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摘$要!根据国内外研究报道!系统地总结了计算毒理学和化合物环境行为模拟在环境科学领域的研究进展!包括二者的
概念"理论"研究方法以及在环境研究中的应用#分析了计算毒理学和化合物环境行为模拟在发展中所面临的挑战!并提出
对策#展望了计算毒理学和化合物环境行为模拟在环境研究中的发展前景$
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!$计算毒理学概述
自"&世纪中叶以来!伴随着计算机的发明和

相关技术的飞速发展!计算机在化学和生命科学中
的应用呈现出日新月异的景象!相关的子学科如计
算化学及计算生物学得以蓬勃发展$ "&!/ 年的诺
贝尔化学奖颁给了/ 位美国计算化学家马丁)卡
普拉斯%R5NC69 S5NFBGH&!迈克尔)莱维特%R6MA5IB

TIO6CC&和亚利耶)瓦谢尔%,N6IA U5NHAIB&!以奖励
他们在*发展复杂化学体系多尺度模型+研究方向
所做的贡献#这/位科学家用他们开发的计算机模
拟系统揭示了蛋白质跟其它化合物之间的反应机
理$ !))0 年的诺贝尔化学奖得主波普%;DA9 ,#

>DFBI&也是一位计算化学家!他因提出波函数方法
而获奖#他也是著名计算化学软件3,VWW<,2的
开发者$ 在计算机技术的辅助下!今天的化学家可
以在电脑上模拟出化合物逼真复杂的分子模型!进
而预测化学实验的最终结果$

在计算化学和计算生物学的基础上!科学家们
将计算机技术应用于毒理学中!发展出一门新的毒
理学子学科!即计算毒理学%4D8FGC5C6D95B1DP6MDB7
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D:L&$ 计算毒理学是一个广义术语!涵盖所有与毒
理学相关的计算机辅助信息学"数据挖掘及计算模
拟技术等!包括暴露模拟"基于生理学的药物动力
学模拟"剂量效应模拟等,!-

# 它是研究化合物化学
结构与毒理效应之间的关系的学科!其方法可以用
于预测化合物的毒理学性质,"-

$ 美国环境保护局
%VW?>,&对计算毒理学的定义是'利用数学及计
算机模拟技术来预测和阐明化合物的毒副作用及
作用机制#涉及计算化学"分子生物学"计算生物学
%生物信息学&和系统生物学等学科,/-

$ 计算毒理
学研究始于"&世纪0&年代!出现的背景为传统化
合物毒性动物测试方法费用高"耗时长!而待筛查
化合物数量增长迅速!加上日益增大的动物权利保
护社会舆论压力$ 至今!化学品的数量已经异常庞
大#至"&!%年-月(日!美国化学文摘社%4,W&已
经登记了!&& /&" &&& 余种化合物!而且还以每天
!% &&&余种的速度增加,(-

$ 传统的化合物环境风
险性实验测评效率%! 种Y"(/ 5&远不能满足进入
市场新化学品环境风险测评需求%约! &&& 种Y5&#

目前已有超过!&& &&& 种进入市场的化学品未经
过环境风险评价,% .'-

$ 对所有化学品进行传统的
动物毒性测试是不现实的!因而目前仅有相对于总
量非常少的一部分化合物具有实测的动物毒性数
据$ 由此!基于计算机技术的计算毒理学成为筛查
有毒化合物及评估毒性的高效工具!在一些情况下
可以替代传统毒性测试方法$

目前!科学家已经对很多化合物进行了传统的
动物毒性测试%尽管这个比例相对于化合物总量
非常小&!积累了大量化合物毒性数据和结构信
息$ 在这些数据的基础上!利用计算机技术建立化
合物毒性预测模型!就能预测没有实测毒性数据的
化合物%如新合成和新发现化合物&的毒理学性质
及毒性作用机理$ 在药物研发工业中!计算毒理学
已被广泛应用于药物先导化合物的安全评估!且一
般认为对化合物毒性的预测越早越好!以减少安全
问题和利益损失!即*早失败!少损失+

,--

$

近年来!由于认识到计算毒理学的重要性!

VW?>,"美国食品药品监督管理局%VWQZ,&"美国
辛拉库斯研究公司% W*4&"欧共体%?4&的健康及
消费者研究所"经济合作与发展组织%[?4Z&的化
学品管理局%?4\,&和保加利亚*>NDE#,H#]B57

C5NDO+大学的数学化学实验室%TR4&等机构开展
了一系列工作来发展计算毒理学$ VW?>,首先实

施了一个名为*计算毒理学研究%4D8F1DP&+的项
目,/-

!以期建立计算机模型来预测化合物的毒性
及对人体健康可能造成的不良影响#并在"&&' 年
建立了国家计算毒理中心!为全美国的相关研究人
员提供毒性数据计算服务及培训$ 该中心的" 个
主要研究内容如下'%!&利用数学和先进计算机模
型来协助评估化学品对人体健康和环境的危害及
风险#%"&利用先进信息科学"高通量筛查技术及
系统生物学建立稳健和灵活的计算工具来筛查海
量化合物的潜在毒性$ VW?>,还联合其他机构如
W*4开发了一系列毒理预测软件和数据库,0 .!!-

$

?4的健康及消费者研究所成立了计算毒理学联合
研究中心!为政府部门提供毒性预测方法!包括计
算方法和定量结构毒性关系% Ŵ1*&计算模型,!"-

$

[?4Z的?4\,联合TR4实验室开发了̂ W,*

1DDB=DP等软件!用于预测化合物的毒性!TR4实
验室还进行了大量与计算毒理学相关的研究,!/-

$

"$计算毒理学研究方法
计算毒理学方法可以分为两种类型!即基于化

合物本身化学结构的计算方法和基于毒性作用靶
标的计算方法$ 其中基于化合物化学结构的方法
不需要明确化合物的毒性作用机制!只需要提供化
合物的化学结构#这类方法又可以分为以下两种类
型'即统计数值法,!(-和规则式推理法,!%-

$ 而基于
毒性作用靶标%生物大分子如蛋白质&的方法则需
要清楚的化合物毒理学机制!也即需要明确有毒化
合物作用于哪些生物大分子而导致毒性作用!该类
方法因而又被称为分子机理法,!'-

$

计算毒理学方法一般是基于结构.性质Y活性
关系% W,*YW>*&这一思想的!目前研究得最多的
是定量结构.性质Y活性关系%即̂W,*或̂W>*&

方法$ Ŵ,*ŶW>*方法通过测量或计算化合物
的特征参数%分子结构描述符&!进而利用这些参
数建立数学模型%计算机程序&来估测化合物的物
理化学和生物化学性质%包括毒性&$ Ŵ,*ŶW>*

方法建立的步骤一般包括'%!&选择一系列具有代
表性的化合物# %"&通过查找数据库和文献!收集
所选择化合物的物理化学性质及活性数据#%/&利
用计算化学软件%如3,VWW<,2和\LFIN4AI8等
量子化学软件&获得化合物的分子结构描述符#

%(&应用统计学方法%统计软件如W>WW&在化合物
的物理化学性质Y活性数据和所选择的分子描述符
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之间建立̂W,*ŶW>*模型!常用的统计学方法有
回归分析"主成分分析"聚类分析"遗传算法和人工
神经网络等!其中多元回归分析目前应用得最为广
泛#%%&评估和验证模型的拟合度"稳健性和预测
能力等#'&应用所建立的̂W,*ŶW>*模型来预测
未知化合物的物理化学性质和活性%如毒性&$

目前!已经有较多的商业软件和免费软件可供
研究人员进行毒理学计算!如R4,W?%4,W?!4,7

W?1[+ &

,!--

" 1[>S,1

,!0-

" 4[R>,41

,!)- 和
4,ZZ

,"&-等$ RVW1?*等,!%-对药物研发行业常用
的毒性预测软件做了综述!评价了包括上述四种在
内的"&种毒性预测软件$ 近几年!>A5N8D3D公司
与VW?>,和美国国家环境健康研究所%2<?\W&合
作开发了,ZR?1>NIJ6MCDN软件#该软件可用于预
测化合物%包括药物和环境污染物&的吸收"分布"

代谢"排泄及毒性%,ZR?Y1&

,"!-

$ VW?>,与W*4

公司联合开发了?HC685C6D9 >ND:N58 <9CINE5MI

%?><& WG6CI软件#该软件不仅可以计算化合物的
重要物理化学参数!还可以对化学物的环境行为和
生态毒性进行预测和评估,!&-

#此外!VW?>,还开
发了?4[W,*

1R软件,)-和1DP6M6CL?HC685C6D9 WDEC7

K5NI1DDB%1?W1&软件,!!-

!可以分别用于化合物的
水生生物毒性和包括三致作用%致畸"致癌"致突
变&在内的毒性预测$ ?4的化合物风险评估软件
X?3,和[?4Z与TR4联合开发的1DDB=DP软件!

可用于预测和评估化合物生态毒性和动物毒性,!"-

$

借助这些商业或免费计算毒理学软件!研究人
员可方便预测缺少实测毒性数据化合物毒性!而不
需进行繁琐的̂W,*模型建立过程!也不需要有较
完善地量子化学和计算化学背景知识和经验$

/$计算毒理学在环境研究中的应用
计算毒理学最初广泛应用于药物研发行业!后

来也逐渐应用于环境科学研究$ 环境科学家利用
基于̂W,*的计算毒理学方法!研究环境污染物的
分子结构与毒性%生态毒性&之间的关系!建立化
学结构.毒理学性质之间的关系模型!进而对环境
中的已知Y未知化合物和尚未投入使用的新化合物
进行生态毒性评估$ 基于̂W,*方法的计算毒理
学是有机污染化学和生态毒理学的一个新研究领
域!目前是化合物环境风险评估和人体健康风险评
价的一种可靠的"高效的手段,""-

$

VW?>,发起了一个名为*1DP45HC+项目!利用

计算毒理学方法建立环境污染物结构.效应关系
模型!并应用建立的模型预测和评估环境污染物毒
性!包括致癌性"发育和生殖毒性"神经毒性和免疫
毒性等!进而筛查出优先监控的环境污染物,"/-

$

近年来!国外环境研究领域出现了一些关于污
染物计算毒理学分析的报道!应用的计算毒理学方
法涉及量子化学和分子连接性指数法等$

R43*,1\等,"(-基于麻醉毒理机制!建立了污染
物对藻类生物的麻醉靶位脂质模型!结果表明污染
物的辛醇.水分配系数的对数值%TD:SDK&与污染
物对藻类的半数有效浓度的对数值TD:%?4%&&具
有良好的线性关系!所得结果跟先前的研究报道相
符!进而说明藻类的敏感性跟其他水生生物相近$

2?2Z],等,"%-利用实验方法测定了芳香胺对小球
藻的毒性!在此基础上建立了芳香胺的TD:SDK联
合量子化学描述符跟芳香胺对小球藻毒性的计算
毒理学模型#此模型的相关系数很好% A

"

_

&#)/)&!表明芳香胺对小球藻的毒性跟其TD:SDK

值以及其跟生物大分子发生的反应有关$ Z;[R[

等,"'-研究了>,\H对栅藻的毒性!发现>,\H对栅
藻的毒性与其物理化学性质和栅藻种类有关!极性
%TD:>&和挥发性较小的化合物毒性较小$ 3NDCI

等,"--研究了>,\H对藻类生物的光诱导毒性!结
果发现分子最高占有轨道能跟分子最低空轨道能
之间的差值可以作为>,\H对栅藻的光诱导毒性
的定性指标$ X?<1\等,"0-研究了苯酚和苯胺类化
合物对鱼的毒性跟这些化合物的平均超域离能"极
性%TD:>&和最低分子空轨道能之间的关系!建立
了相应的̂W,*模型!并根据化合物的毒性作用方
式将这些化合物分为" 类'一类是活性较低的!且
毒性变化仅仅决定于极性的化合物#另一类是毒性
更大的化合物!这类化合物毒性的增加可能是因其
与细胞内亲核物质存在较强的电子相互作用所致$

国内与计算毒理学相关的环境科学研究起步
相对较晚$ 目前!研究人员越来越多地利用计算毒
理学方法来预测和评估化合物的毒性!在一些领域
取得了一些进展!还发表了一些优秀的综述,") .//-

$

国内与计算毒理学相关的环境研究主要集中在生
态毒理学领域!如利用多元线性回归分析和神经网
络等方法构建̂W,*模型!研究卤代多环芳烃类
%>,\H&"胺类和硝基苯类等化合物对水生生物的
毒性$ 张晓龙,/(-利用多元线性回归模型及支持向
量机方法!建立了八类苯系化合物的结构.毒性关

(/(
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系模型!并从分子水平阐明了有机污染物的毒性作
用机理$ 郭小玲,/%-以斜生栅列藻为受试生物!测
定了"!种卤代>,\H的(0 A急性毒性和0 J慢性
毒性!采用辛醇.水分配系数%SDK&法"量子化学
法"基团贡献法和分子连接性指数法!对卤代>,\H

的急性"慢性毒性数据建立了̂W,*模型#该模型
能很好地预测卤代>,\H对斜生栅列藻的毒性$

陆光华等,/'-利用[?4Z的方法测定了(& 种取代
>,\H对绿藻的(0 A急性毒性!并用量子化学方法
建立了分子最低空轨道能"分子最高占有轨道能"

范德华面积及分子量跟取代>,\H对绿藻的毒性
之间的̂W,*模型#研究表明!取代>,\H对绿藻
的毒性主要与分子的轨道能和空间参数相关$ 冯
长君等,/--基于基团贡献法的思想!建立了!0 种苯
酚和苯胺类化合物的连接性指数对绿藻急性毒性
的̂W,*模型!模型拟合度优于之前相应文献的研
究结果$ 袁星等,/0-测定了!' 种苯胺及苯酚类化
合物对鲤鱼的)' A 急性毒性!利用量子化学半经
验法!建立了̂W,*模型#研究表明!分配过程和化
合物跟细胞大分子之间的电子相互作用是影响这
两类化合物对鱼类毒性的主要因素$ 戴朝霞等,/)-

建立了!&% 种取代芳香族化合物对发光菌"四膜
虫"大型蚤和斑马鱼等四种水生生物的毒性̂W,*

模型!发现这些化合物对斑马鱼的毒性主要决定于
其疏水性$ 程艳等,(&-利用基于̂W,*模型的计算
毒理学软件?4[W,*%X&#)) A!VW?>,&对欧洲化
学品管理局%?4\,&公布的!% 种高关注化合物
%WX\4&进行了生态毒理风险预测#研究结果表
明!对于邻苯二甲酸二丁酯和蒽!(!(. .二氨基二
苯甲烷等九种化合物!毒性预测结果与实验结果较
为接近#危害性分级预测结果显示!这九种化合物
具有极高的风险性!这与?4\,将它们判定为高
关注化合物的结论相符$ 吴惠丰等,(!-联合利用分
子模拟和光谱实验方法!研究了持久性有机污染物
"!".!(!(. .四溴联苯醚对抑癌基因B%/ 启动子
区域片段的相互作用机理#模拟结果表明!"!".!

(!(. .四溴联苯醚以部分嵌插及沟槽结合的模式
跟B%/启动子区域片段进行相互作用#而光谱实验
则验证了分子模拟结果$ 陈浮等,("-利用分子对接
和分子动力学模拟方法研究了四种咪唑离子液体
与萤火虫荧光素酶的结合方式#研究结果表明!四
种咪唑离子液体可分为两对!每对咪唑离子液体与
荧光素酶具有相似或相同的结合模式$

($污染物环境行为模拟概述
化合物的环境行为是指化合物进入环境后!在

环境基质中的分布"迁移"降解及归宿等$ 进入环
境后!化合物会发生一系列的物理"化学及生物变
化!包括溶解"吸附"分配"迁移"挥发"水解"光解"

氧化还原"生物代谢及生物富集等环境行为!进而
产生生态环境效应$ 化合物的这些环境行为跟它
们的物理化学及生物化学性质相关!包括SDK"辛
醇.空气分配系数%SD5&"土壤.沉积物有机碳吸
附常数%SDM&"溶解度"生物富集因子% 4̀Q&"生物
放大因子% ,̀Q&"生物降解性及逸度等,(/-

$

传统的化合物环境行为研究主要有实际调查"

化合物含量分析及实验室模拟等!需要大量人力物
力$ 目前已知的化合物数量已超一亿!各类环境污
染物也层出不穷!数量非常庞大$ 因此用传统方法
来研究所有已知"未知及潜在污染物的环境行为几
乎是不可能的$

至今!基于计算化学的̂W,*模型已经成为获
取化合物与环境行为相关的物理化学及生物化学
性质信息的一种可行"有效的手段$ 利用计算化学
软件获取化合物的各种分子描述符!然后利用
Ŵ,*模型%或相关软件&计算出化合物的各种物
理化学及生物化学性质参数!再建立化合物的环境
行为参数与物理化学参数之间的数学模型%如逸
度模型&!以此来预测和评估化合物的环境行为$

近年来!一些研究人员利用适当的方法建立了化合
物环境行为预测模型!并取得了一定的成果$

%$污染物环境行为模拟研究方法
目前!在环境研究领域!已经有较多可用于模

拟有机污染物环境行为的数学模型$ 这些模型包
括'R,4S,a建立的逸度模型,((-

"R4S[2?等,(%-

建立的多相总暴露模型%45B1DP&"1\[R,2等,('-

建立的毒害物质物理化学模型%大湖模型&"

W4\2[[*等,(--建立的农药迁移和生物富集模
型"a[W\<Z,等,(0-建立的多相非稳态平衡模型"

V̀*2W 等,()-提出的暴露分析模型系统%?+,RW&

等#另外还有一些常用的模型!如VW?>,的农药根
区模型%>*]R&

,%&-和环境浓度通用预测模型%水
生生物模型& 3?2??4

,%!-等$ 上述模型都已经被
应用于污染物环境行为的模拟预测!其中最常用的
为R,4S,a建立的逸度模型$ 该模型主要有/ 个
优点'%!&模型结构简单!容易与计算机辅助技术

(((
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相结合!能减少计算量!还可进行可视化操作!便于
应用和推广#%"&参数输入容易!需输入的参数为
化合物物理化学性质参数"环境属性参数和污染物
排放参数#%/&可计算出化合物的迁移和转化速
率!能方便地阐释化合物去除途径!为防控污染物
提供参考依据$

一些研究机构已经开发出一些商业或免费软
件供环境研究人员进行化合物环境行为模拟方面
的研究$ 如上述VW?>,联合W*4公司开发的?><

软件!利用该软件可以方便地计算出化合物的物理
化学和生物化学参数!并且可以容易地获得化合物
的环境行为信息!包括̀4Q" ,̀Q"降解半衰期"污
水处理厂去除途径和去除率"挥发半衰期"各种环
境介质中的分配系数和相应的逃逸半衰期等$

TR4实验室开发的4,1,̀ [T软件可用于化合物
的环境归宿计算模拟和生态毒性预测% TR4!

4,1,̀ [T&!另外也可以用于预测污染物在环境中
的代谢途径和代谢产物$ 美国明尼苏达大学的科
学家开发出了化合物代谢途径预测系统%VR.

>>W&

,%" .%-

!该系统可以供研究人员在线预测化合
物的代谢途径和代谢产物$ 另外!软件>5CA7

>NIJ

,%'-和RICIDN

,%--也可以用于预测化合物的代谢
途径以及提供可能的代谢产物信息#前者是一种对
外源物质生物降解途径的多步反应预测工具#后者
基于哺乳动物生物转化反应!能够预测绝大多数有
毒代谢物!并提供相关的参考文献$

'$化合物环境行为模拟应用研究
化合物环境行为计算模拟研究已经发展了较

长时间!已有非常多的文献报道了与此相关的研
究!其中与逸度模型相关的研究最多$ *逸度+是
T?U<W于!)&! 年提出的概念!是一种用于描述化
合物在各相中平衡的热力学标准!比化学位更易于
应用$ 逸度模型是加拿大多伦多大学环境模型研
究中心%4?R4&的R,4S,a教授于!)-) 年开发
出来的#该模型基于质量平衡原理和热力学理论!

遵循以逸度代替浓度原则,%0-

$ 随后!R,4S,a和
合作者在多篇发表的文章中详细介绍了逸度模型
的基本理论和概念"计算方法和模型特点等!并探
讨了模型的优缺点和可行性等!阐明了逸度容量和
逸度等概念!还利用逸度模型评估了̀4Q与SDK

之间的关系,((!%)-

$ 针对<级和
!

级逸度模型的缺
点!R,4S,a建立了并验证了

"

级和
#

级逸度模

型#<<<"<X级逸度模型增加了污染物的排放"迁移
和转化等环境行为,'& .'"-

$ VW?>,的?><HG6CI软
件就配备了<<<级逸度计算模块$ 一些环境科学家
还建立了多种各级别的多介质逸度模型!用于模拟
预测污染物在各种环境介质中的环境行为,'/ .''-

$

在国内!现在已有较多关于环境污染物多介质
逸度模型的研究报道$ 戴树桂等,'--首次在国内将
逸度模型引入污染物的环境风险评价!以硝基苯为
研究化合物!评估了硝基苯对水生生物和人体健康
的不良影响$ 叶常明等,'0-首次在国内系统地介绍
了逸度模型的理论"概念及计算方法$ 赵南霞
等,')-建立了

"

级多介质逸度模型!并实现了模型
的软件化!用于研究松花江流域环境中有机污染物
的环境行为和归宿#利用该软件!可以计算出有机
污染物在水体"空气"土壤"底泥和水生生物体内的
分布"停留时间和迁移速率$ 唐明金等,-&-利用逸
度模型计算了珠三角地区!' 种>,\H在各种环境
介质中的浓度及界面间的迁移通量$ 董继元等,-!-

利用
"

级逸度模型计算了稳态假设下苯并%5&芘
在兰州地区的大气"水体"土壤和沉积物之间的迁
移通量及浓度水平#研究结果表明!兰州地区苯并
%5&芘的主要来源为化石燃料燃烧和大气平流输
入!土壤则是苯并%5&芘的最大储存库$ 除与逸度
模型相关的研究外!国内还有研究人员根据密度泛
函理论和应用功能树方法!建立了预测有机污染物
在环境中的吸附和降解模型!建立的模型具有较高
的预测准确度!预测结果能为污染物生态环境风险
评价提供理论指导,-" .-/-

$

近年来!一些研究直接利用软件%如?><WG6CI

X(#!&和在线计算系统%如VR.>>W&来模拟预测
污染物的环境行为!包括降解途径"方式和代谢产
物等$ \[U,*Z 等,-(- 利用?><WG6CI软件从
"" "'/种商业化学品中筛选出'!& 种可能具有持
久性和生物富集性%>b̀ &的化合物!并认为这些
化合物需要做进一步的研究$ 随后!\[U,*Z

等,-%-用相同的方法计算了VWQZ,药品数据库中
已经在环境中发现的"-%种药物的物理化学性质"

4̀Q及生物降解性等数据!发现)" 种药物具有潜
在生物富集性!!"!种具有潜在持久性#另外!除去
已经在环境中发现的"-%种药物之外!在/&& 种高
产量%\>X&药物中发现有%0 种同时具有持久性
和生物富集性!有(0 种具有持久性$ 最近!\[U7

,*Z等,-'-又用?><WG6CI软件联合VR.>>W软件
(%(
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从之前研究的'!& 种化合物中筛选出/"& 种具有
潜在持久性和生物富集性的化合物!其中/) 种为
副产品或杂质!"0! 种为转化产物$ 2:等,---利用
VR.>>W 软件模拟预测了一些污染物的转化产
物!并用?><WG6CI软件计算了这些化合物的物理
化学性质%如SDK"SDM和亨利常数等&和环境行为
参数%如拟一级氢氧自由基反应速率常数和生物
降解半衰期等&$ W1*?R>?T等,-0- 根据欧盟的
*化学品注册"评估"许可和限制+ %*?,4\&法规!

利用?><WG6CI和?4[W,*软件!计算了)% &&& 种
化学品的持久性"生物富集性及毒性% >̀ 1&数据!

发现约/c的化合物可被判定为>̀ 1化合物$

\?T̀T<23等,-)-使用T4.\*RW 联合VR.>>W

系统对化合物的转化产物进行靶向和非靶向筛查!

建立了高通量筛查环境介质中微量有机污染物的
微生物转化产物的方法!鉴定了多种已报道和未报
道的农药转化产物$ R4T,4\T,2等,0&-使用风险
评估鉴定及评级模型%*,<Z,*!X"#&

,0!-

&结合
?><WG6CI软件筛查出有研究意义的污染物和识别
出可能存在的未知污染物!然后利用多种实验筛查
技术%如34.RW" 1̂[Q.\*RW 和T4.RWYRW

等&对预测的污染物进行靶向性筛查和鉴定#他们
将这种方法应用于"!%种有机硅化合物!发现了/

种之前没识别的污染物!说明该方法可以用于筛选
和鉴定潜在的环境污染物$

国内也有一些研究人员利用计算机软件计算
模拟了一些环境污染物的环境行为!获得了相关数
据$ 黄俊等,0"-根据荷兰>̀ 1化合物筛选流程!利
用软件?><WG6CIX/#! 对/中国现有化学物质名
录0中的"'-&- 种化合物进行计算!筛选出!!! 种
潜在的>[>H!结果表明计算机软件可以用于>[>H

的初步筛选$ 王昭等,0/-利用?><WG6CIX/#" 计算
了中国/水中优先控制污染物黑名单0中的%0 种
污染物在土壤中的半衰期%Z1

%&

&和SDM!进而计算
了各有机污染物的地下水污染指数#结果表明!

SDM对化合物淋溶迁移性的贡献比Z1

%&

大!并与地
下水污染指数存在较好的相关性!而化合物的其他
物理化学性质%如SDK和溶解度等&跟地下水污染
指数的相关性则不明显$ 刘敏等,0(-利用?><WG6CI

X(#&计算了全氟丁基磺酸钾的生物富集系数!结
果表明该化合物不具备生物富集性!跟全氟辛基磺
酸钾的生物富集性有明显的差异$

-$挑战与展望
人类已经进入大数据时代!计算机技术尤其是

计算机网络技术迅速发展!基于计算机技术的预测
与模拟已经应用到各行各业$ 新时代的计算毒理
学把高通量筛选与先进的计算机技术结合起来!以
期取代传统的毒理学动物实验!更快速"更高效地
获取化合物的毒理学性质信息#基于计算机算法的
化合物环境行为模拟技术也在环境研究中发挥着
日益重要的作用!逐渐成为传统实测研究的一种可
替代手段$ 虽然计算毒理学和化合物环境行为模
拟在环境研究领域具有广阔而深远的研究和应用
前景!但是这两种技术目前还处于发展阶段!面临
较多挑战$ 最主要的挑战在于计算和模拟结果的
准确性和可靠性$ 这需要多领域%包括计算机科
学"毒理学"化学及环境科学等&的研究人员一起
协作!开发出更准确的预测模型及计算方法!更接
近地模拟化合物在复杂生物体和环境中的真实状
态!以获得更接近真实的计算模拟结果$

在未来!随着计算机科学"计算化学"结构生物
学等学科的进一步发展!加上化合物的实测毒性数
据和环境行为参数的不断增加!更多更精准的计算
方法将会被开发出来!而基于计算毒理学和化合物
环境行为模拟的研究结果也将会更加准确可靠$
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NDFA6BIH- ,;-# Ĝ59C6C5C6OIWCNGMCGNI.,MC6O6CL*IB5C6D9HA6FH!

!))/!!"%(& ' /() ./%'#

,")- 李杰!李柯佳!张臣!等#计算系统毒理学' 形成"发展及应用
,;-#科学通报!"&!%!'&%!)& ' !-%! .!-'&#

,/&- 杨先海!陈景文!李斐#化学品甲状腺干扰效应的计算毒理
学研究进展,;-#科学通报!"&!%!'&%!)& ' !-'! .!--&#

,/!- 王婷!林志芬!田大勇!等#有机污染物的混合毒性̂W,*模
型及其机制研究进展,;-#科学通报!"&!%!'& % !) & ' !--!

.!-0&#

,/"- 潘柳荫!吕隨!庄树林#分子动力学模拟在有机污染物毒性
作用机制中的应用,;-#科学通报! "&!%! '& % !) & ' !-0!

.!-00#

,//- 邰红巍!闻洋!苏丽敏!等#有机污染物在鱼体内临界浓度研
究进展,;-#科学通报!"&!%!'&%!)& ' !-0) .!-)%#

,/(- 张晓龙#苯系化合物结构与毒理学性质的定量构效关系研
究,Z-#北京'北京工业大学!"&!/#

,/%- 郭小玲#卤代芳烃对斜生栅列藻的毒性及其̂W,*研究
,Z-#南京'河海大学!"&&-#

,/'- 陆光华!耿亮#取代芳烃对藻类毒性与结构参数之间的定量
关系研究,;-#环境科学研究!"&&%!!-%'& ' -/ .-%#

,/-- 冯长君!李鸣建#取代芳烃与/ 种生物急性毒性的定量构效
关系,;-#吉林大学自然科学学报!"&&! %(& ' )/ .))

,/0- 袁星!袁晓凡!赵元慧#取代苯胺"苯酚对鲤鱼毒性的定量构
效关系,;-#东北师大学报'自然科学版!"&&!!// %! & '-&

.-/#

,/)- 戴朝霞!赵劲松!陈振翔!等#取代芳香族化合物对( 种水生
生物的毒性研究,;-#中国环境科学! "&&%! "% % " & ' !'%

.!'0#

,(&- 程艳!陈会明!于文莲!等# Ŵ,*技术对高关注化学物质生
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民生产生活的影响降至最低$

/#"$鹤溪河某水质自动站捕获流动源偷排事件
"&!"年0 月!' 日!位于镇江丹阳市入常州武

进区的鹤溪河某断面出现F\值快速下降"电导率
飙升的现象$ 截至!' 日!"'&&!F\值下降至"#

%(!水质呈酸性#电导率最高达! )!'

%

WYM8!并且
水面出现死鱼现象%图/"图(&$ 江苏省水环境预
警平台发出预警信息后!监测中心将捕获的水质异
常现象及时通报了苏南督查中心及当地环保局$

督查中心和当地环保局进行了现场核查!联合
当地公安"海事等部门!在调取了大量上游企业及
来往船只的资料后!成功在下游将涉嫌偷倒废酸的
运输船只抓获$ 水质自动预警工作的快速应急反
应在此次突发性环境污染事件中发挥了重要作用$

图/$丹阳入武进鹤溪河某断面
出现死鱼现象

图($丹阳入武进鹤溪河某断面水质异常波动情况

($总语
江苏省流域水质自动监控预警工作自"&&- 年

实施以来!成效显著$ 近年来!水质自动站在全省
范围内共计发送预警短信"& 余万条!调度核实异
常情况! 万多次!捕捉到/&& 余次水质异常波动!

涉梅渚河"鹤溪河"通济河等0& 余条河流!编制预
警监测快报%&&多期!协助查处了!&&多家污染企
业$ 目前!江苏省平均每年捕获水质异常情况在
!&&次左右!其中太湖流域约占/Y(!淮河流域约占
!Y(!流域水质监控预警工作为及时化解污染风险"

保障供水安全提供了有力支撑$ 通过预警信息的
报送及处置!有效遏制了环境污染事故的发生!一
批河流断面的水质得到大幅改善$
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