WORKING DRAFT -

SICHERHEITSDATENBLATT / sAFETY DATA SHEET (SDS)

gemaR Verordnung (EG) Nr. 1907/2006 (REACH), Anhang Il — Verordnung (EU) 2020/878 Datum: 18.10.2026 | Version: 3 | DE

4-Toluenesulfonyl chloride

4-methylbenzenesulfonyl chloride

CAS 98-59-9

CH,Cl0,S  EC 202-684-8

MOLMASSE LOGP

190.65 3
TPSA T. WRZ.

42.5 A2 146°C

GEFAHRENKLASSIFIZIERUNG (GHS / CLP)

H318

Nicht harmonisierte Einstufung (kein Eintrag in Anhang VI der CLP-Verordnung) — aus aggregierten ECHA-C&L-Meldungen abgeleitet; die H-
Satze sind anhand der offiziellen Quelle zu (berpriifen (ECHA C&L / Herstellerdatenblatt).

1. Bezeichnung des Stoffs bzw. des Gemischs und des Unternehmens

1.1 Stoffname 4-Toluenesulfonyl chloride

1.1 IUPAC-Name 4-methylbenzenesulfonyl chloride
1.1 CAS-Nummer 98-59-9

1.1 EG-Nummer 202-684-8

1.1 PubChem CID 7397

1.1 InChiKey YYROPELSRYBVMQ-UHFFFAOYSA-N
1.1 SMILES CC1=CC=C(C=C1)S(=0)(=0)CI
1.1 Summenformel C7H7CIOZS (71

1.1 Molmasse 190.65 g/mol M

1.1 Exakte Masse 189.9855 Da 7!

1.2 Verwendungen

FUr Labor- und Forschungszwecke. Nicht zur Verwendung bei der Herstellung von Lebensmitteln, Arzneimitteln oder
Kosmetika ohne entsprechende Genehmigungen.

1.3 Angaben zum Lieferanten

REFERENCE COPY — NO Supplier details are not included in this reference copy. The supplier placing the substance on
SUPPLIER DETAILS — NOT FOR the market must complete this section and remains responsible for the sheet under REACH.
DISTRIBUTION MolGod.org prepares documentation and is not the supplier of this substance.
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1.4 Notrufnummer

Notruftelefon

112 (EU-wide emergency number)

Contact the poison centre designated in the country of placing on the market (CLP Art. 45).

2. Mogliche Gefahren

Gefahrenhinweise (H) 314

H318

Sicherheitshinweise (P) [3114]

P280

P305+P351+P338

P310

P501

Verursacht schwere Augenschaden.

Schutzhandschuhe/Schutzkleidung/Augenschutz/Gesichtsschutz tragen.

BEI KONTAKT MIT DEN AUGEN: Einige Minuten lang behutsam mit Wasser
ausspulen.; Eventuell vorhandene Kontaktlinsen nach Moéglichkeit entfernen.
Weiter ausspulen.

Sofort GIFTINFORMATIONSZENTRUM/Arzt/... anrufen.

Inhalt/Behalter ... zuflhren.

Nicht harmonisierte Einstufung (kein Eintrag in Anhang VI der CLP-Verordnung) — aus aggregierten ECHA-C&L-Meldungen
abgeleitet; die H-Satze sind anhand der offiziellen Quelle zu Uberprifen (ECHA C&L / Herstellerdatenblatt).
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3. Zusammensetzung/Angaben zu 4. Erste-Hilfe-MaBnahmen

Bestandteilen

Stofftyp Reinstoff
CAS-Nummer 98-59-9
EG-Nummer 202-684-8 Einatmen
Summenformel C;H,ClO,S Betroffene Person an die frische Luft bringen. Fir Ruhe
sorgen. Bei Atemstillstand: kinstliche Beatmung (nur
Konzentration =99% (typische Reinheit in qualifiziertes Personal). [11121010]
Reagenzienqualitat — durch die
Spezifikation des Lieferanten zu Hautkontakt

G Kontaminierte Kleidung ausziehen. Haut mit Wasser

und Seife spulen (mind. 15 Minuten). 12110l

Augenkontakt

Augen mit flieBendem Wasser spulen (mind. 15
Minuten). Kontaktlinsen nach Moglichkeit entfernen.
Sofort einen Augenarzt rufen. 12120l

Verschlucken

Do NOT induce vomiting (unless directed by a
physician). Rinse mouth with water. Never give
anything by mouth to an unconscious person.
Emergency number: 112 (EU-wide). Contact the poison

centre designated in your country (CLP Art. 45).
[11[21[10]

Symptome und Wirkungen

Augenreizung und Tranenfluss. [3!

Hinweise fir den Arzt
Uberpriifung erforderlich
Notrufnummern: Notruf: 112 (EU-wide). Poison

centre: as designated in the country of placing on
the market (CLP Art. 45).

5. MaBnahmen zur Brandbekampfung 6. MaBnahmen bei unbeabsichtigter

Freisetzung

Geeignete Léschmittel an die Umgebung

Loschmittel anpassen. CO2, Pulver, Schaum. Persénliche Persénliche Schutzausriistung
VorsichtsmaBnahmen i i

ngeeignete Keinelbesondaren \égrwtenden (S|zrt1e At‘)bschnltt_dS).

Léschmittel Einschrankungen. [lllrsza;urp]en von Staub vermeiden.

Besondere Produkte der thermischen o o

Ceohist Zersetzung: CO, CO2, SOx, HCI UmweltschutzmaRnahmen Nicht in die Kanalisation, das

Grundwasser oder
Oberflachengewasser gelangen
Hinweise fur die Umluftunabhangiges lassen. [112][10]
Brandbekampfung  Atemschutzgerat (SCBA)

(Chlorwasserstoff). 111

Methoden fir Mechanisch in geeignete Behalter
verwenden. Vollschutzanzug. 3
9 Rickhaltung und aufnehmen. Absorption: Sand,
Flammpunkt 128°C 11 Reinigung Vermiculit, Kieselgur. Nicht trocken

i [1][2][10]
Selbstentziindungstemperatur 492°C [71 kehren (Staubbildung).

Zugehorige 8:13
Abschnitte
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7. Handhabung und Lagerung

VorsichtsmaBnahmen

Lagertemperatur
Luftfeuchtigkeit
Licht

Unvertragliche Materialien

Im Abzug oder mit ausreichender Bellftung arbeiten. Essen, Trinken und
Rauchen am Arbeitsplatz verboten. 12110l

Bei Raumtemperatur (15-25°C) oder gemaR Etikett lagern. [11f2110]
An einem trockenen Ort lagern (<60 % rF). [f2110]
Vor direkter Sonneneinstrahlung schiitzen. [2izel

Starke Oxidationsmittel. [11]

8. Begrenzung und Uberwachung der Exposition/Personliche Schutzausriistung

8.1 Zu uiiberwachende Parameter

Arbeitsplatzgrenzwert — NDS (Polen)

OEL (EU)

DNEL

PNEC

Kein NDS-Wert (Arbeitsplatzgrenzwert) im verfligbaren Verzeichnis — vor
Verwendung in der aktuellen MRPiPS-Verordnung Uberprifen; nicht vom
Fehlen eines Grenzwerts ausgehen.

Der EU-OEL-Wert wurde anhand des verfugbaren Datenbestands nicht
Uberpruft — die IOELV/BOELV-Richtlinien prufen; das Fehlen eines Wertes
nicht voraussetzen.

Keine Daten verfugbar.

Keine Daten verfugbar.

8.2 Personliche Schutzausriistung (PSA) [5i6l12]

Chemikalienbesténdige
Schutzhandschuhe
EN ISO 374-1:2016+A1:2018
Fluorkautschuk FKM

(Viton), min. 0,4 mm — 166:2001
KEIN Nitril (Durchbruch in
wenigen Minuten)

Korbbrille

Geschlossene

Schutzbrille oder

EN ISO 16321-1:2022 / EN

Geschlossene
Sicherheitsschuhe mit
Zehenschutz
EN IS0 20345:2022 (S2/S3)

Gesichtsschutz (bei
Spritzgefahr)
EN ISO 16321-1:2022

9. Physikalische und chemische Eigenschaften

Eigenschaft (Pkt. 9.1)
Aggregatzustand

Farbe

Geruch

pH-Wert (1%ige wassrige Losung)
Schmelzpunkt

Siedepunkt

Flammpunkt

Entziindbarkeit

Untere und obere Explosionsgrenze

Dichte (20°C)

Wert Quelle

Feststoff

Kristalle [

Keine Daten verflgbar.
Keine Daten verflgbar.

69°C (experimental data) [7! PubChem (experimentelle Daten)
146°C (experimental data) 7 PubChem (experimentelle Daten)
128°C (experimental data) 7 PubChem (experimentelle Daten)
Keine Daten verflgbar.

Nicht zutreffend (REACH 9.1(g))

1.3 g/cm3® (experimental data) 7] PubChem (experimentelle Daten)
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Eigenschaft (Pkt. 9.1)

Dampfdruck

Relative Dampfdichte
Kinematische Viskositat
Selbstentziindungstemperatur
Zersetzungstemperatur
Wasserloslichkeit

Partikeleigenschaften

Verteilungskoeffizient n-Oktanol/

Wasser (log-Wert)
Molmasse

Summenformel

Lipinski-Regel (RO5)

Wert Quelle

PubChem (experimentelle Daten)

0.133 kPa (1 mmHg, 88°C)
(experimental data) 7!

Nicht zutreffend (REACH 9.1(q))
Nicht zutreffend (REACH 9.1(1))
492°C (experimental data) [7!

Nicht zutreffend

Keine Daten verfilgbar.

Die PartikelgroéfBenverteilung wurde
flur diese Handelsform nicht
bestimmt — gemdR Anhang II 9.1(r)

erforderlich; anhand der
Lieferantenspezifikation zu

erganzen.

3 18]

190.65 g/mol [7} PubChem
C,H,Clo,s PubChem
PASS

Where a property above reads "No data available", no measured value was found in the public sources consulted for this substance. The property has not been
determined by MolGod.org and no value is inferred. "Not applicable" means the property has no meaning for this substance in the form supplied.

10. Stabilitat und Reaktivitat

Reaktivitat

Chemische Stabilitat
Gefahrliche Reaktionen

Zu vermeidende Bedingungen
Unvertragliche Materialien

Zersetzungsprodukte

Stabil unter normalen Lager- und Handhabungsbedingungen.
Thermisch stabil unter empfohlenen Bedingungen.

Keine gefahrlichen Reaktionen unter normalen Bedingungen bekannt.
Hohe Temperaturen, direkte Sonneneinstrahlung, Feuchtigkeit.
Starke Oxidationsmittel.

Produkte der thermischen Zersetzung: CO, CO2, SOx, HCI (Chlorwasserstoff).

11. Toxikologische Angaben

LD50 (oral)
LD50 (dermal)
LC50 (inhalativ)
Hautreizung
Augenreizung
Sensibilisierung
Mutagenitat
Karzinogenitat

IARC-Einstufung (Karzinogenitat)

Reproduktionstoxizitat
STOT — einmalige Exposition

STOT — wiederholte Exposition

Keine Daten verfugbar.
Keine Daten verfugbar.
Keine Daten verfugbar.
Keine Daten verfligbar.
Kategorie 1 — schwere Augenschaden.
Keine Daten verfugbar.
Keine Daten verfugbar.
Keine Daten verfligbar.

Keine individuelle IARC-Monographie fiir diese CAS — dies ist keine
Bestatigung des Fehlens von Karzinogenitat (vgl. CLP/GHS-Einstufung in
Abschnitt 2).

Keine Daten verfligbar.
Keine Daten verfligbar.

Keine Daten verfugbar.
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12. Umweltbezogene Angaben

Gewassertoxizitat Keine Daten verfugbar.

Persistenz / Keine Daten verfugbar.
biologische
Abbaubarkeit

Bioakkumulationspotenzial |og Kow = 3 8], Geringes
Bioakkumulationspotenzial
(log Kow < 4,5 — PBT/vPvB-
Screening-Kriterium gemaR
ECHA-Leitlinie R.11). [13114]

Mobilitét im Boden  Keine Daten verfligbar.

PBT-/vPvB- Unzureichende Daten zur
Beurteilung Bewertung von PBT/vPvB.

Endokrinschadliche Keine Informationen.

Aspirationsgefahr Keine Daten verfugbar.

13. Hinweise zur Entsorgung

Entsorgungsverfahren Zur Entsorgung an zugelassene

Abfallschliissel
(EWCQC)

Verpackungen

Unternehmen gemaR nationalen
und lokalen Vorschriften
Ubergeben. Nicht in die Kanalisation
einleiten.

16 05 06* — Labor- und
Analysechemikalien (z. B. chemische
Reagenzien), die gefahrliche Stoffe
enthalten. Uberpriifung des EWC-
Codes erforderlich. 91

Gereinigte Verpackungen kénnen
recycelt werden. Kontaminierte
Verpackungen sind als gefahrlicher
Abfall zu behandeln.

Eigenschaften

14. Angaben zum Transport

UN-Nummer

Umweltgefahr

Besondere VorsichtsmaBnahmen

KN/HS-Code

Anmerkungen

15. Rechtsvorschriften

UN 1759 71

Umweltgefahrdung fir den Transport: nicht verifiziert. Nicht harmonisierte
Einstufung (auRerhalb CLP Anhang VI) — aquatische Toxizitat (Abschnitt 12)
prufen und NICHT annehmen, dass keine Kennzeichnung als
Meeresschadstoff erforderlich ist; gemaR ADR 2.2.9 / IMDG vor Versand
bestatigen.

Als Gefahrgut gemal der zugewiesenen Klasse behandeln (ADR/IMDG/IATA);
die fur diese Klasse geltenden VorsichtsmaBnahmen anwenden.

CN/HS-Code: Uberpriifung in der Eurostat Combined Nomenclature
erforderlich.

UN-Nummer gemafs angegebener Quelle. Transportklasse und
Verpackungsgruppe vor dem Versand in ADR Tabelle A / UN-
Modellvorschriften prufen. [71

SVHC-Status

REACH Anhang XIV

REACH Anhang XVII

16. Sonstige Angaben

SVHC-Status anhand des verfligbaren Datensatzes nicht geprift — aktuelle
ECHA-Kandidatenliste prifen; kein Fehlen annehmen. 11

Nicht gegen die ECHA-Zulassungsliste verifiziert — REACH Anhang XIV
prafen.

Im verfugbaren Anhang-XVIl-Datensatz nicht bestatigt — vor dem
Inverkehrbringen anhand der aktuellen ECHA-Liste prufen; nicht vom Fehlen
einer Beschrankung ausgehen. [l

Rechtsstatus der Einstufung: Selbsteinstufung des Lieferanten gemaR Art. 4(3) CLP — kein harmonisierter Eintrag in Anhang VI.Eintrage mit einem
Datum des Inkrafttretens nach 17.10.2026 wurden als zuklnftig weggelassen (noch nicht anwendbar).

Daten automatisch aus éffentlichen Referenzdatenbanken aggregiert (PubChem, ECHA, NIST u. a.).

Wissenschaftliche Zitate (2)

Para-toluenesulfonyl chloride.. American Industrial Hygiene Association journal (1982).

Law H, Benito JM, Fernandez JM et al.. Copper(ll)-complex directed regioselective mono-p-toluenesulfonylation of cyclomaltoheptaose at a primary hydroxyl group
position: an NMR and molecular dynamics-aided design.. The journal of physical chemistry. B (2011). DOI: 10.1021/jp2035345
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Volltext der H-Satze

H318 Verursacht schwere Augenschaden.

Volltext der P-Satze

P280 Schutzhandschuhe/Schutzkleidung/Augenschutz/Gesichtsschutz tragen.

P305+P351+P338 BEI KONTAKT MIT DEN AUGEN: Einige Minuten lang behutsam mit Wasser
ausspulen.; Eventuell vorhandene Kontaktlinsen nach Moéglichkeit entfernen.
Weiter ausspulen.

P310 Sofort GIFTINFORMATIONSZENTRUM/Arzt/... anrufen.
P501 Inhalt/Behalter ... zufuhren.

Abkurzungen

ADR Européisches Ubereinkommen iber die internationale Beférderung gefahrlicher Giiter auf der StraRe
ATE Schatzwert Akuter Toxizitat (Acute Toxicity Estimate)

CAS Chemical Abstracts Service

CLP Classification, Labelling and Packaging (Verordnung (EG) 1272/2008)

CMR Karzinogen, mutagen, reproduktionstoxisch

DNEL Abgeleitete Expositionshohe ohne Beeintrachtigung (DNEL)

EC European Community number

EPI Persodnliche Schutzausristung

GHS Global Harmonisiertes System (GHS)

IATA Internationaler Luftverkehrsverband (IATA)

IMDG Internationaler Code fur die Beforderung gefahrlicher Giter mit Seeschiffen (IMDG)
SDB Sicherheitsdatenblatt (Safety Data Sheet)

LC50 Letale Konzentration, 50 % (Lethal Concentration)

LD50 Letale Dosis, 50 % (Lethal Dose)

NDS Maximal zulassige Konzentration (Arbeitsplatz, PL)

NDSCh Kurzzeitgrenzwert (PL)

OEL Occupational Exposure Limit

PBT Persistent, bioakkumulierbar und toxisch

PNEC Abgeschatzte Nicht-Effekt-Konzentration (PNEC)

REACH Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction of Chemicals (Verordnung (EG) 1907/2006)
SDS Safety Data Sheet

STOT Spezifische Zielorgan-Toxizitat (STOT)

SVHC Besonders besorgniserregender Stoff (SVHC)

TPSA Topological Polar Surface Area

vPvB Sehr persistent und sehr bioakkumulierbar

Versionshistorie

v3 (17.10.2026) Erstellt auf Grundlage der Selbsteinstufung des Lieferanten (ECHA-C&L-
Meldungen; kein harmonisierter Eintrag in Anhang VI).
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Externe Links

NIST: https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=98-59-9

ADMET / Drug-likeness

19U/

Rechtlicher Hinweis: Dieses Dokument wurde automatisch aus Daten von PubChem (NIH), ECHA, NIST WebBook, ChemSpider (RSC) und anderen 6ffentlichen
Datenbanken erstellt. Es ERSETZT KEIN zugelassenes Sicherheitsdatenblatt (SDB) geméaR Verordnung (EG) Nr. 1907/2006 (REACH). Uberpriifen Sie die Daten vor der
Verwendung des Stoffes anhand des aktuellen SDB des Herstellers.

Generator: Dokument automatisch erstellt auf Grundlage der Selbsteinstufung des Lieferanten (ECHA-C&L-Meldungen) und 6ffentlicher physikalisch-chemischer

Datenbanken.
Autor: www.MolGod.org — Plattform flir automatisierte Sicherheitsdatenblatter (SDB).

Ausgabedatum: 18.10.2026 | Dokumentversion: 3
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