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Ausgabe 02/05  (ersetzt Ausgabe 06/00)

Unter Isononansaure, eigentlich 7-Methyloctansaure (CAS-Nr. 26896-18-4),
wird technisch ein Gemisch aus isomeren, verzweigtkettigen Carbonsauren
mit 9 C-Atomen, das je nach Herstellungsverfahren zu mehr als 90 % aus
3,5,5-Trimethylhexansaure (CAS-Nr. 3302-10-1) besteht bzw. als Haupt-
komponente 2,2,4,4-Tetramethylpentansaure (CAS-Nr. 3302-12-3) enthalt,
verstanden (vergleiche Kapitel 6). Im vorliegenden Bericht werden sowohl
Daten zu 7-Methyloctansaure als auch zu technischer Isononansaure refe-
riert.

1 Stoffname

1.1 Gebrauchsname Isononansaure
1.2 I[UPAC-Name Isononansaure
1.3 CAS-Nr. 26896-18-4 (7-Methyloctansaure)

3302-10-1 (3,5,5-Trimethylhexansaure)

3302-12-3 (2,2,4,4-Tetramethylpentan-
saure)

1.4  EINECS-Nr. 248-092-3 (7-Methyloctansaure)
221-975-0 (3,5,5-Trimethylhexansaure)

2 Synonyme, Trivial- und Handelsnamen

CeKanoic9
CeKanoic C9 acid
INA
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3.1

3.2

4
4.1

ISO CK9
Isononanoic acid
Isononylic acid
Isopelargonic acid
I-Nonansaure

Struktur- und Summenformel

Strukturformel

Summenformel

CH3\ //O
CH—CH,—CH,—CH> _CHz—CHz—C\
CH3 OH

7-Methyloctansaure
(CAS-Nr. 26896-18-4)

G )
/
CH3—C—CH,—CH—CH,—C
| | \

CHs CHs OH

3,5,5-Trimethylhexansaure
(CAS-Nr. 3302-10-1)

(ra Gl o
/7
CHy—C—CH,—C—C
CHs CH; OH

2,2,4,4-Tetramethylpentansaure
(CAS-Nr. 3302-12-3)

CgH]_gOg

Physikalisch-chemische Eigenschaften

Molekularmasse, g/mol

158,24
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4.2  Schmelzpunkt, °C

4.3  Siedepunkt, °C

4.4  Dampfdruck, hPa
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ca. -70 (keine Angabe zur Reinheit bzw.
technische Isononansaure aus > 97,5 %
3,5,5-Trimethylhexansaure)

< -65 (technische Isononanséaure aus ca.
97,5 % 3,5,5-Trimethylhexansaure)

-65 (100 % 3,5,5-Trimethylhexansaure)
< -60 (technische Isononansaure aus
hauptsachlich bzw. ca. 90 % 3,5,5-Tri-
methylhexansaure)

228 - 241 (technische Isononansaure
aus ca. 97,5 bzw. 100 % 3,5,5-Trimethyl-
hexansaure)

230 - 240 (bei 1013 hPa, technische Iso-
nonansaure aus > 97,5 % 3,5,5-Trime-
thylhexansaure)

232 - 236 (technische Isononansaure
aus hauptsachlich 3,5,5-Trimethylhexan-
saure; keine weiteren Angaben)

233 - 245 (technische Isononanséure aus
ca. 90 % 3,5,5-Trimethylhexansaure)
235 (technische Isononanséure aus
hauptsachlich 3,5,5-Trimethylhexansau-
re; keine weiteren Angaben)

240 - 255 (keine Angabe zur Reinheit)

< 0,01 (bei 20 °C; keine Angabe zur
Reinheit)

0,04 (bei 20 °C) und 2,6 (bei 130 °C;
technische Isononansaure aus > 97,5 %
3,5,5-Trimethylhexansaure)

< 0,1 (bei 20 °C; keine Angabe zur Rein-
heit)

< 0,1 (bei 20 °C) und ca. 0,2 (bei 50 °C,;
technische Isononansaure aus 3,5,5-Tri-
methylhexansaure; keine Angabe zur
Reinheit)

0,63 (bei 50 °C) und 10,88 (bei 100 °C;
100 % 3,5,5-Trimethylhexansaure)



4.5 Dichte, g/cm?3

4.6 Loslichkeit in Wasser

4.7  Loslichkeit in organischen
Lésemitteln

4.8 Ldslichkeit in Fett

49 pH-Wert

4.10 Umrechnungsfaktor

0,895 - 0,902 (technische Isononansaure
aus hauptsachlich 3,5,5-Trimethylhexan-
saure bzw. keine Angabe zur Reinheit)
0,897 - 0,901 (technische Isononansaure
aus ca. 90 % 3,5,5-Trimethylhexanséure)
0,898 (technische Isononanséure aus
> 97,5 % 3,5,5-Trimethylhexansaure)
0,899 (technische Isononansaure aus
ca. 97,5 bzw. 100 % 3,5,5-Trimethylhe-
xansaure)

0,9 (technische Isononansaure aus
3,5,5-Trimethylhexansaure bzw. keine
Angabe zur Reinheit)

weitestgehend unléslich, 0,3 Volumen-%
bei 20 °C, absorbiert 1,3 - 1,6 % Wasser
bei 20 °C (keine Angabe zur Reinheit)
0,3 % (technische Isononansaure aus
hauptsachlich 3,5,5-Trimethylhexansau-
re; keine weiteren Angaben)

ca. 0,2 % (technische Isononansaure
aus = 97,5 % 3,5,5-Trimethylhexansaure
bzw. keine Angabe zur Reinheit)

3 g/l (bei 20 °C, Gemisch isomerer Iso-
nonansauren, hauptsachlich 3,5,5-Tri-
methylhexansaure)

730 mg/l bzw. 0,08 % (bei 25 °C, 100 %
3,5,5-Trimethylhexansaure)

mischbar mit den meisten organischen
Ldsemitteln

Verteilungskoeffizient log Py,: ca. 3,1
(keine Angabe zur Reinheit)
Verteilungskoeffizient log P,,: ca. 3,3
(berechnet; keine Angabe zur Reinheit)

3,5 (technische Isononansaure aus
3,5,5-Trimethylhexansaure bzw. keine
Angabe zur Reinheit)

1 mi/m3 (ppm) 2 6,47 mg/m3
1 mg/m3 2 0,154 mi/m3 (ppm)
(bei 1013 hPa und 25 °C)
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5 Herstellung, Produktionsmenge und Verwendung

5.1 Herstellung

Durch Oxidation von Isononylaldehyd, der seinerseits aus Diisobuten ge-
wonnen wird. Dabei entsteht ein Gemisch isomerer, verzweigtkettiger Car-
bonsauren mit 9 C-Atomen, das zu mehr als 90 % aus 3,5,5-Trimethylhe-
xanséure besteht, oder direkt aus Diisobuten und CO mittels Koch-Haaf-
Synthese in 83- bis 86-prozentiger Schwefelsaure bei 20 °C und 7 MPa,
wobei als Hauptprodukt 2,2,4,4-Tetramethylpentanséaure entsteht.

5.2 Hergestellte oder eingefihrte Menge

> 1000 t/Jahr (CAS-Nr. 26896-18-4).

Anmerkung: 3,5,5-Trimethylhexansaure (CAS-Nr. 3302-10-1) bzw.
2,2,4,4-Tetramethylpentansaure (CAS-Nr. 3302-12-3), aus denen techni-
sche Isononansaure im Wesentlichen besteht, sind in der VCI-Altstoffliste
fur den Mengenbereich > 1000 t/Jahr nicht genannt.

5.3 Verwendung

In Alkydharzen, Sikkativen fur Lacke und Olfarben, Schmierdladditiven,
Stabilisatoren und Weichmachern fiir PVC-Polymerisate, Fungiziden, Kos-
metikgrundstoffen. Zwischenprodukt fur Metallsalze, S&urechloride, Ester
und andere Materialien, die viele Anwendungsmoglichkeiten besitzen
(3,5,5-Trimethylhexanséure).

6 Zusammenfassung und Bewertung

Technische Isononansaure ist nach den fir die Ratte ermittelten LDso-Wer-
ten bei oraler Applikation gering toxisch bzw. gesundheitsschadlich: LDsg
von 3135 mg/kg Korpergewicht flr eine technische Isononansaure aus ca.
90 % 3,5,5-Trimethylhexanséure und 10 % anderen Trimethylhexansauren,
darunter 3,4,5-Trimethylhexansaure, bzw. von 1160 mg/kg Koérpergewicht
flr eine technische Isononanséaure, fur die nur angegeben worden ist, dass
es sich um ein Isomerengemisch einer Reinheit von 99,7 % mit 0,25 bis
0,3 % Hauptverunreinigungen handelt. Letal vergiftete Tiere sterben binnen
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24 bis 48 Stunden nach der Applikation unter unspezifischen Symptomen
(u. a. Gleichgewichtsstorungen, Bauchlage, Sedation, Ataxie, Diarrho, A-
temstorungen). Uberlebende Tiere sind 48 Stunden nach der Applikation
symptomfrei. Die Sektion der verendeten bzw. der am Versuchsende geto-
teten Tiere ergibt makroskopisch keine auffalligen bzw. lediglich unspezifi-
sche Befunde. Als LDsy bei dermaler Applikation ist fur die Ratte ein Wert
von > 2000 mg/kg Korpergewicht angegeben worden, wonach Isononan-
saure auch bei diesem Zufuhrweg nur gering toxisch ist. In einem Alarie-
Test zur Ermittlung der sensorischen Reizschwelle ist ein RDso-Wert (Kon-
zentration, bei der die mittlere Atemfrequenz um 50 % vermindert wird) von
420 mg/ms3 bestimmt worden. Die Ratten haben in diesem Test eine 3-stiin-
dige Exposition gegentiber 200 bis 800 mg/m3 und die Nachbeobachtungs-
zeit von einer Woche uberlebt.

Bei subakuter oraler Applikation von bis zu 200 mg/kg Korpergewicht/Tag
haben sich in einer nach der OECD-Richtlinie Nr. 407 und der Richtlinie
96/54/EWG durchgefuhrten Studie an der Wistar-Ratte Leber und Nieren
als Zielorgane der systemisch-toxischen Wirkung von Isononansaure
(94,9 % 3,5,5-Trimethylhexansaure) erwiesen. Histopathologische Leber-
veranderungen in Form einer minimalen bis méafigen fettigen Infiltration der
peripheren Hepatozyten sind dosisabhangig ab einer Dosis von 50 mg/kg
Korpergewicht insbesondere bei den Weibchen aufgetreten; zu einer Or-
gangewichtserhéhung und einer verdnderten Leberfunktion (Aktivitatsstei-
gerung der Alaninaminotransferase, nur Weibchen) kam es nur in der
obersten, mit 200 mg/kg Korpergewicht behandelten Dosisgruppe. Auf eine
peroxisomenproliferative Wirkung von Isononanséure deutet die bei den
mannlichen Tieren ab 50 mg/kg Korpergewicht und den weiblichen Tieren
bei 200 mg/kg Korpergewicht erhéhte Cyanid-insensitive Palmitoyl-CoA-
Oxidation im Gesamtleberhomogenat hin. In den Nieren kommt es zu der
far die mannliche Ratte spezifischen o,,-Globulin-Nephropathie. Bereits ab
der untersten gepruften Dosis von 10 mg/kg Koérpergewicht hat bei den
Mannchen eine diffuse oy,-Globulin-Akkumulation in den Epithelien und
zum Teil auch im Lumen der proximalen Tubuli bestanden. Ab 50 mg/kg
Korpergewicht haben die Mannchen eine multifokale Tubulusdilatation mit
Ablagerungen von Zellen im Lumen und ein erhdhtes relatives Nierenge-
wicht aufgewiesen. Im Harnsediment der M&nnchen sind ab 10 mg/kg Kor-
pergewicht degenerierte Ubergangsepithelzellen und ab 50 mg/kg Korper-
gewicht auch renale Tubulusepithelzellen, Plattenepithelzellen, granulierte
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Zylinder und Epithelzylinder aufgetreten. Die Harnmenge der Mannchen ist
bei gleichzeitiger Reduzierung des spezifischen Harngewichts ab 50 mg/kg
Korpergewicht erhdoht gewesen; ab dieser Dosis wies der Harn auch Blut-
beimengungen auf. Bei den Weibchen sind nur das Nierengewicht ab 50
mg/kg Korpergewicht und das spezifische Gewicht des Harns bei 200
mg/kg Korpergewicht erhéht gewesen. Wahrend einer 14-tdgigen Recove-
ry-Periode sind die Leberveranderungen vollstandig und die Nierenveran-
derungen teilweise reversibel gewesen. Die im Rahmen dieser Studie
durchgefihrten umfassenden ,Functional Observational Battery“- (FOB)
Prifungen und Teste der motorischen Aktivitat haben, wie auch die histo-
pathologische Befundung des peripheren und zentralen Nervensystems,
keinen Hinweis auf eine spezifisch neurotoxische Wirkung von Isononan-
saure erbracht. Auch alle weiteren, gemald der genannten Prufrichtlinien
untersuchten Organe und Gewebe sind bei den mit 200 mg/kg Kérperge-
wicht/Tag behandelten Tieren ohne histopathologischen Befund geblieben.
10 mg/kg Korpergewicht sind der no observed adverse effect level
(NOAEL) fir die weiblichen Ratten gewesen. Da die ménnlichen Ratten
auch noch in der untersten gepriften Dosis von 10 mg/kg Koérpergewicht
eine diffuse o,,-Globulin-Akkumulation in den Nierentubuli und degenerier-
te Ubergangsepithelzellen im Harnsediment aufgewiesen haben, ist fir die-
se der NOAEL unter 10 mg/kg Korpergewicht anzusetzen. Bei Abschat-
zung des subakuten toxikologischen Potenzials der Isononanséaure ist aller-
dings zu berticksichtigen, dass die o,,-Globulin-Nephropathie ein fiir die
mannliche Ratte spezifischer Befund ist und ansonsten bei keiner anderen
Saugerspezies, auch nicht beim Menschen, auftritt. Unter Ausklammerung
dieses spezies- und geschlechtsspezifischen Effektes betragt der NOAEL
auch fur die mannlichen Tiere 10 mg/kg Kérpergewicht.

In alteren Studien zur Haut- und Schleimhautvertraglichkeit hat die tber 5
Tage taglich wiederholte dermale Applikation von technischer Isononan-
saure (ca. 90 % 3,5,5-Trimethylhexansaure und 10 % andere Trimethylhe-
xansauren, darunter 3,4,5-Trimethylhexansdure) an der Haut von Kanin-
chen zu nekrotischen Verdnderungen gefiihrt. Eine entsprechende Be-
handlung mit einer 10- bzw. 5-prozentigen Formulierung ist ohne Befund
vertragen worden. Die einmalige intrakutane Applikation von 10- bzw. 5-
prozentigen Formulierungen dieses Produktes hat beim Kaninchen an den
Injektionsstellen nekrotische Veranderungen verursacht. Von den Autoren
sind die Hautschdden nach wiederholter Applikation des unverdinnten
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Produktes als erheblich bewertet worden. Nach einmaliger Applikation des
unverdinnten Produktes in den Bindehautsack von Kaninchen ist eine
leichte R6tung und glasige Anschwellung der Bindehaut und leichte Tri-
bung der Hornhaut beschrieben worden. 72 Stunden nach der Applikation
sind diese Befunde noch nicht voll reversibel gewesen. Die Applikation von
1-, 5- bzw. 10-prozentigen Formulierungen der Probe hat konzentrations-
abhéangig zu einer ganz leichten bis leichten R6tung der Bindehaut gefihrt,
die konzentrationsabhéngig 7 bzw. 48 Stunden persistiert hat. Ohne Be-
fund ist die Behandlung mit einer 0,1-prozentigen Formulierung vertragen
worden. Aufgrund dieser Befunde haben die Autoren empfohlen, einen
Kontakt der Haut bzw. der Schleimhaut mit dem Produkt zu vermeiden. An
der Haut und am Auge von Kaninchen fihrt die einmalige Applikation von
technischer Isononansaure (hauptsachlich 3,5,5-Trimethylhexansaure; kei-
ne weiteren Angaben) in Prifungen gemald der Richtlinie 84/449/EWG zu
geringgradigen reversiblen Reizeffekten. Unter Anwendung der Einstu-
fungskriterien der Richtlinie 83/467/EWG ist die Testsubstanz als nicht rei-
zend an Haut und Auge bewertet worden. Eine andere technische Isono-
nansaure (Isomerengemisch einer Reinheit von 99,7 % mit 0,25 bis 0,3 %
Hauptverunreinigungen; keine weiteren Angaben) hat in Studien gemaf
der OECD-Richtlinien Nr. 404 und Nr. 405 ausgepragte Reizeffekte an
Haut und Auge des Kaninchens verursacht und ist als stark reizend an der
Haut und mafig reizend am Auge bewertet worden.

Die Prufung von Isononansaure in einer 1-Generationenstudie nach den
Richtlinien 67/548/EWG und 88/302/EWG an der Crl:CD®BR-VAF/Plus®-
Ratte mit Applikation von bis zu 0,5 % im Futter hat keine Hinweise auf ein
spezifisch reproduktionstoxisches Potenzial der Verbindung ergeben. Es ist
weder ein substanzbedingter Effekt auf Zahl, Motilitdt oder Morphologie der
Spermien noch auf das Paarungsverhalten, die Paarungseffizienz, den
Trachtigkeitsverlauf oder die Entbindung festzustellen gewesen. Auch die
makroskopische Begutachtung und die Gewichtsbestimmung der Ge-
schlechtsorgane der Elterntiere haben keine auffélligen Befunde erbracht.
Nachteilige Wirkungen auf die F;-Tiere, wie Korpergewichtsretardierung in
den beiden oberen Dosisgruppen sowie in der oberen Dosisgruppe auch
verminderte Lebendgeburtenrate, reduzierte Uberlebensindices und ver-
langsamte Entwicklung post partum, sind auf die Dosisgruppen beschrankt
gewesen, in denen sich auch toxische Effekte bei den Elterntieren (Kérper-
gewichtsretardierung, Lebergewichtserh6hung) gezeigt haben. Weder au-
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Rerlich noch bei der Sektion sind bei den mit Isononansaure behandelten
F.-Tieren substanzbedingte Missbildungen festgestellt worden. Der no ob-
served adverse effect level (NOAEL) fur die Elterntiere und die F;-Tiere hat
0,12 % Isononansaure im Futter (ca. 66 bzw. 81 mg/kg Korpergewicht/Tag
bezogen auf Futterverbrauch und Koérpergewicht der mannlichen bzw.
weiblichen Elterntiere kurz vor der Verpaarung) betragen.

In Prifungen gemald den OECD-RIichtlinien Nr. 471 und Nr. 472 sowie der
Richtlinie 79/831/EWG an den Salmonella typhimurium-Stdmmen TA 98,
TA 100, TA 1535, TA 1537 und TA 1538 sowie an Escherichia coli
WP2uvrA ergeben sich weder mit noch ohne metabolische Aktivierung Hin-
weise auf gentoxische Eigenschaften von technischer Isononansaure
(3,5,5-Trimethylhexanséaure; keine Angaben zur Reinheit).

Aus den Erfahrungen beim Menschen liegen keine Hinweise auf ein sensi-
bilisierendes Potenzial von Isononansaure vor.

7 Einstufungen und Grenzwerte

Die Senatskommission zur Prifung gesundheitsschéadlicher Arbeitsstoffe
der Deutschen Forschungsgemeinschaft (MAK-Kommission) hat Isononan-
saure in der MAK- und BAT-Werte-Liste 2003 auf Anregung der Berufsge-
nossenschaft der chemischen Industrie in den ,Gelben Seiten* zur Aufstel-
lung eines MAK-Wertes aufgefihrt.

8 Arbeitsmedizinische Empfehlungen

Allgemeine arbeitsmedizinische Vorsorgeuntersuchungen in Anlehnung an
die BG-Vorschrift ,Arbeitsmedizinische Vorsorge* (BGV A4, bisherige
VBG 100).
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Die Erstellung der TOXIKOLOGISCHEN BEWERTUNGEN ist nach bestmdglicher
Sorgfalt erfolgt, jedoch ist eine Haftung bei fehlerhaften Angaben oder Bewertungen
ausgeschlossen.

© Berufsgenossenschaft der chemischen Industrie, Heidelberg

Alle Rechte, insbesondere die der Ubersetzung, vorbehalten. Nachdrucke - auch
auszugsweise - nur mit ausdricklicher Genehmigung der Berufsgenossenschaft der
chemischen Industrie.

Berufsgenossenschaft der chemischen Industrie
Postfach 10 14 80, 69004 Heidelberg

Telefon: 06221 523 (0) 400

E-Mail: praevention@bgchemie.de

Internet: www.bgchemie.de
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