Una propuesta de enfoque por categorias sobre los derivados del
alcohol Exxal TM para su evaluacion con el fin de cumplir los criterios
de surfactante de liberacion directa de Safer Choice.

Resumen ejecutivo

Los surfactantes de liberacidn directa de la opcién mas segura cumplen criterios medioambientales
mejorados para abordar el potencial de contacto inmediato con la vida acudtica. Estos criterios son los
establecidos por la EPAL. ExxonMobil ha emprendido una amplia estrategia interna de pruebas
medioambientales para los derivados etoxilados de nuestros alcoholes Exxal TM con el fin de
proporcionar una caracterizacién detallada de sus perfiles medioambientales y apoyar a los clientes
de estos productos en una amplia gama de aplicaciones. Cuando no existen datos de pruebas,
nuestros toxicélogos ambientales han desarrollado modelos sofisticados y estrategias de ponderacion
de evidencias para predecir una serie de propiedades ambientales (incluida la biodegradabilidad y el
peligro ecotoxicoldgico) de estas sustancias.

En base a sus propiedades medioambientales, los surfactantes etoxilados a base de alcohol Exxal
cumplen los Criterios de Liberacion Directa de Safer Choice de EPA dentro de rangos especificos de
etoxilacién.

Teniendo en cuenta el modelado, los datos de prueba existentes y las relaciones de actividad de
estructura bien establecidas, ExxonMobil propone que los siguientes derivados etoxilados (EO)
cumplan los criterios de la EPA. La aceptabilidad de las categorias propuestas estd siendo revisada
actualmente por el Programa Safer Choice:

Exxal™ 8 con 20EO a 4EO cumple los criterios y potencialmente baja hasta 1EO.
Exxal™ 9 con 20EO a 7EO cumple los criterios y potencialmente baja hasta 3EO.
Exxal™ 10 con 20EO a 9EO cumple los criterios y potencialmente baja hasta 5EO.
Exxal™ 11 con 20EO a 7EO cumple los criterios y potencialmente baja hasta 6EO.
Exxal™ 13 con 20EO a 12EO cumple los criterios y potencialmente baja hasta 11EO.
Resulta de interés, que un surfactante etoxilado que utiliza una convencién de nomenclatura

vinculada a Exxal™ 13 (Alcoholes, C11-14- iso-, ricos en C13, etoxilados CAS# 78330-21-9) ya figura
en la Lista de Ingredientes Quimicos Mas Seguros (SCIL).

L https://www.epa.gov/saferchoice/standard#directrelease



Vision general de alto nivel de los datos que respaldan que los
derivados etoxilados del alcohol Exxal™ cumplen los actuales criterios
de liberacidn directa de Safer Choice?

Las variaciones en la longitud de las cadenas de carbono, el nimero de unidades de etoxilo (EO) y el
grado de ramificacion pueden tener un impacto en el desempefio y las propiedades
medioambientales de los surfactantes de etoxilato de alcohol (AEO). Las moléculas ideales para la
designacién de la opcidon mas segura deben ser altamente degradables con una baja toxicidad en el
medio acudtico. Aunque no se dispone de conjuntos de datos exhaustivos para todos los compuestos
homdlogos o mezclas de AEO, se han desarrollado anteriormente relaciones estructura-actividad
(SAR) que pueden predecir con exactitud estas propiedades. (Tabla 1).

Tabla 1 - Relacion estructura-actividad para atributos clave de los alcoholes etoxilados y
propiedades medioambientales.

Propiedad

Modelo

Produccion

Referencia

Biodegradabilidad

BioWIN v4.10 (BioWin

1-7, Prediccion de RBD)

Biodegradabilidad lista
(Categorical)

EPA DE EE.UU., 2020

Catalogic v.5.11
(Modelo cinético 301F)

Biodegradabilidad lista
(cuantitativa)
Vida media primaria (agua)

Dimitrov et al., 2011

Toxicidad
acuatica

Modelo de Lipido
Objetivo (TLM)

L/EC50 y ChV (peces,
invertebrados, algas)

Di Toro et al.
2000a,b; Bragin et
al., 2019*

ECOSAR V2.0

L/EC50 y ChV (peces,
invertebrados, algas)

EPA DE EE.UU., 2020

Bioaccumulation

BCFBAF (BCF/BAF de
nivel tréfico superior
por Arnot-Gobas)

BCF y BAF (organismos acuaticos
de bajo, medio y alto nivel trdfico,
incluido el metabolismo)

Regresion del BCF

BCF (peces; sin metabolismo)

EPA DE EE.UU., 2020

*Aplicacién del TLM especificamente para los etoxilatos de alcohol.

Combinando las relaciones estructura-actividad conocidas con los datos existentes y el conocimiento

de la estructura quimica, el mecanismo y los efectos, se puede desarrollar un enfoque de ponderacion
de las evidencias para el llenado de los vacios de datos y tomar decisiones informadas en cuanto a las
propiedades medioambientales de una amplia gama de productos OEA.

2| 3 decision final esta sujeta a la aprobacién de EPA



Tabla 2 - Perfil de toxicidad aguda de etoxilatos de alcoholes Exxal TM de 1EO a 20EQ
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En general, existe una relacion predecible entre la toxicidad acudtica aguda y la toxicidad acudtica
crénica para los productos quimicos orgdnicos (es decir, los productos quimicos que tienen una alta
toxicidad acuatica aguda también tienen una alta toxicidad acuatica crdnica). Dado que los datos sobre
toxicidad acuatica aguda son mas faciles de obtener, los Criterios de la Opcién Mas Segura utilizan
estos datos para seleccionar las sustancias quimicas que pueden ser tdxicas para la vida acuatica
(véanse las secciones 5.9 y 6.8 de los Criterios Basicos de Safer Choice Master Criteria para Safer
Ingredientes Mas Seguros). Segun las orientaciones verbales del personal pertinente de EPA, los datos
crénicos no son un requisito absoluto, y por lo general, la toxicidad crénica se estima como aguda/10.
Mediante la aplicacion de esta regla, se estima que las sustancias con >10 ppm (partes por millén) para
la toxicidad acuatica aguda superaran el umbral de >1 ppm (partes por millén) para la toxicidad crénica.
Esta suposicion es bastante conservadora, ya que se ha realizado un trabajo significativo para
establecer las proporciones agudas a cronicas (ACR) para los productos quimicos organicos neutros
(ACR =5,22), cuyo dominio incluye los alcoholes de origen AEO (Di Toro et al., 2000a,b; McGrath et al.,
2009; Redman et al., 2012; Redman et al., 2017; McGrath et al., 2018). Recientemente se ha
demostrado que esto predice de forma conservadora la toxicidad crénica de los etoxilatos de alcohol
(AEO), especificamente (Bragin et al., 2019).

El perfil de biodegradabilidad de nuestros AEO ramificados estd bien respaldado por una amplia gama
de pruebas de biodegradacion de sustancias especificas (Bragin et al., 2019).


https://www.epa.gov/saferchoice/safer-choice-master-criteria-safer-chemical-ingredients
https://www.epa.gov/saferchoice/safer-choice-master-criteria-safer-chemical-ingredients

Tabla 3 - Perfil de biodegradacion de etoxilatos de alcoholes ExxalTM de 1EO a 20EO
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Se han generado datos BCF (Camenzuli et al., 2019) para varios alcoholes de origen iso-ramificados
(C10, 12 y 13) asi como datos BMF (Gobas et al., 2020) para alcoholes iso-ramificados C10y C13 y un
etoxilato ramificado C11-3EO. Los valores del BCF y del BMF para estas sustancias son muy bajos (BCF
normalizado por lipidos al 5% oscila entre 12 - 77 L/kg-pc para los alcoholes de origen, los valores del
BMF oscilan entre 0,001 - 0,003 para los alcoholes de origen y el etoxilato de C11-3EQ) y respaldan
trabajos anteriores que demuestran el bajo potencial de bioacumulacién y el rapido metabolismo de los
AEO en organismos acuaticos (Tolls et al., 2000 y Belanger et al., 2009). Ademas, los BCF QSARs estdn
en buena concordancia para los etoxilatos de alcohol y sus alcoholes de origen, prediciendo un bajo
potencial de bioacumulacién (Arnot & Gobas, 2003; Arnot & Gobas 2006). Aunque los criterios de Safer
Choice no consideran explicitamente los datos BMF, esta informacion deberia considerarse una linea de
evidencia adicional de nivel superior para apoyar el bajo potencial de bioacumulacién/bioconcentracion
de compuestos escasamente solubles o altamente hidrofdbicos para los que la ruta dietética de
exposicion puede considerarse importante (Gobas et al., 2020). Estas lineas independientes de
evidencia respaldan firmemente una conclusion basada en el peso de la evidencia sobre el bajo
potencial de bioacumulacién de OEA en el medio acuatico.



Tabla 4 - Factor de bioconcentracion (BCF)/factor de bioacumulaciéon (BAF) para los
etoxilatos de alcoholes Exxal TM de 1EO a 20EO
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La recopilaciéon de estos datos proporciona las siguientes predicciones para cumplir con los criterios
de liberacién directa de opcién mds segura de EPA.

Tabla 5 - Gama de etoxilatos de alcoholes ExxalTM que se prevé cumplan los criterios de
Safer Choice Direct y el nivel de confianza.
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