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A_1：多くの実験データから算出されたAp値から妥当性のある拡散係数 

 

B_1：化学物質データベースに収録されているPowと疑似溶媒データベース   

   に登録された計算式から妥当性のある分配係数が得られる。 
 

   移行量としてUpper、Realisticの２種類の値が得られる。 

SML6を使ってFCM（食品接触材料）から食品疑似溶媒の溶出量(移行量)を算出する場合。計算に 

必要なファクターとしてA：拡散定数とB:分配係数の2項目があります。。 

A,項目にはA_1、A_2、A_3、B項目にはB_1、B_2、B_3のレベルがあることになります。 
 
A）FCM（ポリマー）に含まれる添加剤など化学物質のポリマー内での拡散定数は 

  A_1：ポリマー特定係数 Ap_Value (Piringer定数）から拡散係数を算出。 

  A_2：ポリマー特定係数が存在しない場合 ⇒ガラス転移点温度TgからAp_Valueを推定。 

  A_3：（実測値から拡散係数を求める方法 ） 

 

B）ポリマーと食品疑似溶媒の境界面における分配係数Kpは通常は1~1000の範囲になります。 

  B_1：オクタノール・水の分配係数Powから化学物質と疑似溶媒間のKp値を算出。 

  B_2：ポリマー中の化学物質の溶解度と疑似溶媒中の化学物質の溶解度の比からKp値を算出。 

  B_3：Kp値(1 ~1,000）をなんらかの知見から推定して設定する場合。 

 

 大方のSML6ユーザにとってはA_1、A_2とB_1,B_3の4通りの使い方になります。 
 

 言い換えるとSML6ユーザは下段の3通りの使い方になることになります。    

 

 A_1とB_1の組合せで計算条件が設定可能な場合  簡単に移行量計算の条件設定が可能 

 A_2とB_1の組合せで計算条件を設定する場合 簡単に条件設定が可能だですが予測精度に少し難あり 

 A_1,A_2とB_3の組合せで計算条件を設定する場合  Kp値の設定には情報収集が不可欠です。 

A_1：多くの実験データから算出されたAp値から妥当性のある拡散係数 

 

B_3：疑似溶媒によってはPowの計算ができない場合 

   それぞれの溶解度が得られるならばKp値の設定可能 

   Kp値(1 ~1,000）をなんらかの知見から推定して設定する場合。 

A_2：Ap値とガラス転移点温度の関係から精度は低下するがAp値を推定 
   （Ap値が得られない場合のSML6が提案する打開策） 

B_1：化学物質データベースに収録されているPowと疑似溶媒データベースに 

   登録された計算式から妥当性のある分配係数が得られる。 
    

   移行量としてUpper、Realisticの２種類の値が得られる。 
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A_1  カテゴリーの簡単に移行量計算の条件設定が可能な“AP_Value のあるポリマー” 
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溶解度に関する情報はSML6のデータ

ベースには含まれていません。 
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A_2カテゴリー：Ap_Valueがないポリマーはガラス転移点温度からAp_Valueを推定する。 

下段の表はAp_Valueのないポリマーです。 

 

ただしガラス転移点温度の情報は欠落があり、完成した表ではありません。 

ガラス転移点温度はSML6のポリマーデータベースに掲載されて 

いない場合があります。この場合は別途、移行計算の対象となるポリマーに 

ついて調査をお願いします。 

移行量計算の対象となるポリマーでデータベース（1958件）とは 

別途、自前のデータベースを作成されることをお勧めします。 

後日、SML6のUserDBに書き込み、編集すれば効率的に入力作業が 

できるようになります。 

 

A_3とB_3の組合せカテゴリーではSML6ユーザはどうのように対応できるでしょうか？ 

足後の手段は最小限の実測値からFitting_moduleオプションソフトウエアにより拡散係数と分配係数

（Ap_ValueとKpf）を算出します。 
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解析条件はSML6解析画面からも読み

取れますが、報告書にも詳細に記録

されます。 
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さまざまな組み合わせカテゴリーで移行量の結果を報告書として出力したとき、報告書には設定条件が詳細
に記録されています。下記報告書の赤字部分を参照してください。 

ポリマーと疑似溶媒エタノール50%の分配係数は上限値を採用 

疑似溶媒と化学物質のKp値は 

ポリマーの拡散係数はAp値をベース 

ポリマー（PS）の拡散係数はAp値をベースとし、上限値を採用 

SML6のデータベースからPow値を設定したことを示す表記 
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