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计算(预测)毒理学: 化学品风险预测与管理工具 

化学品污染被联合国环境规划署列为影响人类生存与发展的全球性重大环境问题之一[1]. 化学品风险防
控的一个重要瓶颈是, 基于传统实验测试评价化学品环境风险性的速度(2~3 年/种), 远低于新化学品进入市
场的速度(~1000 种/年), 已导致 10 万种以上的大量既有化学品未经风险评价而在市场上使用[2]. 因此, 必须
发展快速、高效的化学品风险预测与管理技术[3].  

计算毒理学技术被认为是一种高效、高通量地进行化学品风险预测与管理的技术[3]. 计算毒理学亦称预
测毒理学, 其核心是基于计算化学、计算生物学等方法, 构建计算机模型, 为筛选和评价化学品的环境暴露、
危害和风险性提供高通量的决策支持工具[4].  

发达国家非常重视计算毒理学研究, 美国于 2003 年实施了计算毒理学研究计划, 在 2005 年专门成立了
国家计算毒理学中心(NCCT). 美国国家研究委员会(NRC)在 2007 年提出了战略性文件“21 世纪的毒性测试: 

远景和策略”, 倡导改变以活体动物实验为主的传统毒性测试体系, 向基于高通量体外测试和计算毒理学等
方法的毒性测试体系转型[5]. 2009 年, 美国国家环境保护局(EPA)进一步提出化学品毒性评价战略计划, 该计
划拟连续 20 年、每年投入 1 亿美元来实现 NRC 的远景战略[4]. 欧盟计划投入高达 24 亿欧元, 并专门成立了
健康与消费者保护研究所(IHCP)等机构, 来加强化学品风险预测与管理技术的研究[6].  

我国是化学品生产、使用和进出口的第一大国, 2010 年中国化学品销售产值达 7540 亿美元. 中华人民共
和国环境保护部《化学品环境风险防控“十二五”规划》指出, 我国突发性化学品污染事件频繁发生, 持久性
有机污染物(POPs)、内分泌干扰物(EDCs)等引起的环境损害与人体健康问题日益显现, 风险防控形势日趋严
峻. 因此, 我国亟需研发具有自主知识产权的化学品风险预测与管理技术.  

与发达国家相比, 我国在计算毒理学研究方面有较大差距, 从事此方面研究的队伍薄弱. 2012 年, 我国
科学技术部和美国 EPA 续签了合作谅解备忘录, 计算毒理学被列为合作内容之一. 2015 年 4 月, 美国 NCCT 的
主任 Russell S. Thomas 博士和常务副主任 Kevin M. Crofton 博士受邀来访, 参加了在厦门召开的“International 

Symposium on Chemicals Risk Prediction and Management”并做了大会报告. 希望通过与发达国家的合作, 促
进我国计算毒理学方面的研究工作.  

习近平主席说, “打铁还需自身硬”. 我国计算毒理学的学科发展, 需要我国相关领域专家学者的共同努
力. 为呼吁和推动该学科发展, 《科学通报》特组织了本专题, 共征集到 8 篇文章[7~14], 内容涵盖计算系统毒
理学、计算模拟方法、环境内分泌干扰效应模拟、生态毒性及联合毒性、污染物环境行为模拟等方面. 希望
这 8 篇文章起到抛砖引玉的作用, 希望我国计算毒理学研究工作像喷薄欲出红日那样蓬勃开展.  

 
 
 

                                                 陈景文 
(大连理工大学环境学院, 工业生态与环境工程教育部重点实验室, 大连 116024) 
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