a substancia pertence:

Primeiro digito do

numero CE
EINECS 2o0u3
ELINCS 4
NLP 5

4 Nome CAS e numero CAS

O Servigo de Resumos de Quimica (CAS, Chemical Abstracts Service), uma divisdo da
Sociedade Americana de Quimica (ACS, American Chemical Society), atribui um nome e
um numero CAS a todos os produtos quimicos que sdo introduzidos na base de dados do
registo CAS. Os nomes e os numeros sao atribuidos por ordem sequencial a substancias
Unicas identificadas pelos cientistas do CAS. Cada substancia registada no CAS tem um
nome de acordo com a nomenclatura CAS, que o CAS adota na sequéncia de
recomendacdes do seu comité para a nomenclatura (ver referéncia no apéndice 1).

4.1 Nome CAS

O nome CAS é o nome atribuido pelo CAS e é diferente do nome IUPAC. A nomenclatura
CAS é baseada num conjunto limitado de critérios que nem sempre sdo suficientes para
determinar o nome para uma substancia. Por conseguinte, recomenda-se que o0 Servico
de Resumos de Quimica seja contactado para obtengao do nome CAS correto.

Em resumo, as regras basicas da nomenclatura sdo:

e Uma parte «principal» da substancia é selecionada para funcionar como titulo ou
denominacdo principal.

e Os substituintes sdo indicados a seguir ao titulo/principal, o qual é referenciado por
ordem inversa.

e Quando existem mais substituintes, os mesmos sdo indicados por ordem alfabética
(incluindo os prefixos):

o-Xylen-3-ol [0-Xilen-3-0l] é Benzene, 1,2-dimethyl, 3-hydroxy, [Benzeno, 1,2-
dimetil, 3-hidroxi,]


http://www.colour-index.com/
http://online.personalcarecouncil.org/jsp/Home.jsp
http://www.cleaninginstitute.org/
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4.2 Nuamero CAS
O numero CAS pode ser obtido a partir do Servico de Resumos de Quimica.

O numero CAS é constituido por um minimo de 5 digitos, dividido em trés partes,
separadas por hifenes. A segunda parte é sempre constituida por 2 digitos e a terceira
parte por um digito:

Ni...... Na Nz - N2N:1-R
Para efeitos de verificagdo do numero CAS, esta disponivel uma «soma de verificagao»:
iN, +....4N, + 3N, + 2N, +IN, DN, _o+R
10 10 10

O numero CAS tem de estar correto de acordo com a soma de verificagdo.

5 Outros codigos de identidade

Também podem ser indicados outros cédigos de identidade reconhecidos
internacionalmente, tais como:

Numero da alfandega
Numero ONU;

Numero do indice de cor;
NUmero de corante.

6 Formula molecular, formula estrutural e SMILES

6.1 Formula molecular

Uma formula molecular identifica cada tipo de elemento pelo seu simbolo quimico e
identifica o nimero de atomos de cada um desses elementos encontrados numa
molécula discreta da substancia.

As formulas moleculares devem ser indicadas de acordo com o sistema de Hill (tradicional)
e, adicionalmente, de acordo com o sistema CAS, quando este difere da formula do sistema
de Hill.

Para aplicar o método de Hill, podem ser seguidas as seguintes etapas:
1. Identificar os elementos e listar os simbolos quimicos;
2. Ordenar os elementos pela ordem correta:
a. Substancias que contém carbono:
cada elemento é identificado pelo seu simbolo quimico, na sequéncia seguinte:
(1) Carbono;
(2) Hidrogénio;
(3) Outros simbolos de elementos por ordem alfabética:
Pentano: C5H12
Penteno: C5H10
Pentanol: C5H120

b. Substédncias que ndo contém carbono:



Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no 114
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

os elementos sdo indicados por ordem alfabética:
Hydrochloric acid [acido cloridrico]: CIH

3. Para cada elemento, quando o nimero de atomos for > 1, indicar o nimero de
atomos como um subscrito dos simbolos quimicos;

4. Adicionar informacdes ndo relacionadas com a estrutura principal no final da formula
molecular, separadas por um ponto ou uma virgula:

Benzoato de sddio é C7H602, sal de sodio
Sulfato de cobre di-hidrato é Cu04S.2H20

Caso ndo seja possivel aplicar o método de Hill para uma substancia especifica, a formula
molecular deve ser indicada de forma diferente, por exemplo, através de uma formula
empirica, uma descricdo simples dos atomos e a percentagem dos atomos disponiveis, ou
através da formula apresentada pelo Servico de Resumos de Quimica (ver capitulo 4 do
guia de orientacao).

6.2 Formula estrutural e descricdao da estrutura cristalina

A féormula estrutural é necessaria para a visualizacdo da disposicdao das moléculas na
substancia e das relagGes que estabelecem entre si. A formula estrutural deve indicar a
localizacdo dos dtomos, ides ou grupos e a natureza das ligacdes que os unem. Tal inclui
igualmente o isomerismo, ou seja, cis/trans, quiralidade, enantiémeros, etc.

A formula estrutural pode ser indicada em formatos diferentes: sob a forma de uma
formula molecular e/ou sob a forma de um diagrama estrutural.

- Férmula estrutural sob a forma de formula molecular
1. Escrever todo o grupo de elementos desta forma e pela ordem de aparecimento:
n-pentano: CH3CH2CH2CH2CH3

2. Cada substituinte é escrito entre paréntesis, logo a seguir ao atomo ao qual esta
ligado:

2-metilbutano: CH3CH(CH2)CH2CH3

3. No caso de ligagdes duplas ou triplas, indique-as entre os grupos de elementos
afetados:

pent-1-eno: CH2=CHCH2CH2CH3

Férmula estrutural sob a forma de diagrama molecular

Para um diagrama estrutural, os elementos e as ligagdes entre os elementos sao
visualizados numa imagem 2D ou 3D. Existem varios métodos:

1. Apresentar todos os elementos ndo carbono e o hidrogénio ligado aos elementos
nao carbono.
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OH
pentane pentan-1-ol pent-1-ene
2. Apresentar todos os elementos pelo nome
H H H H
LT NN T T
C_/
T A F
C_/ _
H H H H H H/\C\/H H=C  H H H
H / C\ H
H / o)
H I
pentane pentan-1-ol pent-1-ene

3. Apresentar o carbono e o hidrogénio como grupos (por exemplo, CH3), todos os
elementos ndo carbono e todos os hidrogénios nao ligados a carbono.

H,C=—=CH
CH CH Ak
T CH,—CH
HsC SCH,  “CHs CH,—CH, 2—CH>
CHy
CHZ_OH
pentane pentan-1-ol pent-1-ene

- - Férmula estrutural sob a forma de férmula molecular
1. Fornecer a formula molecular:
SiO:2

2. Fornecer uma estrutura cristal para a substéncia
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3. Indicar o nome mineraldgico e/ou cristalografico com base no sistema de cristais3? e
na classe de cristais:

a-quartzo [B-quartzo] / sistema cristalino: trigonal - hexagonal, classe cristalina:
trigonal-trapezoidal 3 2

6.3 Notacao SMILES

SMILES é o acrénimo de Especificacdo de entrada de linha de dados moleculares
simplificada.?? Trata-se de um sistema de notacdo quimica utilizado para representar
uma estrutura molecular através de uma cadeia linear de simbolos. Com a notagao
SMILES padrdo, o nome de uma molécula é sinénimo da sua estrutura: mostra
indiretamente uma imagem bidimensional da estrutura molecular. Uma vez que uma
estrutura quimica bidimensional pode ser desenhada de varias formas, existem varias
notacdes SMILES corretas para uma s6 molécula. A base da notacdo SMILES é a
representacdo de um modelo de valéncia de uma molécula; por conseguinte, ndo é
adequada para descrever moléculas que ndo podem ser representadas através de um
modelo de valéncia.

As notacbGes SMILES sdo constituidas por atomos, designados por simbolos de
elementos, ligacdes, paréntesis (utilizados para indicar ramificacdes) e nimeros
(utilizados para estruturas ciclicas). Uma notacdo SMILES representa uma estrutura
molecular sob a forma de um grafico com indicacGes quirais opcionais. Uma notagdo
SMILES que descreva a estrutura apenas em termos de ligacdes e atomos é denominada
notacdo SMILES genérica; uma notacao SMILES escrita com especificacdes isotdpicas e
quirais é conhecida como notagcdo SMILES isomérica.

Em resumo, a notagcdo SMILES baseia-se em varias regras basicas:

1. Os atomos sdo representados pelos respetivos simbolos atémicos;
2. Cada atomo, com excecdo do hidrogénio, é especificado
independentemente;

a. Os elementos do «subconjunto organico» B, C, N, O, P, S, F, CI, Br e I sdo
escritos sem paréntesis retos e sem o simbolo H ligado, desde que o nimero
de atomos H esteja conforme com as menores valéncias normais
consistentes com ligagdes explicitas:

Elementos do «Menores
«subconjunto valéncias normais»
organico»

B 3

C 4

N 3e5

32 clbico/tetragonal/ortorrémbico/romboédrico (ou trigonal)/hexagonal/monoclinico/triclinico

33 Weininger (1988) SMILES, a chemical language and information system. 1. Introduction to
methodology and encoding rules; (SMILES, um sistema de informagdo e linguagem quimica. 1.
Introdugdo as regras de metodologia e codificagdo); J. Chem. Inf. Comput. Sci.; 1988; 28(1);
31-36.
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0] 2

P 3e5
S 2,4e6
F 1

Cl 1

Br 1

I 1

b. Os elementos do «subconjunto organico» sdo escritos com paréntesis retos
caso o0 numero de atomos H ndo esteja conforme com a menor valéncia
normal:

o catidao de amonio é NH4+

c. Os elementos que ndo pertencem ao «subconjunto organico» sdo escritos
entre paréntesis retos com quaisquer atomos de hidrogénio ligados
apresentados.

3. Os atomos alifaticos sdo escritos em mailsculas; os atomos aromaticos sao
escritos em minusculas:

o benzeno é clcccccl e o ciclohexano é C1CCCCC1

4, O hidrogénio apenas ¢é incluido nas seguintes situacgoes:
a. Hidrogénio com carga, ou seja, um protdo, [H+];
b. Hidrogénios ligados a outros hidrogénios, ou seja, hidrogénio
molecular, [H][H];
C. Hidrogénios com ligagGes que ndo sejam a outros atomos, por
exemplo, pontes de hidrogénio;
d. Especificagdes de hidrogénio isotdpico, por exemplo, deutério
([2HD);
e. Se o hidrogénio estiver ligado a um atomo quiral.
5. As quatro ligagOes basicas sdo as seguintes:
Tipo de ligacdo ‘ Notacdo SMILES |
Simples - (ndo é necessario
representar)
Dupla =
Tripla #
Aromatica letras minusculas
6. Os substituintes sdo apresentados entre paréntesis e logo a seguir aos atomos a

que estao ligados:
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2-metilbutano é CC(C)CC

a. Os substituintes sao sempre apresentados diretamente a seguir aos
atomos relevantes; ndo podem estar a seguir a um simbolo de ligacdo
dupla ou tripla:

o acido pentanoico é CCCCC(=0)0
b. Sao permitidos substituintes dentro de substituintes:
0 2-(1-metiletil)butano é CC(C(C)C)CC

7. Para as estruturas ciclicas, sdo utilizados os nUmeros 1 a 9 para indicar os atomos
inicial e terminal do ciclo.

a. O mesmo numero é utilizado para indicar os dtomos inicial e terminal
de cada anel. Os atomos inicial e terminal tém de estar ligados entre
Si.

b. Os numeros sdo introduzidos imediatamente a seguir aos atomos
utilizados para indicar as posicdes inicial e terminal.

C. Um atomo inicial ou terminal pode ser associado a dois numeros
consecutivos.

(Terminate)
1 1
CH
(Starh 2
/
! ! CH\)\ CH
CH—— CH
Benzene 1 ,3-Cyclopentadiene
clccececd C1=CC=CC1
Examples for Naphthalene:
1 2 2
1 2 12 12
z i 1
cloccZeoccoc?e clZccococcloooe? cZccocolcoooclz
8. Os compostos nao ligados sdo designados como estruturas individuais ou ides

separados por um ponto («.»). Os atomos adjacentes separados por ponto («.»)
nao estdo diretamente ligados entre si (por exemplo, ligacao de Van der Waals):

o hidrocloreto de aminopropeno é C=CC(N).HCI

9. A configuragdo isomérica é especificada com os carateres de «barra» «\» e «/».
Estes simbolos indicam a direcdo relativa entre duas ligagdes isoméricas. (cis ="/
\”, trans = “/ /”). A notagdo SMILES utiliza a quiralidade local, o que significa que
a quiralidade deve ser especificada na totalidade:
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o cis-1,2-dibromoeteno é Br/C=C\Br
o trans-1,2-dibromoeteno é Br/C=C/Br

10. Os enantdémeros ou a quiralidade sdo especificados pelo simbolo «@». O simbolo
«@» indica que os vizinhos do dtomo quiral sdo indicados no sentido contrario ao
dos ponteiros do reldgio. Se for utilizado o simbolo «@@>», 0os atomos sao
indicados no sentido dos ponteiros do reldgio. O atomo quiral e o simbolo «@»
sao apresentados entre paréntesis retos:

0 acido 2-cloro-2-hidroxipropanoico com
quiralidade especifica é C[C@](CI)(0)C(=0)(0)

11. As especificagoes isotdpicas sao indicadas precedendo o simbolo atémico por um
numero igual a massa atomica integral relevante. As massas atdomicas sé podem
ser especificadas entre paréntesis retos:

O Carbono-13 é [13C] e o Oxigénio-18 é [180]

Estdo disponiveis varias ferramentas (geradores SMILES) para a determinagdo da
notacdo SMILES (ver apéndice 1).

7 Informacgao relativa a atividade ética

A atividade 6tica é a capacidade das substancias assimétricas de rodar a orientacdo da luz
polarizada planar. Essas substancias, e as respetivas imagens especulares, sdo conhecidas
como enantiomeros e tém um ou varios centros quirais. Embora difiram na disposicao
geomeétrica, os enantiomeros possuem propriedades fisicas e quimicas idénticas. Uma vez
gue cada tipo de enantidmero afeta a luz polarizada de forma diferente, a atividade 6tica
pode ser utilizada para identificar o enantidmero que esta presente numa amostra e, desse
modo, determinar também a pureza da substancia. A magnitude da rotacdo é uma
propriedade intrinseca da molécula.

Os enantidmeros tém sempre rotagdes opostas: polarizam a luz na mesma extensdao, mas
em direcdes opostas. A atividade 6tica de uma mistura de enantidmeros &, assim, uma
indicacdo da relagdo entre os dois enantiémeros. Uma mistura simétrica de enantiémeros
(50 % de cada) tem uma atividade o6tica zero.

A rotacdo observada depende da concentragcao, do comprimento do tubo da amostra, da
temperatura e do comprimento de onda da fonte de luz.

A atividade 6tica é, por conseguinte, o parametro de definicdo para identificar uma
substancia assimétrica e, também, o Unico pardmetro capaz de distinguir a substancia da
sua imagem especular. Por conseguinte, se aplicavel, a atividade 6tica da substancia deve
ser indicada.

O padrdo para a atividade 6tica é denominado rotacdo especifica. A rotacdo especifica é
definida como a rotagao observada da luz a 5896 angstrom numa amostra com uma
concentracdo de 1 g/ml e num percurso de 1 dm. A rotacdo especifica é a rotacdo
observada dividida pelo percurso (dm) e multiplicada pela concentragao (g/ml).

A atividade odtica pode ser medida através de varios métodos diferentes. Os mais comuns
sao:

e rotacdo odtica, na qual é medida a rotagao do plano de polarizagdo de um feixe de luz
gque atravessa a amostra;

e dicroismo circular, no qual é medida a absorcao de luz polarizada para a direita e
para a esquerda por uma amostra.

Se a substancia rodar a luz para a direita (sentido dos ponteiros do relégio), é denominada
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dextrogira e é designada com um sinal +. Se a substancia rodar a luz para a esquerda
(sentido contrario ao dos ponteiros do reldgio), € denominada levdgira e é designada com
um sinal -.

8 Massa molecular ou intervalo de massas moleculares

A massa molecular é a massa de uma molécula de uma substédncia expressa em unidades
de massa atémica (amu ou u) ou como massa molar (g/mole). A massa molecular pode
ser calculada a partir da formula molecular da substancia: é a soma das massas atdmicas
dos atomos que formam a molécula. Para moléculas como algumas proteinas ou misturas
reacionais indefinidas, para as quais ndo é possivel determinar uma massa molecular
Unica, pode ser indicado um intervalo de massa molecular.

Podem ser utilizados varios métodos para determinar a massa molecular de substancias:

e Para determinar as massas moleculares de substancias gasosas, pode ser utilizada
a lei de Avogadro, a qual estabelece que, nas mesmas condicdes de pressao e
temperatura, um dado volume de um gas contém um numero especifico de
moléculas do gas;

PV = nRT = NKT

= numero de moles

constante universal dos gases perfeitos = 8,3145 J/mol K

n
R
N = ndmero de moléculas

k = constante Boltzmann = 1,38066 x 1023 J/K = 8,617385 x 107° eV/K
k = R/NA

NA = nimero de Avogadro = 6,0221 x 1023 /mol

e Para substancias soélidas e liquidas, a massa molecular pode ser calculada através da
determinacdo dos seus efeitos sobre o ponto de fusao, o ponto de ebulicdo, a pressao
de vapor ou a pressao osmotica de um solvente;

e Massa espetrométrica, um método de medigdo de grande precisdo;

e Para moléculas de substancias complexas com massas moleculares elevadas, como
proteinas ou virus, as massas moleculares podem ser determinadas através da
medicao, por exemplo, da velocidade de sedimentacdao numa ultracentrifugadora ou
através da fotometria da dispersao da luz;

e Estdo disponiveis varias ferramentas que podem calcular a massa molecular com
base num diagrama estrutural ou numa férmula molecular da substancia (ver
apéndice 1).

9 Composicao da substancia

Para cada substancia, deve ser comunicada a respetiva composicdo expressa como uma
combinacgdo dos constituintes principais, aditivos e impurezas, em conformidade com as
regras e os critérios descritos no capitulo 4 do guia de orientagao.

Cada constituinte, aditivo ou impureza deve ser identificado adequadamente da seguinte
forma:
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o Denominacdo (nome IUPAC ou outra denominagao reconhecida
internacionalmente, caso exista);

. NUumero CAS (caso exista);

. Numero CE (caso exista);

o Todos os outros identificadores disponiveis

Para cada constituinte, grupo de constituintes, aditivo ou impureza, deve ser indicada a
concentragdo tipica em percentagem nos lotes comerciais (de preferéncia por massa ou
por volume), sempre que possivel. Os valores indicados devem totalizar 100 %. Os limites
de concentracdao superior e inferior, como o intervalo na substancia comercial, devem
sempre ser indicados.

10 Dados espetrais

Os dados espetrais sdo necessarios para confirmar a estrutura indicada para uma
substancia monoconstituinte ou para confirmar que uma mistura reacional ndo é uma
preparagdao. Podem ser utilizados varios métodos para gerar espetros (ultravioleta,
infravermelho, ressondncia magnética nuclear ou espetrometria de massa). Nem todos
os métodos sdo adequados para todos os tipos de substancias. Sempre que possivel, o
guia de orientacdo indicara os espetros adequados a incluir para os diferentes tipos de
substancias (ECB, 2004; ECB, 2005).

Para varios dos métodos mais conhecidos, devem ser indicadas as informagdes seguintes
nos proprios espetros ou em anexos:

Espetro Ultravioleta-Visivel (UV-VIS)

A identidade da substéancia;

Solvente e concentragao;

Gama;

Posicdo (e valores épsilon) dos picos principais;
Efeito de acido;

Efeito de alcali.

Espetro de Espetroscopia de Infravermelho (IR)

A identidade da substéancia;

Meio;

Gama;

Resultados (indicar os picos principais importantes para a identificacdo, por exemplo,
interpretacdo da area de impressao digital).

Espetro de Espetroscopia de Ressondncia Magnética Nuclear (RMN)

A identidade da substancia;

Nucleo e frequéncia;

Solvente;

Se pertinente, referéncias internas ou externas;

Resultados (indicar os sinais importantes para a identificacdo da substancia e os
sinais correspondentes para o solvente e para as impurezas);

Para espetros NMR 1H, deve ser indicada a curva de integracgao;

A intensidade dos picos NMR fracos deve ser aumentada verticalmente e os padroes
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complexos devem ser expandidos.

Espetro de Espetroscopia de Massa (MS)

A identidade da substancia;

Tensdo de aceleracgao;

Método de carga (insercao direta, através de cromatografia gasosa (CG), etc.);
Modo de ionizacdo (impacto de eletrdes, ionizacdo quimica, dessorcdo de campo,
etc.);

O ido molecular (M);

Fragmentos importantes para a identificagdo da substancia;

Valores M/z ou atribuicdes dos picos importantes para a identificacdo da estrutura;
Os padrdes complexos devem ser expandidos.

X-Ray Diffraction Mass spectroscopy (XRD) Epectrum

A identidade da substancia;

Tensao,

Corrente,

Fonte de raios X e quaisquer referéncias bibliograficas que permitam a identificacao
da(s) fase(s) cristalina(s) presente(s) na substancia;

Sao necessarios, pelo menos, os seguintes requisitos no caso de o método XRD ser
utilizado para a identificacdo e quantificacdo das fases cristalinas ou amorfas presentes
na substancia:

e Descricdo dos métodos de transformacdo e dos padrées internos utilizados,

e Quantitativo do valor de mérito que reflete o ajustamento entre o padrao de difracdo
modelizada/de referéncia

e Padrdo de medicdo, bem como a escala para o quantitativo do valor de mérito (por
exemplo, 0-1 ou 0-100)

Também podem ser utilizados outros métodos reconhecidos cientificamente se os dados
espetrais confirmarem a identificacdo da substancia, por exemplo, a estrutura interna,
nomeadamente a

Os requisitos seguintes sdo necessarios para uma compreensao e/ou interpretagao clara
dos espetros:

e Descrever a preparacao da amostra;

e Anotar os comprimentos de onda significativos ou outros dados, consoante
adequado;

e Fornecer informacgdes suplementares, por exemplo, espetros de materiais de base;

e Indicar o solvente utilizado e/ou outras informagdes essenciais, tal como indicado
acima para alguns métodos;

e Fornecer copias legiveis (em vez dos originais) com escalas devidamente marcadas;

e Fornecer informagdes sobre as concentragdes utilizadas da substancia;

e Assegurar que os picos mais intensos relativos a substancia se aproximam da
marcacao total da escala.

11 Cromatografia liquida de elevado rendimento, cromatografia gasosa

Sempre que tal se afigure adequado para o tipo de substancia, deve ser fornecido um
cromatograma para confirmar a sua composigdao. Por exemplo, um cromatograma
adequado confirmara a existéncia de impurezas e aditivos, bem como os constituintes de
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uma mistura reacional. Os dois métodos mais conhecidos para separacgao e identificagao
de misturas sdao a cromatografia gasosa (CG) e a cromatografia liquida de elevado
rendimento (HPLC). Os dois métodos sdo baseados na interagdo de uma fase moével com
uma fase estacionaria, conduzindo a separacdo dos constituintes de uma mistura.

Para os cromatogramas CG/HPLC, devem ser indicadas as informacdes seguintes no
proprio cromatograma ou em anexos (ECB, 2004; ECB, 2005):

HPLC
¢ A identidade da substancia;
e Propriedades da coluna, tais como o didmetro, embalagem, comprimento;
e Temperatura (e o intervalo de temperaturas, se utilizado);
e Composicao da fase movel (e o intervalo, se utilizado);
e Intervalo de concentracdo da substancia;
e Método de visualizagao, por exemplo, UV-VIS;
e Resultados (indicar os picos principais importantes para a identificacdo da

substancia).

CG

A identidade da substéancia;

Propriedades da coluna, tais como o diametro, embalagem, comprimento;
Temperatura (e o intervalo de temperaturas, se utilizado);

Temperatura de injecao;

Gas condutor e pressdo do gas condutor;

Intervalo de concentracdo da substéncia;

Método de visualizacdo, por exemplo, MS;

Identificacdo de picos;

Resultados (indicar os picos principais importantes para a identificacdo da
substancia).

12 Descricao dos métodos analiticos

O anexo VI do REACH exige que o registante forneca uma descricdo dos métodos
analiticos e/ou a indicagdo das referéncias bibliograficas dos métodos utilizados para
a identificacdo da substancia e, eventualmente, das impurezas e aditivos. Estas
informacbGes devem ser suficientes para possibilitar a reprodugdo dos métodos.
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Apéndice III - Identificacao da substancia e
apresentacao conjunta de dados

A parte central do presente guia de orientacdo descreve os principios gerais que 0s
potenciais registantes devem seguir ao identificar as substancias especificas da sua
entidade juridica que devem ser registadas. O presente apéndice fornece orientagdes
praticas aos potenciais registantes sobre como aplicar os principios de identificacdo da
substancia quando definem coletivamente a identidade e o ambito da identidade da
substancia para efeitos de registo conjunto de acordo com o principio «uma substancia -
um registo» do REACH. Para mais informacdes sobre as obrigacbes de apresentacao
conjunta e o processo de partilha de dados em geral, consultar as Orientacdes sobre a
partilha de dados disponiveis em http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-
on-reach.

Esta implicito que os mesmos principios de identificagdo da substancia indicados no guia
de orientagao principal sdo aplicaveis, de acordo com o tipo de substéncia, a identidade
de uma substancia para efeitos de registo conjunto.

Na verdade, as primeiras partes do artigo 11.°, n.9 1, e do artigo 19.°, n.° 1, do
Regulamento REACH impGem um requisito de «apresentagdo conjunta de dados por varios
registantes». Mais especificamente, estas disposicdes exigem que «quando se previr o
fabrico de uma substancia na Comunidade por um ou mais fabricantes e/ou a sua
importagdo por um ou mais importadores», as informacgbes relativas as propriedades da
substancia e a sua classificagdo «sao primeiro apresentadas pelo registante que atue com
o acordo do(s) restante(s) registante(s) (a seguir designado por “registante principal”)».

O Regulamento de Execugdo (UE) 2016/9 da Comissdo relativo a apresentacdo conjunta
de dados e a partilha de dados reafirma e consolida a obrigagao de os multiplos registantes
da mesma identidade da substancia apresentarem conjuntamente determinadas
informacbes. Na pratica, a apresentacdo conjunta de informacGes exige que as partes
envolvidas cheguem a acordo sobre os limites e o ambito da identidade da substancia.
Isto é designado como o perfil da identidade da substancia ou SIP. Espera-se que o SIP
especifique os limites da substancia que os registantes decidiram abranger com os dados
apresentados conjuntamente. Isto também diz respeito as entidades registadas que
podem ter optado por ndo receber determinadas informacdes apresentadas
conjuntamente.

Assim, o acordo sobre o ambito da identidade da substancia abrangida pelo registo é um
pré-requisito para a apresentagdo conjunta. A transparéncia sobre o ambito desta
identidade de uma substancia e sobre os dados a que se refere é fundamental para a
implementacdo. Consequentemente, o ambito da substancia ou do SIP deve ser
comunicado em termos claros no dossié do registante principal em nome de todos os
outros registantes, enquanto todos os registantes comunicam as suas informacdes de
composigao individualmente.

Um exemplo ilustrativo simples de uma forma de estabelecer o perfil de identidade da
substancia para os produtos quimicos fabricados/importados na UE por registantes
individuais é apresentado esquematicamente em

Figura 2 abaixo. Ilustra a identificacdo da substancia a registar, a agregacao das diferentes
composicdes, a geragao dos dados e, por fim, a sua apresentacao no formato IUCLID num
dossié de registo. O exemplo é para uma substdncia monoconstituinte simples e bem
definida. No caso de substancias mais complexas, o processo de definicdo do SIP pode
envolver iteragcOes entre as etapas 3 e 5 da figura.

Durante as discussOes entre os potenciais registantes, a documentacgao relativa ao perfil
da identidade da substancia pode ter a forma, por exemplo, de um documento Word ou
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de uma folha Excel, onde as informagdes relevantes acordadas sdo registadas e
disponibilizadas a todos os membros e potenciais membros. Algumas associacdes
industriais disponibilizaram modelos para documentar o SIP, que tém sido utilizados por
muitos registantes (por exemplo, o modelo do Cefic3*). Outros simplesmente
documentaram as informagdes pertinentes num documento Word ou na pagina Web de
um consorcio criado para trabalhar no registo da substancia em causa.

2. Definicao da identidade e do ambito de uma substancia correspondentes aos
dados apresentados para registo

As etapas que podem ser seguidas por varios potenciais registantes na definicdo da
identidade da substancia correspondente aos dados que apresentam conjuntamente sdo
ilustradas esquematicamente no exemplo apresentado em

Figura 2 (etapas 1 a 4) para substancias simples bem definidas.

Cada potencial registante individual determina as suas obrigacdes relativamente ao que
fabrica/importa com base na definicdo de substdncia constante do artigo 3., n.° 1, e
aplicando os principios de identificacdo da substdncia constantes da parte principal do
presente guia de orientacao (etapas 1 e 2 de

Figura 2).

Cada potencial registante pode entdo verificar se outros potenciais registantes utilizaram
a mesma «designacao e outros identificadores» (etapa 3). Deste ponto de partida, os
potenciais registantes podem aplicar coletivamente os principios da parte principal do
presente guia de orientacdo para definir os limites da identidade da substancia
correspondentes aos dados que apresentam conjuntamente, ou seja, o perfil de identidade
da substancia (etapa 4).

O presente SIP descreve de forma genérica o ambito da substdncia em termos de
informacdo sobre a sua composicdo (incluindo quaisquer outros parametros relevantes,
como a morfologia, por exemplo, forma fisica), a sua designagao e outros identificadores
para os quais serdao relevantes os dados de classificacdo e de perigo apresentados
conjuntamente. A definicdo do perfil de identidade da substancia ndo deve adotar uma
abordagem excessivamente conservadora para evitar a exclusdo de concorrentes da
apresentagdo conjunta.

Este perfil da identidade da substancia estabelece a ligagao inerente entre a identidade da
substéncia e os dados de perigo que devem ser apresentados conjuntamente. Se for
estabelecida com antecedéncia suficiente, pode facilitar a fase de producdo/recolha de
informacgOes durante o processo de cumprimento das obrigacdes de registo (descrito no
Guia de orientacdo sobre requisitos de informacdo e avaliagdo da seguranca quimica;
etapa 5 do

Figura 2 abaixo), a fim de assegurar que os dados produzidos ou recolhidos abrangem a
totalidade da identidade da substéncia.

Tal como referido nas secgbes 4.2.3 e 4.3 do guia de orientagdo, no caso de substancias
mais complexas, os potenciais registantes utilizam normalmente parametros e/ou

34 O SIP foi originalmente descrito no documento do Cefic «Guia de orientacdo para os registantes
principais» disponivel em http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-reach/Guidances-
and-Tools1l/. Exemplos de SIP desenvolvidos pelos registantes utilizando este modelo podem ser
encontrados, por exemplo, no sitio Web do REACH centrum
http://www.reachcentrum.eu/consortium.html.



http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-reach/Guidances-and-Tools1/
http://www.cefic.org/Industry-support/Implementing-reach/Guidances-and-Tools1/
http://www.reachcentrum.eu/consortium.html

Guia de orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no 126
ambito dos regulamentos REACH e CRE
Versao 3.0 - dezembro de 2023

descritores adicionais para informagdes sobre a composicdo (por exemplo, descricao da
fonte/processo) nas etapas 1-3 e os parametros acordados podem ser incluidos no perfil
da identidade da substancia (etapa 4). Em alguns casos, a ligacdo entre o limite da
identidade da substancia e os dados de perigo apresentados conjuntamente pode mesmo
tornar-se totalmente clara apenas quando parte ou a totalidade dos dados de perigo
disponiveis tiverem sido recolhidos. Podera haver iteragdes entre as etapas 3 e 5,
conforme necessario, dependendo da complexidade da identidade da substancia e dos
dados recolhidos na etapa 5, por exemplo, quando determinadas composicdes incluem
constituintes que desencadeiam a classificagdo e rotulagem e/ou a avaliagdao PBT. O perfil
de identidade da substancia pode incluir mais do que um perfil de composicao para
descrever adequadamente os limites da identidade da substéancia.

O perfil de identidade da substancia deve fornecer informagdes genéricas que permitam
determinar os limites da identidade da substancia correspondente aos dados apresentados
conjuntamente:

e nome da substancia

e outros identificadores (por exemplo, CAS, CE, informagao molecular e estrutural,
descricdo, conforme relevante) abrangidos por todos os registantes multiplos da
identidade da substancia em causa

¢ informacdo sobre a composicao:

o identidades dos constituintes pertinentes para a identificacdo da
substancia e respetivos intervalos de concentragao,

o lista genérica das identidades dos estabilizadores relevantes para a
identificacdo da substancia (e respetivos intervalos de concentracéo,
qguando aplicavel);

o lista genérica dos parametros adicionais relevantes para o tipo de
substancia (por exemplo, descritores do processo de origem para alguns
UVCB)

E importante que os pardmetros que definem os limites da identidade da substancia
abrangidos pela apresentacdo conjunta sejam acordados por todos os registantes
conjuntos e estejam claramente documentados no perfil da identidade da substancia. Por
conseguinte, poderad ser necessario alterar ou ampliar um perfil da identidade da
substancia na sequéncia de um pedido de qualquer novo registante potencial, caso este
aceite que uma parte ou a totalidade dos dados apresentados em conjunto também é
relevante para a substancia fabricada ou importada por este registante.

O perfil de identidade da substdncia ndao deve resultar na partilha de informacgoes
comerciais confidenciais entre registantes nem na divulgacdo dessas informagdes a
terceiros a partir da apresentagdo conjunta. Sempre que seja necessario partilhar
informacgdes comerciais potencialmente confidenciais com os registantes conjuntos, a fim
de definir claramente o perfil da identidade da substancia, estes podem utilizar um
assessor, tal como descrito no Guia de orientacdo sobre a partilha de dados.

3. Orientacgdes praticas sobre a documentacao do perfil de identidade da
substancia

Os principios gerais de identificacdo de substdncias para substdncias bem definidas e
substancias UVCB sdo descritos no guia de orientagdo principal. Seguem-se algumas
orientagbes praticas sobre a forma de aplicar coletivamente estes principios. O guia de
orientagdo principal prevé a possibilidade de derrogacGes aos principios gerais. Essas
derrogacdes exigem que os registantes sejam capazes de demonstrar a ligagao inerente
entre a identidade da substéncia e os dados de perigo apresentados conjuntamente.
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3.1 Substancias bem definidas

Para uma substancia bem definida, devem ser seguidos o principio >= 80 % (m/m) para
a identificacdo de substdncias monoconstituintes e o principio <80%, >= 10 % para a
identificacdo de substancias multiconstituintes ao definir o(s) principal(is) constituinte(s)
e os seus intervalos de concentracdo e impurezas. Esta disposicao aplica-se a cada
registante individual e a todos os varios registantes coletivamente ao determinar o perfil
da identidade da substancia. Em particular, devem ser comunicados os perfis de impureza
acordados no perfil de identidade da substancia. Se o SIP incluir impurezas especificas que
possam ter impacto na classificacdo e rotulagem e/ou na avaliacao PBT, os registantes
afetados por essas impurezas terdao de as considerar na fase de recolha de dados (etapa
5). As informacg0Oes pertinentes do anexo VII-XI podem ser apresentadas conjuntamente
ou separadamente, em conformidade com o artigo 11.9, n.% 3, do Regulamento REACH
(as chamadas opgOes de autoexclusao). Os valores de concentragdo a comunicar devem
ter em conta o intervalo de concentragdo em toda a submissdo conjunta.

No caso das substancias que exigem parametros adicionais para registar inequivocamente
a identificacdo da substéncia, cada registante tera de seguir os principios enunciados no
capitulo 4.2.3 da parte principal do presente guia de orientacdo. Deverd ser considerado
se a variabilidade destes parametros desencadearia uma adaptagdo, se necessario, da
classificacdo ou dos dados de perigo apresentados conjuntamente. Para efeitos de
determinacdo do perfil da identidade da substancia em relagdao a apresentagao conjunta,
podem ser aplicadas consideragcdes semelhantes. Por exemplo, pode ser necessario incluir
no perfil de identidade da substancia os parametros (por exemplo, forma fisica e/ou
parametros morfolégicos como a porosidade, a dimensao das particulas, a forma das
particulas) que podem ter impacto nas propriedades relevantes para a determinagdo do
perfil de perigo (por exemplo, solubilidade, reatividade, toxicidade por inalacao, etc.). Se
for esse 0 caso, as gamas genéricas destes parametros abrangidas pelo SIP terdo de ser
apresentadas de forma transparente (por exemplo, gamas de tamanhos de particulas
aplicaveis a todos os registantes e lista da(s) sua(s) forma(s) e lista das quimicas
superficiais). Assim, fica assegurada a abrangéncia dos dados de perigo apresentados
conjuntamente em relacdo ao SIP.

Do mesmo modo, as diferencas na fase cristalina dos produtos quimicos inorganicos
podem desencadear diferentes consideracdes de perfil de perigo especificas destas fases
(por exemplo, quartzo, cristabolite, silica amorfa). Tendo em conta a possivel diferenca
nas propriedades das varias fases, cabe aos potenciais registantes destas substancias
considerar se devem apresentar um registo conjunto que abranja todas as fases, incluindo
dados de perigo especificos para diferentes fases, ou se devem apresentar diferentes
registos conjuntos para diferentes fases (ou seja, diferentes identidades de substancias).
Em qualquer dos casos, as fases abrangidas terdo de ser enumeradas no perfil da
identidade da substédncia e os dados pertinentes dos anexos VII a XI terdo de abranger
todas as fases abrangidas pelo registo, assegurando assim que os dados abrangem a
totalidade do perfil da identidade da substancia.

Importa notar que as composicdes podem ter perfis de impureza e/ou perigo diferentes e
que estas diferencas nao significam necessariamente que estas composicdes nao possam
ser registadas no mesmo registo.

3.2 Substancias UVCB

Para as substdncias UVCB, a identificagdo pode ser mais complexa e, por este motivo, a
documentagdo transparente é muito Util para chegar a acordo sobre a identidade da
substancia para o registo conjunto. Cada potencial registante terd de considerar
individualmente os conselhos contidos na parte principal das presentes orientagdes e, em
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seguida, aplicar os mesmos principios coletivamente. Note-se que a agregacao de gamas
de concentracdao no SIP pode conduzir a um perfil com gamas de concentracdao muito
amplas, possivelmente até um ponto em que ja ndo pode ser considerado como uma
substéancia.

Conforme indicado no guia de orientacdo principal, a base para a identificacdao de algumas
substancias UVCB ¢é a fonte e o processo utilizados no seu fabrico e ndo diretamente as
identidades e os intervalos de concentracdao dos seus constituintes. Nestes casos, outros
descritores servem como substitutos para as identidades dos constituintes e as suas
respetivas gamas de concentracdo. Os potenciais registantes podem descrever o processo
de fabrico em termos de fonte e processo, na medida do necessario para identificar a
substancia. A descricdo pode incluir quaisquer parametros/caracterizadores adicionais que
os registantes decidam serem relevantes para a sua identidade da substancia (ver, por
exemplo, Quadro 5 no guia de orientacao principal). Para efeitos do registo conjunto, as
descricdoes sdo partilhadas apenas na medida do necesséario para acordar o ambito da
identidade da substancia UVCB para fins de registo. Os potenciais registantes podem
seguir os principios enunciados nas orientacdes fundamentais, tanto individualmente como
coletivamente. O perfil de identidade da substancia resulta, assim, na comunicacdo
genérica dos parametros da fonte e do processo, de modo a abranger a totalidade das
composicOes dos registantes individuais. Isto € ilustrado esquematicamente em Figura 3.

No caso das substancias identificadas com base na origem e no processo, conforme
indicado no guia de orientagao principal, qualquer alteracao significativa da origem ou do
processo conduzira provavelmente a uma identidade da substéncia diferente que deve ser
registada separadamente. As derrogacdes a este principio significariam que os registantes
podem demonstrar que cada combinacdao de processo/fonte produz composicdes que
podem ser abordadas no mesmo registo conjunto. Pequenas variacdes nos materiais de
origem e nas condicdes dos processos e/ou dos processos podem ser tidas em conta no
perfil da identidade da substancia. Os registantes devem acordar que cada combinacdo de
processos/fonte produz composicdes semelhantes, na medida em que seja pertinente
inclui-las como identidade de uma substancia, e certificar-se de que os dados de perigo
sdo adequados para toda a area de variacao do SIP. Mais especificamente, os registantes
devem poder justificar que o conjunto de dados relativos aos perigos apresentado
conjuntamente é pertinente para todas estas composicdoes ou é adaptado, se for caso
disso, com informagdes apresentadas separadamente para composigoes especificas nos
termos do artigo 11.9, n.% 3, do REACH (autoexclusao).

A fim de demonstrar a relevancia do conjunto de dados para cada combinacdo
processo/fonte, estas combinagdes devem ser documentadas de forma transparente no
perfil de identidade da substancia para documentar os critérios de inclusdo/exclusdo
aplicados aos registantes conjuntos atuais e futuros.

Para outros tipos de UVCB (ver capitulo 4.3.2 das orientacGes de base), os potenciais
registantes podem utilizar uma combinagdo de descritores de composigao e de descritores
adicionais, conforme pertinente. Por exemplo, para alguns produtos oleoquimicos, a
composicdo é variavel devido a variabilidade nas distribuicdes do comprimento da cadeia
alquilica dos constituintes e a distribuicdo do comprimento da cadeia alquilica pode ser um
descritor adicional utilizado na identificagdo. A abordagem adotada pelo FIIS teria de ser
documentada de forma transparente no seu SIP.

3.3 Perfil da identidade da substancia
E da responsabilidade de todos os registantes que apresentem conjuntamente as

informacGes chegarem a acordo sobre os parametros necessarios para a identificacdo da
sua substancia e documenta-los de forma transparente no SIP correspondente. Os desvios
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ou derrogagbes aos principios normais de identidade da substancia adotados
coletivamente terdo de ser documentados de forma transparente. Uma vez que o perfil da
identidade da substancia documenta os critérios de inclusdo/exclusdo, o FIIS teria de
assegurar que os critérios aplicados sdo transparentes e que os dados pertinentes dos
anexos VII a XI recolhidos/gerados abrangem comprovadamente todos os perfis de
composicao acordados.

Se o0s potenciais registantes incluirem individualmente aditivos estabilizadores no contexto
do artigo 3.9, n.° 1, no seu perfil de identidade, as suas identidades e intervalos de
concentracdo devem ser acordados e comunicados de forma transparente no perfil de
identidade da substancia.

Na fase de recolha de dados, seria necessario ter em conta a relevancia dos materiais de
ensaio utilizados para gerar/recolher dados para cumprir os requisitos de informacdo do
anexo VII-XI. A fundamentacdo das conclusGes sobre a sua representatividade para as
composicOes abrangidas pelo SIP teria de ser documentada e incluida no dossié técnico.
Isto seria particularmente relevante para identidades de substancias complexas que
abrangem perfis de composicao alargados.

Os potenciais registantes podem determinar, durante a recolha de dados, que o seu SIP é
demasiado amplo e ndo se adequa ao objetivo de apresentar conjuntamente informagdes
sobre os perigos que sejam representativas da identidade da substancia em causa. Nesse
caso, os potenciais registantes podem decidir dividir o FIIS para tratar separadamente
duas ou mais substancias3®. Cada substéancia teria, entdo, o seu préprio SIP e a sua propria
apresentacao conjunta das informacgdes sobre os perigos, que devem ser especificamente
representativas para a identidade da substancia. Os motivos pelos quais determinadas
informacbes de perigo ndo sdo representativas para determinados parametros da
identidade da substancia tém de ser documentados de forma transparente no SIP para
cada registo separado. Os respetivos potenciais registantes podem também determinar,
nesta fase, que os perfis de composicdao precisam de ser mais refinados com base nos
constituintes e/ou impurezas que desencadeiam a classificacdo e rotulagem, a avaliacao
PBT, etc.

Os potenciais registantes que pretendam juntar-se a outros potenciais registantes, quando
um SIP ja tiver sido acordado por eles e o registo ainda ndo tiver sido apresentado, terdo
de considerar se as suas informacoes de identidade da substancia estdo dentro dos limites
do SIP. Se ndo for o caso, terdo de discutir e acordar com os potenciais registantes se é
necessario alargar o ambito do perfil para incluir o novo membro ou se é necessario
concordar que ndo estd abrangido pelo ambito.

Seria necessaria uma adaptacao do SIP se a substancia a registar pelo potencial registante
tiver pardmetros especificos de identidade da substdncia que possam alterar a
representatividade das informagdes de perigo apresentadas conjuntamente e, por
conseguinte, exigir uma justificacdo especifica (por exemplo, uma impureza especifica,
um racio de composicdo diferente, uma fase diferente, um tamanho de particula diferente,
etc.). Por uma questdo de transparéncia, este parametro tera de ser especificado no perfil
da identidade da substancia.

35 As consideragoes sobre o papel do EINECS no estabelecimento da identidade da substancia no
ambito do REACH podem ser consultadas no documento CARACAL acordado na 4.2 reunido das
autoridades competentes para o REACH e o CRE (CARACAL): CA/74/2009 rev. 2 «Substance
identity and SIEF formation (the role of EINECS)» [Identidade da substéncia e formagao do FIIS (a
fungao do EINECS)].
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Em casos individuais, os registantes potenciais e existentes podem concordar que os dados
de perigo apresentados conjuntamente nao sao fundamentalmente representativos da
substancia do registante potencial devido a pardmetros de identidade da substéncia
divergentes que nao se encontram dentro dos limites do SIP acordados. Nesse caso, o
potencial registante deve apresentar um registo separado, quer juntamente com outros
registantes com uma identidade de substdncia que inclua este parametro, quer
individualmente, se ndao houver outros registantes para a mesma identidade de substancia.

4. Comunicacao do perfil de identidade da substancia no dossié de registo
Quando os potenciais registantes tiverem recolhido/gerado todos os dados exigidos do

Anexo VII-XI para a sua substadncia (ou seja, a etapa 5 em

Figura 2), o pacote de dados esta pronto para ser comunicado no formato IUCLID em
dossiés para apresentacdo a Agéncia (ou seja, a etapa 6 em

Figura 2). Para comunicar o perfil de identidade da substancia no formato IUCLID, o nome
e outros identificadores, a informagao sobre a composicdo e outros parametros, conforme
relevante, sao comunicados nas seccoes 1.1 e 1.2 da IUCLID.

Perfil da identidade da substancia Comunicado na IUCLID

Denominacdo e outros identificadores Seccdo 1.1 de todos os dossiés

informacdes sobre a composicdo e outros | Seccdo 1.2 do dossié de registante
parametros, conforme relevante principal

O nome do SIP e outros identificadores sdo indicados na seccdo 1.1 de todos os dossiés.
O registante principal comunica a informacdo sobre a composicdo do SIP e outros
parametros conforme pertinente na seccdo 1.2 do seu dossié sob a forma de uma
«composicdo-limite da substancia»3¢. O registante principal deve também apresentar
todos os dados pertinentes dos anexos VII a XI nas secgdes 4 a 14 (na auséncia de
autoexclusoes justificadas para um ou mais requisitos de informagao) em nome de todos
0s registantes.

Cada registante (incluindo o registante principal) comunica a informacdo sobre a
composicdo da sua prépria entidade juridica relativa a substancia que fabrica ou importa
especificamente na seccdo 1.2 do seu proprio dossié. Isto significa que o registante
principal comunica tanto as informacdes de composicdo do SIP como as informacdes de
composicdo da sua propria entidade juridica na seccdo 1.2 do seu dossi€, enquanto todos
0s outros registantes comunicam as suas proprias informaces de composigdo especificas.
Cada registo normalizado deve também incluir as informacdes analiticas pertinentes na
seccao 1.4 da IUCLID.

Cada registante deve demonstrar que a informagdo sobre a composi¢cdao das substancias
que fabrica ou importa especificamente é abrangida pelo perfil de identidade da
substéancia, tal como comunicado na «composicdo-limite» e, por sua vez, é abrangida pelos
dados dos anexos VII a XI apresentados no dossié do registante principal (na auséncia de

36 As instrugdes sobre como introduzir a «composicdo secundaria da substancia» podem ser
consultadas no manual «Como preparar os dossiés de registo e PPORD», disponivel em:
http://echa.europa.eu/manuals.
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autoexclusdes justificadas).

As instrucdes técnicas sobre como comunicar informacdes sobre a composicao no formato
IUCLID estdo disponiveis nos manuais IUCLID (http://echa.europa.eu/manuals).

Figura 2 (pagina seguinte): Uma visdo geral esquematica das etapas que os potenciais
registantes percorrem desde a determinacao das suas obrigacoes de registo (1) até a
definicdo do seu SIP (4) e, por fim, a apresentacao dos seus registos em cumprimento
formal das obrigacdes de registo das suas substancias (8).
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A Entidade Juridica (LE) 1 fabrica «A»
nas seguintes purezas: A Entidade Juridica (LE) 2
fabrica «A» nas seguintes purezas:

-80%A,5%B,5%C,10% D
-85%A,25%8B,25%C,10%D
-95%A,5%D

-80%A,5%E,5%F,10%G
-85%A, 15 %B

-95%A,5%G
-99,9 % A, 0,01 % B/C/D
-85%A,15%G
-85%A,2,5%B,2,5%C,10%D

) )

A Entidade Juridica (LE) 3
fabrica «A» nas seguintes purezas:

-80%A,5%B,15%C
-85%A,5%B,5%C,5%F

-85%A,15%C

¥

Todos os resultados devem ser registados

Cada resultado satisfaz a definigdo de substancia nos termos do artigo 32, n2 1

¥

Utilizar as principais orientagdes relativas a identificagdo da substancia para determinar a identidade da substancia a registar

L 2

A >80 % (m/m) em todas as composicdes

| ¥

Pode ser definida como substancia monoconstituinte bem definida com a identidade «A»

v )

v

Denominagdo da substancia e outros
identificadores determinados pela LE 1: «A»

Informagao composigdo substancia LE:
80-100% A
0-15%8B
0-5%C
0-10% D

\ 4

Denominagdo da substancia e outros
identificadores determinados pela LE 2: «A»

Informagdo composigdo substancia LE:
80-100% A
0-5%E
0-5%F
0-15%G

Denominagdo da substancia e outros
identificadores determinados pela LE 3: «A»

Informagdo composi¢ao substancia LE:
80-100% A
0-5%B
0-15% C
0-5% F

\ 4

\ 4
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B Determinagdo e cumprimento de obrigagoes de
apresentagdo conjunta

Todas as LE que tenham identificado a sua substancia como
«A» compilam a informagao sobre a composi¢ao da sua
substancia e chegam a acordo quanto a informacgao sobre a
composicdo da identidade da substancia para fins de registo
conjunto

Informagdo Informagdo Informagdo
composigao composigdo composigdo
substancia LE 1: substancia LE 2: substancia LE 3:
80-100 % A 80-100 % A 80-100 % A
0-15% B 0-5%E 0-5%B
0-5%C 0-5%F 0-15%C
0-10% D 0-15%G 0-5%F

m Perfil da identidade da substancia
SIP
acordado por todos os registantes da
identidade da substancia para fins de registo

Denominagdo e outros
identificadores « A»
Informagdo composigdo da
substancia:
80-100% A
0-15% B
0-15% C
0-10% D
0-5%E
0-5%F
0-15% G

)

-

B Recolha/producio de dados a que se refere o
Guia de orientagao sobre RI&ASQ

Objetivo: compilar uma base de dados fisico-quimicos,
toxicoldgicos e ecotoxicoldgicos sobre a identidade da
substancia de forma a que seja possivel determinar o
perfil de perigo de todos os resultados abrangidos pelo
registo da substancia e propor MGR adequadas

O FIIS repete as composi¢des do SIP necessarias sobre
aidentidade da substancia para fins de determinagdo
de dados em falta, proposta de ensaios, selegdo de
materiais de ensaio, avaliagdo PBT, classificagdo e
rotulagem, etc.

Comunicagdo no formato da IUCLID

O pacote de dados (exigidos nos anexos VIl a XI) que abrange o SIP esta pronto para apresentacdo pelo Registante Principal (RP), que atua em nome de todos os registantes

(na auséncia de autoexclusdes justificadas)

* O RP comunica a informacgdo sobre a composi¢do da substancia juntamente com os dados correspondentes dos anexos VIl a Xl no se u dossié

» Cada corregistante comunica a informagado especifica da composicdo da substancia da sua Entidade Juridica no seu prdprio dossié

Os dossiés sdo apresentados através do REACH-IT em cumprimento formal das obrigagdes de registo para todos os resultados da etapa 1

Apresentagdo do dossié através do REACH-IT

. 4

@ Dossiés de substancias registadas incluidos na base de dados de registo

= O SIP refere-se agora a denominagdo e a outros identificadores e a informagdo da composicdo de uma substancia registada para a qual esta disponivel na base de dados
um pacote de dados que correspondem aos anexos VIl a Xl

* Todos os resultados da etapa 1 no contexto do SIP estdo abrangidos pelo pacote de dados fisico -quimicos, toxicoldgicos e ecotoxicoldgicos

= Todas as informacdes estdo disponiveis no sitio Web de divulgacdo da ECHA
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Figura 3: Esquema ilustrativo da definicao de um SIP (etapa 4 da figura 2) para uma substancia do tipo UVCB identificada com base em
descritores de origem e de processo da entidade juridica individual e em descricoes de processo.

Entidade juridica 1 Entidade juridica 2 Entidade juridica 3
Descrigdo Descri¢do Descrigdo
do processo de fabrico 1 do processo de fabrico 2 do processo de fabrico 3
e e e
Informagao sobre composicio Informagdo sobre composicéo Informag3o sobre composicio
da substéncia 1 da substancia 2 da substancia 3
| J
|

Perfil da identidade da substancia

|
I 1
Denominagdo e outros Descrigao da substancia
identificadores dos processos de fabrico
(com base na origem e no e
processo) Informagao relativa a composi¢do da substancia
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