Dimethyl malonate (zav gy AF V) Experimental Data-1 (B9825-1/2)

Conc. Number of Revertants/plate
Chemical Name ; Dimethyl malonate u glplate Base-substitution Frame-shift
TA100 TA1535 WP2uvr A/pKM101 TA98 TA1537
Synonym ; Malonic acid, dimethyl ester H,0 S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+
Propanedioic acid, dimethyl C147)|C o) [C 8)JC 9)[C e67)|C 76)[C 18)]C 29)[C 6)]C 10)
ester 156 146 5 9 32 97 15 44 5 9
Y AFN2EF—h 135 157 9 8 63 115 14 18 9 7
1.22|C 146) | ( 152) | ( 7)1 C  9)[C 48)]C 108)|[C 15)|(C 31)|( 7)]( 8)
Molecular Weight ; 132.12 165 164 11 14 48 113 15 36 3 2
Melting Point ; -62°C[Aldrich] 145 166 10 11 64 93 16 25 3 7
Boiling Point ; 180-181°C[Aldrich] 4.8 |(C 155)|(C 165)C 11)]C 13)[C B6)[C 103)|C 16)[C 31)]( 3)|( 5)
Flashing Point ; 90°C[Aldrich] 133 165 3 11 63 108 15 33 5 8
Molecular Formula ; C;H:0, 137 141 9 10 67 99 17 20 7 10
‘ 195 | 135)[C 153)]C 6)|C 11)|[C 65)|C 104)[C 16)]C 27)|C 6)|( 9)
Chemical Structure 143 157 7 6 71 99 25 26 8 8
157 159 3 9 71 123 18 28 6 11
/O O\ 781 | 150) | C 18)[C B5)|C 8)|C 71)[C 111)|C 22)[C 2m)[C 7)](C 10)
166 141 7 3 67 113 20 28 7 11
W 145 152 9 10 52 121 23 30 9 11
0 @) 313 (156)[C 147)|C 8)[C 9)[C e60)|C 117)[C 22)[C 29)|C 8)[C 11)
138 179 9 14 68 92 32 32 8 6
146 135 8 10 59 85 17 36 3 13
CAS No. ; 108-59-8 1250 ( 142) ) C 157) | ( 9)[C 12)|C e64)|C 89)[C 25)|(C 34)|( 6)[C 10)
MITI No. ;(2)-913 135 174 9 3 92 102 23 30 5 10
ML No. ;— 156 170 11 7 83 90 24 34 5 14
Specified Chemical Substances ; — 5000 (146) | C 172) ] C 10)|( 8)|C 88)|(C 96)[(C 24)[C 32)]( 5)C 12)
Source of Substance; Tokyo Kasei Kogyo Co., Ltd. Judgement — — — — — — — — — —
Lot No. ; FGGO1
Purity ;3 >98% Specific
Mutagenicity
Vehicle ; Distilled H,O
Positive AF-2 2-AA NaN, 2-AA AF-2 2-AA AF-2 2-AA 9-AA 2-AA
Mutagenicity in Bacterial Test ; Negative Control ( 670) | (1237) [ (C 461)|(C 283)|( 858)|( 745)|( 504) | ( 440)|( 515)|( 183)

TARC Evaluation ; not yet cited



Experimental Data-2 (B9825-2/2)

Conc. Number of Revertants/plate
u glplate Base-substitution Frame-shift
TA100 TA1535 WP2uvr A/pKM101 TA98 TA1537
H,0 S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+ S9— S9+
( 169)|C 135)[C 7)]C 10)[C 68)]C 88)[C 15)]C 21)[C 8)]C 8)
150 167 6 6 40 90 13 30 10 13
136 178 8 10 66 81 14 22 3 5
313 ( 143)|C 173) | ( 7)( 8)[C 53)[C 86)|(C 14)[(C 26)]( 7) | ( 9)
145 157 7 6 64 79 13 23 3 13
133 149 6 8 51 77 14 22 6 10
625 ( 139)](C 153)|( 7) | ( 7)1 C 58)[C 78)1C 14)|(C 23)|( 5)[C 12)
151 133 9 7 78 93 17 23 6 7
124 135 10 8 54 85 13 25 10 6
1250 ( 138)](C 134)|(C 10)|( 8)[C 66)[C 89)|(C 15)[( 24)|( 8)|( 7)
160 156 10 7 67 98 14 14 7 9
139 150 5 9 69 97 22 22 3 5
2500 ( 150)|C 153)[C 8)|C 8)[C 68)|C 98)[C 18)|C 18)[C 5)|C 7)
159 139 13 8 81 75 14 16 5 10
159 152 7 9 75 61 23 23 3 5
5000 ( 159)|C 146) | C 10)|( 9)[C 78)[C 68)|C 19)[(C 20)]|( 4)|( 8)
Judgement — — — — — — — — — —
Specific
Mutagenicity
Positive AF-2 2-AA NaN, 2-AA AF-2 2-AA AF-2 2-AA 9-AA 2-AA
Control ( 663)](1119)|(C 433)|(C 280)|(C 905)[( 860)|( 528)|( 476) [ ( 566)|( 197)




