
혼합 화학물질의 

독성 예측 

현재 상업화되어 세계적으로 유통되는 화학물질의 수는 12만

여 종으로 매년 2,000여 종의 새로운 화학물질이 개발되고 있

으며, 과학기술의 발전으로 개발되는 화학물질의 수와 속도가 

빠르게 증가하고 있다. 

새로운 화학물질이 지속적으로 개발되는 이유는 다양한 분

야에서 편리하게 사용할 수 있다는 이점 때문이다. 그러나 기

존에 개발되어 사용되고 있는 많은 물질과 새롭게 개발되는 

화학물질이 사람과 자연 생태계에 미치는 영향에 대한 평가가 

화학물질의 개발과 생산 속도를 따르지 못하고 있다. 대표적인 

안전보건공단 산업안전보건연구원

산업화학연구실 실장

김기웅

Deep www.kiha21.or.kr

Korean Industrial Health Association

화학물질 관리에 대한 이해 78



이유는 평가에 많은 시간과 비용이 요구되기 때문이다. 화학물질에 대한 인

체와 환경 독성 평가가 이루어지지 않은 상태에서의 사용은 심각한 위험을 

초래할 수 있다. 

화학물질에 의한 사고와 환경오염은 사람의 건강장해를 유발하고 자연 생

태계를 파괴시킴으로써 인명과 재산의 손실을 초래하여 국가경쟁력에 직접

적인 영향을 주기 때문에 관리방안 마련이 절대적으로 필요하다. 그러한 

대표적 사례로는 수천 명의 생명을 앗아가고 수만 명이 건강 장애로 고통받

게 한 1984년 인도 보팔의 화학공장사고, 1986년 구소련 체르노빌과 2011년 

일본 후쿠시마의 원자력발전소사고, 2012년 우리나라 구미의 불산 누출사고 

등을 들 수 있다. 1950년대부터 일부 선진국을 시작으로 화학물질에 대한 

관리규정을 제정하여 유해화학물질을 규제하고 있으며 국제기구인 국제연합

(United Nations, UN)과 국제노동기구(International Labor Organization, 

ILO) 등에서는 환경, 안전보건, 운송 등 여러 분야에 있어서 관리 목적에 따라 

화학물질의 분류·표시 등의 기준을 제정하고 있다. 이러던 중 국가 간 상이

한 화학물질의 분류·표시 방법 등을 통일화시키기 위하여 1992년 리우 국제

환경회의에서 화학물질 관련 세계조화시스템(Globally Harmonized System 

of Classification and Labelling of Chemicals, GHS)을 채택하고 2002년 

세계지속발전정상회의(World Summit on Sustainable Development)에서

는 2008년부터 전 세계적으로 GSH를 도입하기로 합의하였다. 

이에 우리나라도 고용노동부고시 제2006-36호 「화학물질의 분류·표시 

및 물질안전보건자료에 관한 기준」에 이를 처음 반영하였고, 2010년 7월 1일

부터 단일물질에 대한 GHS를, 2013년 7월 1일부터는 혼합물질을 포함하여 

GHS를 전면 시행하고 있다. 고용노동부고시에서는 물질안전보건자료(ma-

terial safety data sheet, MSDS)의 16개 항목에 대한 기재사항을 규정

하고 있으며, 2018년도 현재, 한국산업안전보건공단에서는 고용노동부고시 

제2016-19호에 따라 19,796개 물질에 대한 MSDS 정보를 제공하고 있다. 

그러나 물질에 대한 물리·화학적 특성, 생물학적 특성, 독성에 관한 정보 및 

환경에 미치는 영향 등에 관한 자료가 부족하여 16개 항목에 대한 정보 제공에 

한계가 있어 ‘근로자의 안전·보건 확보’와 ‘기업 간 정보전달’ 기능이 제대로 화학물질에 의한 사고

인도

보팔 

화학공장 사고

1984년

구소련

체르노빌 

원자력 발전소 사고

1986년

일본

후쿠시마 

원자력 발전소 사고

2011년

대한민국

구미 

불산 누출 사고

2012년

▶
▶

▶
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이루어진다고 보기는 어렵다. 이러한 상황은 우리나라뿐만 아니라 

다른 나라에서도 비슷한 실정이라 볼 수 있다. 

화학물질의 관리정책 부재, 위해성 자료 부족, 화학물질의 사용에 

대한 정보파악 미흡 등의 이유로 유럽연합(European Union, EU)

의 집행위원회의에서는 「인간의 건강과 환경보호」를 위하여 화학물

질에 대한 ‘등록, 평가, 허가 시스템(Registration, Evaluation, 

Authorisation, Restriction of Chemicals, REACH)’ 제도를 시

행하고 있다. Wedebye 등1)은 화학물질의 평가에 많은 시간과 비용

이 요구되는 실험적인 시험을 대신한 독성평가와 물질을 분리하기 위

한 목적으로 ChemScreen project를 실시하였다. REACH에 등록된 143,835개

의 물질 중 유해성이 잘 알려져 있고 물질 분류가 잘 되어있는 70,983종의 유기물

질을 대상으로 구조-활성 상관관계(Quantitative Structure-Activity Rela-

tionships, QSARs) 분석을 통하여 기존에 분류된 자료와 비교했다. 그 결과, 유전

독성·발암성 물질은 6.5%, 돌연변이 물질 16.3%, 발달장애 독성물질 11.5%, 에스

트로겐 활성물질 1.7%, 항안드로제닉 활성물질 5.5% 등 전체적으로 41.5%(29,464 

물질)의 물질이 기존에 분류된 내용과 일치하는 것을 확인함에 따라 예측 프로그램을 

이용하여 독성 예측의 가능성을 확인하였다. 이외에도 실험적인 평가를 대신할 목적

으로 여러 가지 독성 예측 프로그램을 이용하여 얻은 연구결과를 인정하고 있다. 

혼합 화학물질의 독성 예측

단일물질에 대한 독성은 물질의 대표적 특성인 구조적 특성(작용기, 결합상태, 

정전기력 등)과 물리·화학적 특성 등을 해석하여 예측한다. 반면, 혼합물질은 혼

합물질을 구성하는 단일물질 각각에 대한 구조적 특성과 물리·화학적 특성, 단일

물질 간 상호작용 및 그에 따른 대사(metabolism)능의 차이 등 고려해야 하는 변

수가 많아서 독성을 예측하는 데 큰 어려움이 따른다. 산업체 근로자들이 취급하는 

화학물질은 단일물질보다 혼합물질의 형태가 대부분으로, 근로자의 건강보호를 위

해서는 혼합물질에 대한 독성 예측과 평가에 대한 연구가 절실하다. 단일물질에 대

한 연구는 여러 연구자들에 진행되고 있으나 혼합물질에 대한 독성 예측 연구는 거

의 이루어지고 있지 않다. 

유럽연합의 

집행위원회의에서는

「인간의 건강과 환경보호」를 

위하여 화학물질에 대한 

‘등록, 평가, 허가 시스템 

제도를 시행하고 있다.
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인체와 환경 독성을 예측하기 위하여 수십 년 전부터 몇몇 연구자들에 의하여 친수성

(hydrophilicity)과 소수성(hydrophobicity), 옥탄올/물 분배계수, 용해도 등과 같은 

물리·화학적 특성을 이용한 평가방법이 제안되었고 그러한 방법들이 가지는 제한점을 

보완한 새로운 평가방법들이 지속적으로 제시되고 있다.2, 3)   

Hansch와 Leo4)는 물리·화학적 특성 중 옥탄올/물 분배계수를 이용, 단일물질 유기

용제의 독성을 예측하는 방법을 제시하였다. 그러나 이 방법은 구조의 변형에 따른 수

소 공여체(hydrogen donor)와 수소 수용체(hydrogen acceptor)의 활성도 변화로 인하

여 비극성 물질의 독성 예측은 가능하나 극성 물질의 예측에는 적합하지 않다고 보고되

었다.5, 6) Cronin과 Dearden7)은 옥탄올/물 분배계수는 단일물질의 독성 예측에는 유용

하지만 혼합물질에 대한 독성 예측에는 적절하지 않다고 보고하였으나, Verhaar 등8)은 

혼합물질에 대한 옥탄올/물 분배계수 식을 도출하였고 Lin 등9)은 이 식을 이용해서 혼

합물질에 대한 독성 예측 연구결과를 보고하였다.

그러나 위에서 언급하였듯이 물질의 물리·화학적 특성만을 이용하여 혼합물질의 독

성을 예측하는 것은 많은 한계가 있음이 여러 연구에서 증명되었다. 그러한 원인 중의 

하나는 물리·화학적 특성 이외에도 구조적 변화에 따른 작용기, 대사과정에서 생성되

는 중간체의 반응성 및 생물학적 특성 등에 의한 영향이 고려되지 않았기 때문으로 복합

적이며 다양한 평가 방법이 제시되어야 함이 강조되었다.10, 11)

위에서 언급한 바와 같이 혼합물질의 독성 예측은 예측에 영향을 주는 변수가 많아서 

평가에 어려움이 따르고, 그에 따라 결과의 신뢰도도 낮게 된다. 따라서 REACH 제도에

서는 단일물질에 대한 독성 예측 결과를 실험적인 검사결과를 대신하여 제한적으로 인

정하고 있다. 

물질에 대한 독성을 예측하는 방법 중 널리 사용되고 있는 방법의 하나가 물질의 

물리·화학적 특성과 생물학적인 정보 등의 변수를 특정한 계산식에 적용시켜 산출된 값

을 이용하여 독성을 예측·분석하는 구조-활성(특성) 상관관계[Quantitative Struc-

ture-Activity(Property) Relationships, QSA(P)R] 방법이다. 이들 방법은 분자구

조의 특성(예: 기하학적 입체, 전자적 특성 등)을 근거로 하여 수치화된 물리, 화학 및 생

물학적 특징을 통계적 모델을 이용하여 예측하는 방법으로12) 의·약학, 환경과학, 독성 

및 생화학 분야에서 주로 활용하고 있으나 점진적으로 타 분야로 확대되고 있다. 따라서 

REACH13)뿐만 아니라 기타 국가나 세계 기구에서도 화학물질 관리의 제도적 측면에서 

QSAR 방법이 활용될 전망이다.  
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국내의 혼합 화학물질 독성 예측 연구 동향

국내의 독성 예측 연구는 외국과 비교해서 매우 미흡한 실정이다. 

진행된 연구들도 대부분 단일물질을 대상으로 한 연구와 사전에 

개발된 예측 프로그램을 비교하거나 개발하는 등에 관한 연구들

이다.14) 화학물질에 대한 독성 예측 연구는 우선적으로 사용량이 많

으면서도 독성이 알려져 있지 않은 물질을 대상으로 한 연구들이 진행

되어야 할 것이다. 화학물질의 노출은 사업장에서 화학물질을 직접 

취급하는 노동자들에서 많고 노출 수준도 높다. 또한, 취급하는 형태

도 단일한 화학물질보다는 혼합된 형태가 대부분이다. 따라서 노동자의 건강보호를 

위해서는 독성이 알려져 있지 않은 화학물질뿐만 아니라 혼합물질에 대한 연구가 

필요하다. 산업보건 분야에서는 노동자의 건강보호를 위하여 화학물질의 노출 수

준과 특수건강진단 등에 관한 연구가 대부분이고 화학물질의 독성을 예측하는 연

구들은 거의 이루어지지 않고 있어, 노동자의 건강보호와 안전을 위한 업무를 수행

하는 산업보건 분야에서는 화학물질의 독성을 예측하는 연구가 더욱 필요하다고 

본다. 최근 들어 전자산업에서 사용하는 화학물질의 독성 예측 연구가 보고되었으

나15), 사업장 노동자들이 취급하는 혼합 화학물질과 혼합비율 등 작업조건을 고려

한 연구는 거의 이루어지고 있지 않다. 일부 연구자에서 합성피혁 사업장에서 사용

하는 dimethylformamide, methyl ethyl ketone(MEK)과 toluene 혼합물에 대한 

독성 예측 결과가 보고되었고16, 17), 그라비아 인쇄업에서 사용되는 ethyl acetate, 

MEK, isopropyl alcohol, toluene과 xylene 혼합물의 혼합 비율에 따른 독성 

예측 결과가 보고되었을 뿐18) 다른 연구는 보고되고 있지 않다.

 

향후 산업보건 연구는 노동자의 알 권리와 직업적인 화학물질 노출에 의한 건강

장해 예방을 위해서 실험적 제한으로 평가되지 않은 화학물질과 그들이 혼합된 화

학물질에 대한 독성 예측 연구를 통하여 얻은 많은 정보를 제공할 수 있는 연구가 

활발히 진행되어야할 것으로 생각된다. 

실험적 제한으로 

평가되지 않은 화학물질과 

그들이 혼합된 

화학물질에 대한 연구가 

활발히 진행되어야할 것이다.
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