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计算毒理学不应成为“卡脖子”学科

 

■陈景文

日前，国务院发布了《新污染物治理行动方案》。该方案要求严格源头管控，防范新污染物产生，

切实保障生态环境安全和人民健康，构建化学物质计算毒理与暴露预测平台。这些都凸显了环境计算毒

理学在新污染物治理中的重要性。

环境计算毒理学是一门基于数学和计算机模型，采用分子生物学与化学等手段，揭示化学物质环境

暴露、危害性与风险性之间定性和定量关系的学科，也是化学物质环境大数据与机器学习、数据驱动与

知识驱动建模的交叉研究领域。

计算毒理学学科需求的产生

计算毒理学技术之所以能成为源头防范新污染物产生的基础科学工具，与新污染物种类多样、无组

织排放而来源广泛、毒性和环境危害性多样、污染隐蔽等特点有关。

有毒有害化学物质尤其是合成化学品的生产和使用，是新污染物的主要来源。据统计，目前市场上

使用的化学品有30多万种。人类生活质量的改善、经济社会的发展，都需要化学品发挥其必要作用。

然而，如果化学品不能被严格管理，会影响人类、生态健康以及可持续发展。有研究表明，人类

70%~90%的疾病与化学物质的污染有关。人类生殖发育相关疾病的发生、癌症发病率和死亡率的增加、自
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然生态系统生物多样性的降低等，和有毒有害化学物质不无关系。联合国设定的17个可持续发展目标

中，有11个与化学品有关。

因此，在化学品及相关产品生产、储存、运输、使用、废物处置等全生命周期中，对化学品进行健

全管理，尽可能地避免化学品成为新污染物，可落实该方案关于严格源头管控、防范新污染物产生的要

求。

进行化学品的源头防控需要评价化学品的环境释放、分布、转化和危害性（如毒性、消耗臭氧潜

能）变化，也就是评价化学品的环境暴露、人体和生物体的内暴露以及毒害效应，进而评价化学品的健

康风险和环境风险。对于风险超过管理限值、环境容量或生态环境承载能力的化学品，可通过降低或阻

断其环境释放和暴露，或采用毒害效应低的化学品（即替代化学品）降低其危害，从而降低其风险值，

实现化学品风险的源头防控。

此外，改进相关产品的设计，在保持必要功能的同时降低产品中化学品含量，改进工艺，降低产品

中化学品释放速率等，都是降低或阻断化学品及新污染物环境暴露的措施。

采用环境持久性、生物蓄积性、毒性低的化学品替代原有化学品，是降低危害性（毒性）的有效措

施，也可以降低风险。在环境释放速率相同的条件下，环境持久性低的化学品，环境暴露浓度低。生物

蓄积性低的化学品，人体和生物体内的内暴露浓度低。这些因素连同毒性的降低，共同导致风险的降

低。

当然，一些化学品的环境转化产物，其环境持久性、生物蓄积性和毒性甚至比母体还高；一些化学

品的环境转化过程会导致更大的毒害效应。例如，有研究发现，防晒剂中的氧苯酮在珊瑚体内代谢后，

会形成具有光敏性质的产物，其具有的光毒性会导致珊瑚死亡，破坏珊瑚礁生态系统。所以，还需要关

注化学品环境转化产物的持久性、生物蓄积性和毒性变化。

能否在替代化学品的研发和应用方面占据先机，已经成为化学品生产和进出口企业竞争力和市场占

有率高下的关键。所谓替代化学品，就是在保持化学品必要功能的前提下，环境持久性、生物蓄积性和

毒性更低的化学品。化学品相关管理技术、标准、规范的先进性和系统性，也已成为发达国家的一种绿

色贸易壁垒。
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面对种类众多的化学物质及其在环境中可能的转化产物，如果仅仅基于模拟实验逐一测试环境暴露

行为、毒害效应参数来评价其风险，必然面临效率低、通量低、成本高的问题，这已经导致超过10万种

既有化学品在经过了环境暴露、危害和风险评价的情况下在市场上使用，其中有些化学品甚至被学者称

为“化学定时炸弹”。

传统毒性测试不仅通量低，还要消耗大量的实验动物，有悖以替代、减少和优化为准则的动物实验

伦理原则。此外，传统毒性测试还面临测试结果向保护人体健康的毒性外推问题。环境保护的根本目的

是保护人体的健康和福祉，促进人类社会的持续发展。

在上述问题的驱动下，伴随毒理学科从以动物实验为主向基于人源细胞的高通量、高内涵测试转

变，从以描述性为主向更具机理性、预测性科学方向转变，通过化学、生物学、计算科学、机器学习和

大数据分析等方向的交叉，环境计算毒理学顺应时代的需求而生。

新方案发布有助形成后发优势

当下，发达国家非常重视计算毒理学技术的研究和应用。美国环保局在2005年成立了国家计算毒理

学中心。欧盟从2007年开始实施化学品注册、评价、核准的管理法规，并成立了专门的研究机构，研究

计算毒理学和各种非动物测试技术的应用。经济合作与发展组织也发布了关于计算毒理学和化学品管理

的相关导则、模型和数据库。

我国也培育了以大连理工大学、中科院生态环境研究中心、南京大学等单位为代表的环境计算毒理

学研究团队，集聚了人才队伍，使得我国在计算毒理学方向总体上达到与发达国家并跑、个别方面领跑

的水平。

然而，同美国和欧洲等发达国家及地区比，我国在计算毒理学理论和技术研究方面，总体上缺乏顶

层设计和系统设计，缺乏大平台和基础数据库的支撑，缺乏持续性的大科学计划的引领。

而美国2009年实施了化学品毒性评价战略计划，支持信息（大数据）、暴露科学、生物效应筛查、

多尺度模型方面的研究，计划连续20年，每年投入1亿美元，以实现计算毒理学应用于化学品风险性筛查

和预测的远景目标。

我国首个《新污染物治理行动方案》的发布，使我国在环境计算毒理学理论与技术等方面的进步呼

之欲出，有可能形成后发优势，在化学品和新污染物治理的计算毒理学技术体系方面，拥有相应的话语
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权、抢占相关技术高地。在这方面，我们一个技术方向也不应掉队，不能被“卡脖子”。

（作者系大连理工大学教授）
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