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＜その１＞ 合成樹脂製器具・容器包装に含有される非意図的添加物質の探索（５） 
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A．研究目的 

合成樹脂製の器具・容器包装は基ポリマー

や添加剤等、様々な化合物を用いて製造され

る。最終製品には、これらの意図的に使用さ

れた物質に加え、合成樹脂や添加剤等の分解

物、不純物、副生成物、汚染物質等の非意図

的 添 加 物 質 （Non-Intentionally Added 

Substance：NIAS）が含まれる可能性がある。

我々はこれまで合成樹脂製器具・容器包装に

含有される NIAS の調査を行ってきた。その

結果、多くの化合物が検出され、その推定・

同定やそれらが意図的添加物質か NIAS かを

判別するためには合成樹脂製器具・容器包装

から検出される物質について包括的なデータ

ベースの構築が不可欠であると考えられた。 

我々はこれまで NIAS について報告された

82報について調査を行い、21種類の樹脂、多

層フィルム、接着剤等から検出が報告された

のべ 3345化合物について分析情報を含むデー

タベースを作成した１）２）。特に、ポリエチレ

ン（PE）、ポリプロピレン（PP）、ポリスチレ

ン（PS）、ポリアミド（PA）、ポリエチレン

テレフタレート（PET）、ポリウレタン（PU）、

ポリエチレン酢酸ビニル（PEVA）及び多層

フィルムについては 100～800化合物と多くの

情報を収載することができた。 

今年度は、データベースをさらに有用なも

のにするため、精密質量データが報告されて

いる論文を主に調査対象論文とし、データベ

ースを拡充した。 

 

B．研究方法 

１．調査対象論文 

精密質量データが報告されている論文を主

とする 21 報を対象とした（表 1）。 

 

２．データベース作成のための項目の抽出 

 各論文より以下の項目を抽出し、データベ

ースとしてまとめた。なお、ソフトは

Microsoft Excelを用いた。 

材質情報：樹脂名等、リサイクル材使用の

有無 

化合物情報：検出化合物名、別名（商品名

や略称等を含む）、CAS No.、分子量、分子式、

由来の推測 

測定溶液：抽出液、溶出液等 
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測定条件：測定機器、イオン化法、m/z、

（LC-MS の場合はイオンモード、イオンタイ

プ、マスフラグメント） 

その他：同定時の標準品使用の有無、リテ

ンションインデックス（RI）情報等 

 

C．研究結果及び考察 

１．調査対象論文の概要 

今年度は海外の学術雑誌に掲載された論文

21 報を対象とし、その概要を表 1 に示した。

対象としていた樹脂は PE、PP、PS、PET、

PU、PEVA のほか、ポリ塩化ビニル（PVC）、

ポリ乳酸（PLA）、シリコーン樹脂（SI）、ポ

リブチレンテレフタレート（PBT）及び澱粉

ベースのバイオポリマー（Starch-based BP）

の 11 種類であった。上記の樹脂に PA、エチ

レン･ビニルアルコール共重合樹脂（EVOH）、

塩化ビニル・酢酸ビニル共重合樹脂（VP）、

アルミニウム（AL）を組み合わせた多層フ

ィルムを対象とした報告も 4 報あった。また、

使用済みプラスチックの有効利用や資源循環

のため、食品用途にもリサイクルプラスチッ

クの使用が進められている背景から、リサイ

クル PE、PP、PET 及び PBT に含有されてい

る化合物に関する報告も 7 報と比較的多かっ

た。 

測定装置としては、GC-MS、SPME-GC-MS、

GC-TOFMS、GC-QTOFMS、GCxGC-TOFMS、

GC-Orbitrap HRMS、LC-HRMS、LC-MS/MS、

LC-TOFMS、LC-QTOFMS、LC-IMS-

QTOFMS、ASAP‑QTOFMS、MALDI-TOFMS

等が用いられていた。精密質量データが報告

されている論文を主に収集したことから、検

出器として TOFMS を用いた報告が多かった。

検出化合物の推定や同定方法として、GC-MS

では主に NISTや WILEYを用いてライブラリ

ー検索を行っており、検出化合物の保持時間

を基準化合物（n-アルカン）の保持時間によ

り指標化したRIを用いて同定している報告が

5 報 あ っ た 。LC-QTOFMS や LC-Orbitrap 

HRMS では、ChemSpider や MS-DIAL のほか、

PCDL Library や様々なオンラインデータベー

スを用いていた。  

 

２．今年度の調査結果 

調査対象論文より抽出した情報を Microsoft 

Excel を用いてデータベースとしてまとめた

（データベース参照）。収載した化合物情報

数はのべ 1562 化合物であった。 

そのうち、標準品を用いて同定されていた

のはのべ 155 化合物であった。昨年度までに

作成したデータベース情報１）２）と合わせる

とのべ 996 化合物となり、本データベースを

用いて各機関で検出したピークのマススペク

トル等を比較及び確認する際には、標準品を

用いて同定された情報を参照することにより、

より精度の高い情報を得ることができると考

えられた。また、n-アルカンを指標にした RI

はのべ 186 化合物について得られた。昨年度

までの情報と合わせるとのべ 900 化合物とな

り、GC-MSを用いて分析した際に参照できる

と考えられた。 

材質ごとの論文数や化合物数を表 2 に示し

た。今年度は精密質量データを報告している

論文を主として収集したため、器具・容器包

装に汎用されているPE、PP、PET及び多層フ

ィルムについての論文が主体となり、これら

の論文からのべ 120～281化合物の情報が得ら

れた。その他、PVC 及び PU は各 2 報であっ

たが、それぞれのべ 209 及び 162 化合物と比

較的多くの情報が得られた。その他の樹脂に

ついては論文数が 1～2報（のべ 1～90化合物）

であった。 

  

３．データベースの全体概要 

令和 4 年度から今年度までの 3 年間にわた
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る論文調査の結果を取りまとめた。 

海外及び国内の学術雑誌に掲載された 103

報（海外雑誌：92報、国内雑誌：11報）につ

いて論文調査を行い、のべ 4906化合物の分析

情報を含むデータベースを作成した。特に、

PE、PP、PS、PA、PET、PVC、SI、PLA、

PU、PEVA、多層フィルム（接着剤：PU）及

び多層フィルム（接着剤：不明）については

のべ 110～1250 化合物と多くの情報を収載す

ることができた。これらは器具・容器包装の

原材料として汎用されていることから、デー

タベースにおいて参照される頻度も高いと考

えられた。また、リサイクルプラスチックに

関しても、PE、PP、PS、PET 及び PBT に関

してのべ 1154化合物の情報を得ることができ

た。 

精密質量データはのべ 2050化合物について

収載した。LC-TOFMS 等を用いて得た精密質

量データは化合物の同定に非常に有用である

が、装置や分析条件により変動しやすいとい

う課題がある。また、ライブラリーは整備が

進められている段階であり、現時点では十分

とは言えない。本データベースは様々な装置

や分析条件で得られた精密質量データを参照

することができるため、化合物の推定・同定

において非常に有用であると考えられた。 

従来、器具・容器包装等から検出される化

合物に関する調査は特定の材質や製品を対象

として行われることが多い。そのため、目的

の化合物に関する情報を検索・抽出するには

多くの論文を確認する必要があり、多大な時

間と労力を要する。これらの化合物情報をデ

ータベース化することにより、迅速かつ効率

的な検索及び調査が可能となった。 

検査機関及び研究機関においては、合成樹

脂製品から検出された化合物情報をデータベ

ースで検索することにより化合物の推定・同

定だけでなく、それらが意図的添加物質か

NIAS かの判別の一助となることが期待され

る。さらに、データベースへの収載頻度が高

い化合物に関しては、使用頻度が高く、ばく

露量も多い可能性が示唆される。そのため、

安全性評価を含めた規制検討の実施など、合

成樹脂製器具・容器包装の安全性向上にも寄

与できると考えられる。 

 

D．結論 

今年度も引き続き NIAS について報告され

た 21報について調査を行い、検出が報告され

た化合物について分析情報を含むデータベー

スを作成した。データベースは昨年度と同様

に Microsoft Excel を用いて作成し、11 種類の

樹脂から検出が報告されたのべ 1562化合物を

収載した。 

昨年度までのデータベースと合わせると、

調査論文は 103 報となり、収載化合物はのべ

4906 化合物となった。その中で、のべ 2050

化合物について精密質量データを収載するこ

とができた。本データベースを利用すること

により、合成樹脂製品から検出された NIAS

の推定及び同定の一助となるだけでなく、合

成樹脂製器具・容器包装の安全性の確保や規

制検討など、様々な場面での活用が期待され

る。 
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表1 データベースに収載した論文一覧およびその概要

論文
No.

著者 雑誌 年 巻・ページ等 対象樹脂* 測定装置 解析ソフト・ライブラリ等

2024-01 Colomboら
Food Packaging and
Shelf Life

2024  41, 101227 Virgin and recycled PET
MALDI-TOFMS,
LC-TOFMS

Masshunter, ACD/Labs,
Mass Profiler Professional
software, PCDL Library

2024-02
 Díaz-Galiano
ら

Food Chemistry 2023 417, 135852 PP LC-HRMS

Compound Discoverer,
mzCloud, ChemSpider,
Online databases**,
Mass Frontier Spectral
Interpretation Software,
Compound Discoverer,
HighChem Fragmentation
Library

2024-03 Veraら Food Chemistry 2022 366, 130592 PEVA
LC-IMS-QTOFMS,
GC–MS

UNIFI, Chemspider, NIST,
WILEY

2024-04 Stevensら
Environment
International

2024 189, 108791
PE, PET, PP, PS, PU,
PVC

LC-QTOFMS
Progenesis QI, MassBank,
Plastchem report

2024-05 Paivaら Food Chemistry 2021 350, 129250 Virgin and recycled PP SPME-GC-MS
NIST, Flavornet,
Pherobase, VCF online,
FlavorDB

2024-06 Veraら
Food Packaging and
Shelf Life

2023 35, 101020 Recycled PE SPME-GC-MS NIST, WILEY

2024-07  Aznarら
Food Packaging and
Shelf Life

2023  40, 101196 PE SPME-GC-MS
NIST, Flavornet,
ChemSpider, Toxtree
software

2024-08  Liら Food Chemistry 2024 454, 139837 PP, PS, PLA
GC–Orbitrap
HRMS

NIST

2024-09 Diamantidouら Foods 2023 12, 2739 Virgin and recycled PET LC-QTOFMS －

2024-10 Ubedaら
Analytical and
Bioanalytical
Chemistry

2018 410, 2377–2384 Virgin and recycled PET LC-QTOFMS
MassLynx, MassFragment
Software

2024-11
 Carrero-
Carraleroら

Talanta 2019 195,  800-806 PP GC×GC-TOFMS －

2024-12 Kirchkesznerら Microchemical Journal 2022 181, 107772 PP
GC-MS,
GC-TOFMS

NIST

2024-13 Chenら
Journal of Hazardous
Materials

2022 423, 127165 Virgin and recycled PE LC-QTOFMS
MS-DIAL, MSP spectral
kit, PubChem

2024-14 Chertaら Food Chemistry 2015 188, 301-308 PP/EVOH/PP, PP/AL/PP GC-QTOFMS NIST

2024-15 Ubedaら
 Analytical and
Bioanalytical
Chemistry

2019 411, 3521–3532 PLA LC-QTOFMS
MassFragment,
ChemDraw Ultra. UNIFI

2024-16  Osorioら
 Analytical and
Bioanalytical
Chemistry

2022 414, 1335–1345
PLA,
Starch-based BP

LC-QTOFMS,
DART-MS,
ASAP-QTOFMS

MassLynx

2024-17 Estremeraら
Food Packaging and
Shelf Life

2024 43, 101297 PP/PA, PE/PA
SPME-GC-MS,
LC-IMS-QTOFMS

NIST, UNIFI, In house
library

2024-18 Bhattaraiら
European Food
Research and
Technology

2024 250, 533–545
Virgin and recycled PET,
PBT

LC-QTOFMS,
GC-QTOFMS

MetaboScape, Met-Frag,
PubChem, ChemSpider,
Masshunter, WILEY, NIST,
MS Interpreter, PubChem

2024-19
Lestido-
Cardamaら

Polymers 2023 15, 2656
PE, VP, PS/PET, PP/PS,
PP/PP, PP, PE/PA

LC-MS/MS ー

2024-20 Wronaら
Food Packaging and
Shelf Life

2024 45, 101334 SI SPME-GC-MS NIST, WILEY

2024-21 Stevensら
Environmental Science
& Technology

2024 58, 4859-4871
PP, PET, PE, PU, PVC,
PET/PE, PU/PE

LC-QTOFMS ToxCast, TOX21, PubChem

*Alfa Chemistry, CAS Common Chemistry, ChemBank, EPA DSSTox, EPA Toxcast, Excipients Browser, Exposome Explorer, MassBank, Merck Millipore,
PurePEG, Sigma-Aldrich, Springer Materials, Submitted chemical data, TCI and Toronto Research Chemicals,

*PE: polyethylene, PP: polypropylene, PS: polystyrene, PA: polyamide, PET: polyethylene terephthalate, PU: polyurethane, PEVA: poly(ethylene-vinyl
acetate), PVC: polyvinyl chloride, PLA: polylactic acid, SI: silicone resin, PBT: polybutylene terephthalate, Starch-based BP: starch-based biopolymer,
EVOH: ethylene vinyl-alcohol copolymer, VP: polyvinyl chloride–vinyl acetate copolymer, AL: aluminum
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表２ データベースに収載した材質一覧および報告化合物数

名称 略称 R6
合計

R4-R6
R4 R5 R6

合計

R4-R6

ポリエチレン PE 5 23 121 848 281 1250

ポリプロピレン PP 5 26 199 319 244 762

ポリスチレン PS 2 16 37 259 27 323

ポリアミド PA － 9 16 162 － 178

ポリエチレンテレフタレート PET 6 22 132 76 120 328

ポリカーボネート PC － 4 28 37 － 65

生分解性ポリエチレン Biodegradable-PE － 1 － 34 － 34

ポリ塩化ビニル PVC 2 6 74 23 209 306

テレフタル酸・シクロヘキサン

ジメタノール・2,2,4,4-テトラ

メチル-1,3-シクロブタン

ジオール共重合体

PCTG － 2 － 22 － 22

シリコーン樹脂 SI 1 4 28 21 72 121

熱可塑性ポリウレタン TPU － 1 － 19 － 19

メラミン樹脂 MF － 1 － 16 － 16

AS樹脂 AS － 2 － 15 － 15

ポリ乳酸 PLA 2 4 7 13 90 110

ABS樹脂 ABS － 1 － 12 － 12

ポリウレタン PU 2 7 147 9 162 318

ポリシクロへキシレン

ジメチレンテレフタレート
PCT － 1 － 8 － 8

ポリブチレンテレフタレート PBT 1 3 29 7 1 37

アクリル系樹脂 AA － 2 － 7 － 7

ポリイミド PI － 1 － 2 － 2

ポリエチレン酢酸ビニル PEVA 1 2 106 － 49 155

澱粉ベースのバイオポリマー Starch-based BP 1 1 － － 52 52

材質特定できず* － 1 1 － － 85 85

接着剤：ポリウレタン MLfilm-PU － 9 233 － － 233

接着剤：不明 MLfilm 5 8 100 15 168 283

アクリル系樹脂 AA － 2 6 － － 6

非晶質ポリオレフィン APAO － 1 7 － － 7

材質不明 Adh-unknown － 1 5 － － 5

缶内面コーティング Can-coating － 1 51 － － 51

UVニス UV-varnish － 1 27 － － 27

添加剤 Additives 1 2 67 － 2 69

－ － 1420 1924 1562 4906

*PP, PS, PLAについて検討

合計（のべ）

分類

材質 報告論文数 化合物数（のべ）

樹脂

多層フィルム

接着剤

コーティング
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データベース抜粋 


