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室内空気汚染化学物質対策の推進に資する総合的研究 

室内空気環境汚染化学物質の曝露濃度予測 

 

研究分担者 伊藤一秀 九州大学総合理工学研究院 教授 

 

 

研究要旨： 

本申請課題(分担)では，分担課題として，初期リスク評価の時点で，吸入曝露のデータが得られない化

学物質への対応を前提として，経気道曝露量・曝露濃度の推定方法の確立を目的とする．特に室内空気

中の代表位置における化学物質濃度の情報から実際の居住者の経気道曝露量を定量的に推定する一連

の数値解析技術を開発する． 

 

 

A. 研究目的 

室内空気環境中には多様なガス状汚染物質の存

在が確認されているが，新建材の導入や居住者に

よる持ち込み等により放散源が多様であることか

ら，健康影響が懸念される全ての化学物質を事前

に特定し，規制することは容易ではない．そのた

め，特に未規制の化学物質による健康影響が懸念

される場合には，迅速に初期リスク評価を実施す

るための技術基盤の確立が重要である． 

本研究は 2023 年度までに実施された先行研究

課題「室内空気汚染化学物質の標準試験法の開発・

規 格 化 お よ び 国 際 規 制 状 況 に 関 す る 研 究

（21KD2002）プロジェクトの成果である数値気

道モデルと生理的薬物動態(PBPK)モデルを統合

した数値人体モデルの基盤技術を基に，室内空気

環境中に存在が確認されている未規制の化学物質

までを対象として，経気道曝露リスク評価のため

の局所生理的薬物動態 (PBPK)モデルのモデルパ

ラメータを同定し整理すると共に，経気道曝露シ

ミュレーションの予測精度向上に取り組むことを

目的とする．研究初年度(2024 年度)は，27 種類の

化学物質を対象としたが，本年度(2025 年度)は対

象を拡大し，合計 62 種類の化学物質を対象として

PBPK モデルパラメータを整備した．その上で，

数値気道モデルと PBPK モデル，計算流体力学

(CFD)を連成した感度解析を実施した． 

 

B. 研究方法 

経 気 道 曝 露 予 測 の た め の 生 理 的 薬 物 動 態

(PBPK)モデルは 2024 年度に作成した数値気道モ

デル粘膜上皮界面に適用する局所 PBPK モデルと

同一である．気道内は計算流体力学 CFD 解析によ

り対象化学物質の移流拡散を解析した上で，気道

粘膜上皮層に対する吸着フラックスを質量保存則

を満たすよう解析し，PBPK モデルの入力条件と

する． 

室内環境中でのガス状化学物質による経気道曝

露は，室内化学物質放散源から室内気流による移

流拡散を経て，人体呼吸域に輸送された後，鼻呼

吸もしくは口呼吸により呼吸器系に輸送され，気

道粘膜上皮層へ吸着，もしくは下気道(肺胞領域)

で吸収される，複雑で非線形の輸送プロセスを経

由する．これまでの曝露リスク評価の際には，人
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体呼吸域の化学物質濃度もしくは鼻孔位置の濃度

を参照濃度として入力するモデルが過半であった

が，これらの濃度はリスク評価上，外部境界濃度

となる．更に精緻な曝露リスク評価を実施するた

めには，気道粘膜上皮細胞に対する化学物質吸着

フラックスや平衡濃度を推定する必要があり，こ

れらの濃度は内部境界濃度となる． 

経気道曝露評価に関する内部境界濃度の精緻な

予測のためには，気道内流体解析･化学物質輸送解

析の壁面境界条件を高精度化する必要があり，す

なわち，局所生理的薬物動態(PBPK)モデルの適用

と化学物質種類毎に個別のモデルパラメータセッ

トを準備する必要がある． 

 

(a) 数値気道モデル 

 

(b) 気道界面に適用する PBPK モデル 

図 1 経気道曝露評価のための数値気道モデルと

局所 PBPK モデル 

 

本研究では，図 1 に整理した経気道曝露用数値

気道モデルと局所 PBPK モデルを多様な化学物質

に適用するため，昨年度(2024 年度)に引き続き，

合計 62 種類の化学物質を対象として PBPK モデ

ルパラメータを整備した． 

 

C. 研究成果 

経気道曝露評価のための局所 PBPK モデルは以

下に示す輸送方程式と界面境界条件にて構成され

る．化学物質に依存する式中の拡散係数，分配定

数(𝑫𝒎, 𝑫𝒂, 𝑫𝒕, 𝑫𝒃, 𝑷𝒎𝒂, 𝑷𝒐𝒘, 𝑷𝒕𝒎, 𝑷𝒃𝒂)を文献デー

タならびに理論式より同定作業を行った．PBPK

モデルパラメータの同定結果を表１に示す． 

 

気道内の化学物質輸送(スカラ)方程式 

𝜕𝐶𝑎
𝜕𝑡

+
𝜕𝑈𝑖𝐶𝑎

𝜕𝑥𝑖
=

𝜕

𝜕𝑥𝑖
{(𝑫𝒂 +

𝜈𝑡
𝜎𝑡
)
𝜕𝐶𝑎
𝜕𝑥𝑗

} 

気道･粘液層界面でのフラックス保存式 

−𝑫𝒂

𝜕𝐶𝑎(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=0

=  −𝑫𝒎

𝜕𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=0

 

界面濃度の Partitioning (吸着等温線) 

𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)|𝑦=0 = 𝑷𝒎𝒂𝐶𝑎(𝑦, 𝑡)|𝑦=0  

粘液層での化学物質輸送 

𝜕𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑡
= 𝑫𝒎

𝜕2𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦2
 

界面でのフラックス保存式 

−𝑫𝒎

𝜕𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=𝐻𝑚

=  −𝑫𝒕

𝜕𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=𝐻𝑚

 

界面濃度の Partitioning (吸着等温線) 

𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)|𝑦=𝐻𝑚 = 𝑷𝒕𝒎𝐶𝑚(𝑦, 𝑡)|𝑦=𝐻𝑚   

粘膜上皮細胞組織内での化学物質輸送 

𝜕𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑡
= 𝑫𝒕

𝜕2𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦2
 

界面でのフラックス保存式 

Airflow

Chemical

CFD PBPK model

Sub
Epithelium

Epithelium

Mucus

Air
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−𝑫𝒕

𝜕𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=𝐻𝑚+𝐻𝑡

=  −𝑫𝒃

𝜕𝐶𝑏(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=𝐻𝑚+𝐻𝑡

 

界面濃度の Partitioning (吸着等温線) 

𝐶𝑏(𝑦, 𝑡)|𝑦=𝐻𝑚+𝐻𝑡 = 𝑷𝒃𝒕𝐶𝑡(𝑦, 𝑡)|𝑦=𝐻𝑚+𝐻𝑡   

上皮下細胞組織内での化学物質輸送 

𝜕𝐶𝑏(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑡
=
𝑄𝑏
𝑉𝑏

𝐶𝑏(𝑦, 𝑡) + 𝑫𝒃

𝜕2𝐶𝑏(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦2
  

界面でのフラックス保存式 

−𝑫𝒃

𝜕𝐶𝑏(𝑦, 𝑡)

𝜕𝑦
|
𝑦=𝐻𝑚+𝐻𝑡+𝐻𝑏

= 0 

ここで，𝑈𝑖はアンサンブル平均風速，𝜈𝑡は渦粘性係

数，𝜎𝑡は乱流シュミット数，C𝒂, C𝒎, C𝒕, C𝒃,は各々空

気中，粘液中，粘膜上皮細胞組織中，上皮下細胞組

織中の化学物質濃度，𝑫𝒂, 𝑫𝒎, 𝑫𝒕, 𝑫𝒃,は各々空気中，

粘液中，粘膜上皮細胞組織中，上皮下細胞組織中

の拡散係数，𝑷𝒎𝒂, 𝑷𝒕𝒎, 𝑷𝒃t は各々空気中-粘液，粘

表 1-1 同定した PBPK モデルパラメータ(62 種類) 

 

 

PBPK physiochemical parameters Ethanol 2-Propenal Acetone Acetic acid
Isopropyl

Alcohol
2-Butanone

Ethyl

formate

Chemicals Composition C2H6O C3H4O C3H6O C2H4O2 C3H8O C4H8O C3H6O2

CAS Number 64-17-5 107-02-8 67-64-1 64-19-7 67-63-0 78-93-3 109-94-4

Molecular Weight (MW) 46.07 56.07 58.08 60.05 60.10 72.11 74.08

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.124 0.112 0.106 0.104 0.103 0.091 0.101

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 1.3E-05 1.2E-05 1.2E-05 1.1E-06 1.1E-05 1.0E-05 1.1E-05

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 4.4E-06 4.1E-06 3.8E-06 3.6E-07 3.7E-06 3.4E-06 3.6E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 2.5E-06 2.4E-06 2.3E-06 2.3E-06 2.3E-06 2.2E-06 2.2E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 5.6E-03 3.0E-01 4.4E-02 1.2E+05 2.0E-02 7.0E-02 2.2E-03

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 8.2E-01 8.3E-01 8.2E-01 8.2E-01 8.3E-01 8.3E-01 8.3E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) -0.31 -0.01 -0.24 -0.17 0.05 0.29 0.23

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 5.00E-06 1.22E-04 3.50E-05 1.00E+02 8.10E-06 5.69E-05 1.60E-06

PBPK physiochemical parameters Ethyl Ether 1-Butanol
2-Propanol,

2-methyl-

1-Propanol,

2-methyl-

Acetic acid,

hydroxy-

Propylene

Glycol

2,3-

Butanedione

Chemicals Composition C4H10O C4H10O C4H10O C4H10O C2H4O3 C3H8O2 C4H6O2

CAS Number 60-29-7 71-36-3 75-65-0 78-83-1 79-14-1 57-55-6 431-03-8

Molecular Weight (MW) 74.12 74.12 74.12 74.12 76.05 76.10 86.09

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.085 0.090 0.089 0.090 0.103 0.098 0.089

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 9.4E-06 1.0E-05 9.9E-06 1.0E-05 1.8E-05 1.2E-05 1.1E-05

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 3.1E-06 3.4E-06 3.3E-06 3.3E-06 0.0E+00 3.8E-06 0.0E+00

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 2.2E-06 2.2E-06 2.2E-06 2.2E-06 2.1E-06 2.1E-06 2.1E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 1.5E+00 9.2E-03 8.8E-03 1.0E-02 4.2E+05 9.9E-06 1.9E+02

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 8.5E-01 8.5E-01 8.3E-01 8.4E-01 8.3E-01 8.2E-01 8.2E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 0.89 0.88 0.35 0.76 -1.1 -0.92 -1.34

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 1.23E-03 8.81E-06 9.05E-06 9.78E-06 2.80E+02 1.29E-08 1.40E-01

PBPK physiochemical parameters

Acetic acid

ethenyl

ester

Ethyl

Acetate

1,3-

Dioxane
Acetoin

Pyrazine,

methyl-

Disulfide,

dimethyl
Furfural

Chemicals Composition C4H6O2 C4H8O2 C4H8O2 C4H8O2 C5H6N2 C2H6S2 C5H4O2

CAS Number 108-05-4 141-78-6 505-22-6 513-86-0 109-08-0 624-92-0 35796

Molecular Weight (MW) 86.09 88.11 88.11 88.11 94.11 94.20 96.09

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.085 0.090 0.099 0.095 0.091 0.089 0.085

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 1.0E-05 9.7E-06 1.1E-05 1.0E-05 1.0E-05 1.0E-05 1.1E-05

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 3.3E-06 3.2E-06 3.7E-06 3.5E-06 3.4E-06 3.4E-06 3.3E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 2.1E-06 2.0E-06 2.0E-06 2.0E-06 2.0E-06 2.0E-06 2.0E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 7.0E-01 1.7E-01 4.5E+03 7.7E+03 1.2E+04 9.1E+00 1.0E+03

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 8.4E-01 8.4E-01 8.2E-01 8.2E-01 8.3E-01 1.1E+00 8.3E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 0.73 0.73 -0.11 -0.15 0.2 1.77 0.41

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 5.11E-04 1.34E-04 1.80E+00 3.10E+00 4.90E+00 5.80E-03 8.40E-01
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液-粘膜上皮細胞組織，粘膜上皮細胞組織-上皮下

細胞組織の分配定数，𝑄𝑏は上皮下組織の血流量，

𝑉𝑏は上皮下組織体積を示す． 

また，図１に示した数値気道モデルと PBPK モ

デルを汎用的な流体シミュレーションソフトに実

装し，非定常の口呼吸を想定した条件で数値気道

モデル内の非定常流れ場解析を行った上で，PBPK

モデルと連成解析を行うことで気道･粘液層界面

濃度分布の時間変化を解析した結果を図 2 に示す． 

 

D. 考察 

PBPK モデルのモデルパラメータは化学物質の

種類によりその値は大きく変化するため，基本的

には化学物質毎にデータベース構築が必要となる．

空気中の拡散係数と細胞中の拡散係数には一定の

相関関係が確認されるものの，気相(空気)－粘液

の分配定数(Partitioning Coefficient)は化学物質

の種類に応じて大きくその値が変化している． 
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これらの PBPK モデルパラメータデータベース

は，CFD-PBPK 解析モデルの境界条件として読み

込み可能な書式で一連の数値解析モデルに実装を

完了している．図 2 には気道モデル内化学物質濃

度分布の予備的な解析結果を示しているが，口呼

吸に伴い気道内に輸送された化学物質が気道･粘

液層界面で非定常・不均一な濃度分布を形成する

様子が確認できる．気道内での化学物質吸収は均

一ではなく，化学物質種類の他，複雑な気道内腔

形状と流れ場形成に依存して化学物質吸着が局所

的に大きくなる領域が存在する． 

 

表 1-2 同定した PBPK モデルパラメータ(62 種類) 

 

 

PBPK physiochemical parameters

2,3-

Pentanedio

ne

2-Hexanone

Propanoic

acid, ethyl

ester

1-Hexanol
Benzaldehy

de

2-

Furancarbox

aldehyde, 5-

methyl-

n-

Hexylmeth

ylamine

Chemicals Composition C5H8O2 C6H12O C5H10O2 C6H14O C7H6O C6H6O2 C7H17N

CAS Number 600-14-6 591-78-6 105-37-3 111-27-3 100-52-7 620-02-0 35161-70-7

Molecular Weight (MW) 100.12 100.16 102.13 102.80 106.13 110.11 115.22

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.086 0.078 0.083 0.069 0.074 0.082 0.072

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 9.7E-06 8.8E-06 9.1E-06 8.4E-06 9.5E-04 9.5E-06 8.4E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 3.2E-06 2.9E-06 3.0E-06 2.8E-06 3.2E-04 3.2E-06 2.8E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 2.0E-06 2.0E-06 1.9E-06 1.9E-06 1.9E-06 1.9E-06 1.9E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 1.5E+02 1.9E+02 4.6E+03 1.6E-02 3.5E-02 1.2E+04 8.7E+01

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 8.2E-01 9.2E-01 8.9E-01 1.3E+00 9.4E-01 9.0E-01 1.8E+00

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) -0.36 1.38 1.21 2.03 1.48 1.28 2.37

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 1.30E-01 1.70E-01 4.70E+00 1.71E-05 2.67E-05 4.70E+00 3.50E-02

PBPK physiochemical parameters
Isobutyl

acetate

Acetic acid,

butyl ester

Propanoic

acid, 2-

methyl-,

ethyl ester

Ethane,

1,1-

diethoxy-

Phenylethyl

Alcohol

1-Octen-3-

ol

1-Butanol,

3-methyl-,

acetate

Chemicals Composition C6H12O2 C6H12O2 C6H12O2 C6H14O2 C8H10O C8H16O C7H14O2

CAS Number 110-19-0 123-86-4 97-62-1 105-57-7 22258 3391-86-4 123-92-2

Molecular Weight (MW) 116.16 116.16 116.16 118.17 122.16 128.21 130.18

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.076 0.076 0.077 0.076 0.072 0.064 0.064

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 8.4E-06 8.4E-06 8.5E-06 8.4E-06 8.4E-06 7.3E-06 7.9E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 2.8E-06 2.8E-06 2.8E-06 2.8E-06 2.8E-06 2.4E-06 2.6E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 1.9E-06 1.9E-06 1.9E-06 1.9E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 4.4E+01 4.9E+01 1.8E+01 3.0E+02 2.0E+00 8.5E+02 5.8E+01

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 1.1E+00 1.1E+00 1.1E+00 8.6E-01 9.1E-01 3.0E+00 1.9E+00

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 1.78 1.82 1.76 1.01 1.36 2.73 2.42

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 3.70E-02 4.30E-02 1.50E-02 1.20E-01 2.00E-03 9.10E-01 5.30E-02

PBPK physiochemical parameters
Formic acid,

hexyl ester

1-Butanol,

2-methyl-,

acetate

Acetic acid,

pentyl ester
o-Cymene p-Cymene

Benzaldehy

de, 4-

methoxy-

Benzoic

acid, methyl

ester

Chemicals Composition C7H14O2 C7H14O2 C7H14O2 C10H14 C10H14 C8H8O2 C8H8O2

CAS Number 629-33-4 624-41-9 628-63-7 527-84-4 99-87-6 123-11-5 93-58-3

Molecular Weight (MW) 130.18 130.19 130.19 134.22 134.22 136.15 136.15

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.068 0.076 0.068 0.067 0.053 0.066 0.072

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 7.9E-06 8.1E-06 7.8E-06 7.8E-06 7.3E-06 8.0E-06 8.9E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 2.6E-06 2.7E-06 2.6E-06 2.6E-06 2.4E-06 2.7E-06 3.0E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 2.0E+01 1.8E+01 3.4E+01 3.2E+00 1.5E+01 2.0E+04 2.9E+02

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 3.4E+00 1.7E+00 1.6E+00 2.9E+01 5.1E+01 1.1E+00 1.3E+00

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 2.8 2.36 2.3 3.84 4.1 1.76 2.05

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 8.00E-03 7.40E-03 3.30E-02 1.30E-03 1.10E-02 2.40E+01 2.60E-01
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E. 結論 

研究二年目の 2025 年度は，合計 62 種類の化学

物質を対象として PBPK モデルパラメータを同定

し，一覧表として整備すると共に，CFD-PBPK 解

析モデルに実装した． 

 

F. 健康危険情報 

(総括研究報告書に纏めて記入) 

 

G. 研究発表 

表 1-3 同定した PBPK モデルパラメータ(62 種類) 

 

 

PBPK physiochemical parameters
.beta.-

Myrcene

.beta.-

Ocimene

trans-.beta.-

Ocimene

3-Hexen-1-

ol, acetate,

(E)-

Hexanoic

acid, ethyl

ester

Acetic acid,

hexyl ester

Ethanedioic

acid, diethyl

ester

Chemicals Composition C10H16 C10H16 C10H16 C8H14O2 C8H16O2 C8H16O2 C6H10O4

CAS Number 123-35-3 13877-91-3 3779-61-1 3681-82-1 123-66-0 142-92-7 95-92-1

Molecular Weight (MW) 136.24 136.24 136.24 142.20 144.21 144.21 146.14

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.068 0.068 0.068 0.063 0.062 0.062 0.063

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 7.9E-06 7.9E-06 7.9E-06 7.4E-06 7.2E-06 7.2E-06 7.6E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 2.6E-06 2.6E-06 2.6E-06 2.5E-06 2.4E-06 2.4E-06 2.5E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 1.8E-06 1.8E-06 1.8E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 2.3E-01 9.9E-01 7.4E-01 8.2E+01 3.1E+03 3.7E+01 1.1E+04

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 9.7E+01 7.7E+01 8.5E+01 3.0E+00 5.3E+00 9.2E+00 8.7E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 4.38 5.4 4.32 2.74 3.05 3.32 1.09

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 1.30E-04 4.00E-04 3.00E-04 3.30E-02 3.00E+00 3.60E-02 4.50E+00

PBPK physiochemical parameters
Methyl

anthranilate
Eucalyptol Linalool Decanal Citronellol

Butanoic

acid, 3-

methylbutyl

ester

Diethyl

malonate

Chemicals Composition C8H9NO2 C10H18O C10H18O C10H20O C10H20O C9H18O2 C7H12O4

CAS Number 134-20-3 470-82-6 78-70-6 112-31-2 106-22-9 106-27-4 105-53-3

Molecular Weight (MW) 151.16 154.25 154.25 156.27 156.27 158.24 160.17

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.062 0.062 0.061 0.060 0.058 0.056 0.057

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 7.7E-06 7.4E-06 7.2E-06 7.9E-06 7.0E-06 6.6E-06 7.1E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 2.6E-06 2.5E-06 2.4E-06 2.6E-06 2.3E-06 2.2E-06 2.4E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06 1.7E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 8.9E+03 2.2E+02 2.3E+03 1.6E+01 1.2E+03 1.1E+05 7.8E+03

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 1.1E+00 3.0E+00 4.6E+00 1.2E+01 1.1E+01 1.8E+01 8.6E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 1.88 2.74 2.97 3.44 3.41 3.63 0.97

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 3.60E+00 9.00E-02 1.60E+00 1.90E-02 4.90E-01 1.10E+02 7.90E+00

PBPK physiochemical parameters

Octanoic

acid, ethyl

ester

2-Buten-1-

one, 1-

(2,6,6-

trimethyl-

1-

cyclohexen-

1-yl)-

Decanoic

acid, ethyl

ester

1H-3a,7-

Methanoazu

lene

Caryophylle

ne
Triacetin

Chemicals Composition C10H20O2 C13H20O C12H24O2 C15H24 C15H24 C9H14O6

CAS Number 106-32-1 35044-68-9 110-38-3 469-61-4 87-44-5 102-76-1

Molecular Weight (MW) 172.27 192.30 200.32 204.35 204.35 218.21

Diffusivity in Air (Da) [cm
2
/s] 0.052 0.047 0.044 0.049 0.049 0.026

Diffusivity in Mucus (water) (Dm) [cm
2
/s] 6.3E-06 5.9E-06 5.5E-06 5.7E-06 5.7E-06 6.6E-06

Diffusivity in Epithelium Tissue (Dt) [cm
2
/s] 2.1E-06 2.0E-06 1.8E-06 1.9E-06 1.9E-06 2.2E-06

Diffusivity in Sub-Epithelium Blood (Db) [cm
2
/s] 1.6E-06 1.6E-06 1.6E-06 1.5E-06 1.5E-06 1.5E-06

Partition Coefficient between Mucus:Air (P m:a) 1.9E+01 7.0E+02 3.5E+01 3.8E-01 3.7E+00 3.0E-05

Partition Coefficient between Tissue:Mucus (P t:m) 5.8E+01 3.8E+01 7.0E+02 1.3E+04 8.0E+03 8.3E-01

Log Partition Coefficient - Octanol:Water (P o:w) 4.15 3.97 5.24 6.5 6.3 0.25

Henry's low constant at 25 °C [solubility] 7.80E-03 2.83E-01 1.40E-02 2.80E-04 2.60E-03 1.23E-08
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