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摘要 重视新污染物治理, 是我国进入新发展阶段生态文明建设的必然要求. 本文介绍了新污染物的概念、来源

和特性, 指出化学品管理不当及其环境释放是新污染物的主要来源. 治理新污染物, 需要分析化学品在人类社会子

系统、新污染物在自然环境子系统中的源-流-汇; 揭示化学品和新污染物对人类社会、生态系统、无机环境系统

及各层次子系统造成的影响. 以物质流分析、生命周期评价、计算毒理学、绿色化学等现代科技手段为核心要素

的环境系统工程方法, 有助于新污染物治理和化学品风险管理. 物质流分析、生命周期评价可以追踪化学品在社

会经济系统中循环流动的源-流-汇,进而定量其产生的潜在环境影响.计算毒理学通过计算机模型系统性地预测释

放到环境中的化学污染物的分布和归趋, 评估人类和生态物种暴露于新污染物的途径和水平, 以及特定暴露条件

下, 化学污染物对人体和生态物种的有害影响. 绿色化学则要求在开发全链条中减少有害原料使用和废物排放, 并

产出低危害性或无害的化学品. 上述环境系统工程技术体系支撑化学品风险的源头防控, 进一步结合过程控制和

末端治理技术, 有望实现对新污染物的有效治理.
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“十四五”时期, 我国生态文明建设进入到生态环

境质量改善由量变到质变的关键时期. “十四五”规划

和2035年远景目标纲要指出: “重视新污染物治理”“深

入实施健康中国行动”“提升生态系统质量和稳定性”.

目前, 我国新污染物风险防范与治理体系尚不健全, 科

技支撑相对薄弱(https://www.cenews.com.cn/opinion/

202012/t20201225_966185.html). 有必要探索新思想、

新方法, 加快推动我国新污染物治理体系的科学化、

精准化、系统化发展.

利用系统的观点分析和解决环境问题, 是新时代

新发展的必然要求. “十四五”规划和2035年远景目标

纲要还指出: “坚持系统观念”“建立健全环境治理体系,

推进精准、科学、依法、系统治污, 协同推进减污降

碳”. 将环境系统工程思想融入新污染物和化学品治理

中, 将有助于解决新污染物治理难题, 助力生态文明和

美丽中国建设.

1 环境新污染物

污染物是人类生产生活中有意或无意排放的, 进

入环境后因超过了环境的自我消纳能力而影响环境质

量、危害人体和生态健康的物质. 根据污染物的性质,

可将其分为化学类(如化学需氧量(COD)、生化需氧量

(BOD)、二氧化硫(SO2)、氮氧化物(NOx)、细颗粒物

(PM2.5))、生物类(如细菌、病毒、抗性基因)和物理类
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(如光、噪声、辐射)污染物.

一些污染物较早被纳入环境监管框架中 , 如

COD、BOD、SO2、NOx、PM2.5等, 可以称为常规污

染物. 常规污染物引起的环境污染问题, 多属于发达国

家数百年工业化过程中分阶段出现、分阶段解决的问

题. 因此, 常规污染物的治理, 有更多的经验遵循和技

术积累. 随着国家产业结构的调整、加大污染控制设

施投入方面举措的落实, 常规污染物导致的环境污染

问题, 会相对较快得到解决. 例如, 建设污水处理厂及

其提标改造, 有望改善水体耗氧性污染物的污染问题;

除尘和脱硫脱硝工艺, 有望减轻大气中大部分的颗粒

物、SO2、NOx等污染问题.

相对于常规污染物, 新污染物可以界定为新近产

生或被新近认识的、任何人工合成或自然存在的化学

物质或微生物, 其环境赋存浓度可引起显著的已知或

可疑的毒害作用(包括对人体和生态物种的毒害、对

地球系统结构的危害, http://digitalpaper.stdaily.com/

ht tp_www.kj rb .com/kj rb/html/2021-03/07/con-

tent_463711.htm?div=-1).

新污染物有两个主要来源: (1) 合成化学品. 即地

球上原本不存在或即使存在但含量很少、经人类有意

合成而具有某种功能和商品属性的化学物质. 一些化

学品因具有持久性、生物累积性和毒性(PBT特性), 进

入环境后对人体和生态健康造成危害, 就成为了新污

染物. 如全氟和多氟烷基化合物(PFASs)
[1~5]
、多氟醚

基磺酸类化合物
[6]
、阻燃剂类化学品(如溴系阻燃剂、

有机磷阻燃剂)
[7~9]
、增塑剂类化学品(如双酚A(BPA)

及替代品、邻苯二甲酸酯(PAEs))
[6,10~12]

、苯并三唑类

紫外线稳定剂
[6,10,13]

、船舶防污涂料中的有机锡
[14]
等.

化学品种类多, 大体上可分为工业化学品、农用化学

品、药物和个人护理用化学品、产品中的化学品; 美

国化学文摘社注册的化学物质已达到1.76亿种(2021年

初数据, 每天约增加8000~10000种, https://www.cas.org/),

全球市场使用的化学品及其混合物已达35万种
[15]
.

(2) 人类活动中无意排放的有毒物质. 例如, 燃烧

和工业生产过程中产生的二噁英、化石燃料不完全燃

烧产生的多环芳烃(PAHs)、燃煤释放的汞等重金属.

值得指出的是, 有些新污染物既来源于化学品, 也来源

于人类活动的副产物. 例如多氯联苯(PCBs), 主要来自

于人工合成化学品, 但是在一些含氯有机物高温燃烧

的场景下也能产生PCBs. 环境中的PAHs主要来自于化

石燃料和生物质的不完全燃烧, 但是为了科研工作和

某些特殊目的, PAHs也作为化学品标样被人工合成.

此外, 由于全球气候和生态系统的变化, 以及微生

物进化的快速迭代性, 原本在冰川、深海等区域的病

原菌和病毒可能再释放成为威胁人类健康的新污染物;

抗生素的大量使用和一些环境因子的耦合导致抗性基

因的增生和传播, 也是威胁人类健康的新污染物. 这些

生物性新污染物, 广义上也可归并到人类活动中无意

排放的有毒物质之列.

新污染物具有异于常规污染物的一些特性: (1) 污

染隐蔽性. 相对传统污染物, 新污染物环境浓度低, 其

危害性未被广泛察觉, 所以新污染物往往也是环境中

的微量或痕量污染物. (2) 环境持久性. 新污染物在环

境中往往不易降解, 呈现持久性或者由于持续地向环

境释放而呈现“假持久性”
[16]
. 若不加以管理, 其环境浓

度会逐年上升, 且许多新污染物容易被生物蓄积
[17~19]

.

(3) 释放途径多样性. 传统污染物更多是通过人类生产

生活设施进行管端排放, 便于污染控制; 而新污染物往

往在其前体及产品生命周期的多个阶段, 通过多种途

径释放到环境中. 例如, 各种产品中添加的阻燃剂、增

塑剂类化学品, 在产品的生产、运输、储存、使用和

废物处置等过程中, 可以通过排放、耗散等多种途径

进入环境中成为新污染物. (4) 危害多样性. 许多新污

染物具有内分泌干扰效应、“三致”作用等毒害效应,

其长期低剂量暴露会对生物体造成潜在危害
[20,21]

. 全

球生物多样性的降低, 除了气候变化、栖息地丧失等

因素, 新污染物的污染应该有所贡献
[22]
. 此外, 还有一

些新污染物危害地球系统物理结构, 最典型的是消耗

臭氧层的各种氟氯烷烃类化学物质
[23,24]

. (5) 种类多样

性. 新污染物主要是化学和生物化学物质, 从物质微观

尺度的角度看, 化学物质包括以分子和高分子形态(如

微米和纳米尺度的塑料颗粒)存在的物质、以分子聚

集体形式存在的物质(其中纳米材料是分子聚集体存

在的一种典型形式(http://paper.people.com.cn/rmrbhwb/

html/2021-02/01/content_2031981.htm), 病毒也可以视

作分子聚集体); 生物化学物质主要包括病毒在内的各

种病原微生物. 人工合成化学品是新污染物的一个重

要来源, 其本身就种类众多. (6) 治理复杂性. 传统污染

物的环境影响往往具有确定性, 而新污染物种类多、

环境中含量低、空间分布差异大, 其环境影响底数不

易摸清. 各种化学物质(尤其化学品)一旦进入环境成为

污染物, 再进行污染修复或者治理, 至少需要消耗额外

的能量而产生新的污染, 完全消除其污染几乎是不可
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能实现的. 因此, 新污染物的治理, 关键在于污染预防.

如果不能有效地预防和控制新污染物的污染, 其在环

境中的持续积累, 会对人体和生态系统的健康产生“温

水煮青蛙”的效果. 预防新污染物的污染, 则需要评价

其环境暴露、危害性和风险性, 进而降低或者阻断其

暴露, 通过研发替代性的化学品降低其危害性, 从而降

低其风险. 新污染物治理的复杂性, 凸显了环境系统工

程的思路在新污染物治理中的重要性和必要性.

2 环境系统工程

世间万物皆可视为系统, 即由部分要素组合在一

起的整体. 研究和分析系统的方法随着系统类型的不

同而存有差异. 牛顿力学和近平衡态热力学所支撑的

机械论及其对事物作分解还原式的研究, 虽能很好地

预测机械力传导和数量庞大的随机无序粒子的系统行

为, 却无法解释具有高度组织性的生命现象. 20世纪30

年代前后, 贝塔朗菲(Bertalanffy)创立了一般系统论, 试

图用机体论代替机械论, 强调把有机个体作为一个整

体或系统来考虑, 认为系统实行自上而下的集中控制.

但该理论主要针对受神经系统支配的个体生命, 不能

推广到这些个体所组成的群体上. 20世纪90年代, 圣塔

菲研究所(Santa Fe Institute)提出了复杂适应性系统理

论, 认为个体之间相互作用的简单规则即可“涌现”系

统复杂行为, 即系统由个体的相互协调自下而上地演

化
[25]
. 这些系统理论为描述客观世界系统结构与功能

(或行为)提供了基础.

分析和预测系统结构与功能并解决实际工程问题

的技术体系形成了系统工程学. 一般地, 系统工程首先

借助数学模型描述工程问题, 即工程问题模型化. 根据

观测值或实验值估计并验证数学模型参数, 进而确定

系统的目标函数, 以及变量的约束条件. 最终实现不同

条件下系统场景的模拟, 并借助优化方法确定最佳操

作条件.

20世纪60~70年代, 系统工程学被应用于解决环境

问题, 产生了环境系统工程学
[26]
. 早期的环境系统工程

多围绕BOD等常规污染物的治理, 以期在常规污染物

环境排放达标的前提下, 尽可能降低污染治理的成本.

然而, 随着常规污染问题的解决, 新污染物与化学品不

当管理而引发的环境问题又凸显出来, 成为认识、评

价与解决环境污染损害健康问题的主要矛盾.

生态破坏与环境污染等环境问题均可视为地球表

层系统内由人类主导的对系统结构和功能的破坏. 地

球表层系统是开放、动态的复杂巨系统
[27,28]

. “开放”

意味着它和宇宙环境以及地球内核交换着物质与能量.

“动态”意味着它在不断地演化, 包括板块构造、大气

和水体环流以及生态群落的演替等. “复杂”意味着它

的子系统种类及其间关联关系复杂, 且呈现层次结构.

“巨”意味着它具有数量庞大的子系统. 人类是地球表

层最活跃的因素. 因此, 地球表层系统也可看作人类社

会和自然生态系统在无机环境的基础之上相互耦合的

产物. 其中, 自然生态系统调节了地球表层的气候与无

机环境, 为人类社会的可持续发展提供了空间、资源

以及非物质性的价值.

环境新污染物或化学品在地球表层系统中主要涉

及两类过程: (1) 其在人类社会子系统和自然环境子系

统中的源-流-汇关系; (2) 其对人类社会、生态系统、

无机环境系统及各层次子系统所造成的影响. 揭示其

源-流-汇关系, 可为制定新污染物治理对策提供切入

点. 评价其影响, 则可为设定系统目标函数以及约束条

件提供依据.

综上, 新污染物治理和化学品环境风险防控的系

统工程是通过对两类系统过程的建模与分析, 从而实

现不同治理方案下系统演化的模拟. 在保证人类社会

可持续发展的约束条件下, 最大化化学品及相关产品

带来的经济和社会效益这一目标函数, 最终选择最优

的治理策略.

环境系统工程要求坚持系统观念, 注重综合治

理、系统治理、源头治理. 综合治理是从生态系统整

体性出发, 运用多种治理手段对环境污染问题进行综

合分析, 调动社会各方积极参与和协同配合下, 多措并

举改善生态环境质量; 系统治理要求在治理过程中, 统

筹考虑污染物的源头预防、管端污染控制和污染场地

的修复, 避免“头痛医头、脚痛医脚”的传统治理模式;

源头治理是推进生态环境质量持续改善的根本之策,

它强调在污染物进入环境前就对其加以管控, 既要通

过调整产业、能源结构减少污染物排放, 又要通过分

子的绿色设计降低污染物的危害. 鉴于新污染物的特

性, 新污染物治理要在综合治理和系统治理的基础上,

牵住源头治理的“牛鼻子”, 尤其是化学品的风险防控.

2.1 防控化学品的风险, 源头控制新污染物

新污染物治理和化学品风险防控的系统目标是使

其环境风险、健康风险均在可控范围内, 前提是需要

定量化学品的风险. 风险由化学品的暴露与危害共同

3



决定
[29]
. 评价暴露和危害需要明确暴露源、暴露量、

暴露途径、暴露(环境)行为、毒性(危害)类别、毒性

量效关系等信息.

物质流分析和生命周期评价有助于明确化学品的

暴露源、暴露量、暴露途径, 揭示化学品在社会经济

系统中的源-流-汇动态关系, 进而定量其产生的潜在环

境影响. 计算毒理学可通过计算机模型预测释放到环

境中的化学污染物的分布和归趋, 评估人类和生态物

种暴露于新污染物的途径和水平, 以及特定暴露条件

下, 化学污染物对人体和生态物种的不利影响. 绿色化

学要求在开发全链条中减少有害原料使用和废物排放,

并产出低危害性或无害的化学品. 这些环境系统工程

技术手段, 支持了化学品风险的源头防控, 有助于实现

源头控制新污染物(图1).

2.1.1 量度和预测化学品的环境暴露

鉴于环境系统空间异质且时空连续的属性, 仅采

用环境监测的手段, 难以全面系统地反映化学品和新

污染物的环境暴露, 尤其难以在化学品进入环境成为

新污染物之前, 对其可能的环境暴露进行预测. 两个基

本的环境系统工程工具, 可以用于预测化学品的暴露

源、暴露量、暴露途径, 即物质流分析(MFA)和生命

周期评价(LCA).

社会经济-环境系统是一个非线性系统, 其中存在

着复杂的物质流动关系. 为满足人类对物质的需求, 一

部分物质资源通过原材料开采等方式从环境系统流入

社会经济系统; 进入社会经济系统的物质受人类活动

的影响, 以一定的目的在系统内部进行有序流动; 一部

分物质最终以废物的形式进入环境系统, 另一部分则

储存在了社会经济系统中. MFA即是度量社会经济-环

境系统中物质流动关系的技术手段. 它依据质量守恒

原理, 利用统计数据测算经济社会系统中物质的输入

量、储存量和输出量, 追踪物质流动的源、路径和汇,

进而为资源、废弃物和环境管理提供决策和支持.

第一个真正意义上的MFA研究始于1989年, Frosch

和Gallopoulos
[30]
评估了铂族金属在全球范围内的循环

流动情况. 2000年, 陈效逑和乔立佳
[31]
发表了MFA方面

的论文,利用物质流的理论和方法,分析了我国经济-环

境系统内四类物质的需求总量、消耗强度和生产力.

如今, MFA研究日益丰富并不断发展完善, 主要体现在

MFA研究范围逐步扩大, 研究的物质更加多样. 特别最

近几十年, 针对金属(如铜、铝、铁、锌、镉和关键金

属)
[32~39]

、塑料(如聚乙烯、聚丙烯、聚氯乙烯、聚苯

乙烯和聚对苯二甲酸乙二醇酯塑料)
[40~43]

、纤维(如纸

张、木材和纺织品)
[44~46]

、建筑材料(如水泥、碎石和

沙子)
[47~49]

和复合材料(如玻璃纤维、碳纤维增强聚合

物)
[50,51]
的MFA已在全球、国家和区域层面得到大量细

致的研究 . 而在有机化学品方面 , 尽管前人已对

BPA
[52]
、PAEs

[53]
、多溴联苯醚(PBDEs)

[54]
和PFASs

[55]

等化学品展开相关研究, 但由于有机化学品数量种类

众多, 目前的研究仍十分有限.

基于MFA量化的化学品环境释放量数据, 结合化

学品的理化性质和环境行为参数, 多介质环境模型可

进一步模拟和预测化学品在环境介质中的浓度分布和

归趋. 多介质环境模型从其本质看, 是刻画成为污染物

的化学物质在多介质环境中的源-流-汇动态关系. 1979

年, Mackay首次提出多介质逸度模型的概念
[56]
, 并于

1983年构建QWASI模型模拟化学品的环境分配
[57]
. 起

初, 多介质环境模型较为简单, 如空气-水
[58]
、沉积物-

水
[59]
和空气-土壤交换模型

[60]
, 这些模型通常考虑的环

境相较少, 且多虚拟环境参数, 与真实地理数据脱节.

随着计算能力的高速发展, 如今的多介质环境模型已

更加复杂和精准. 逸度模型与地理信息系统的结合还

能产生具有空间分异性的多介质环境模型. 近年来, 利

用这种空间分异性多介质环境模型的化学品环境归趋

研究日益增多.例如,前人已针对PBDEs
[61]
、PAEs

[62]
、

PFASs
[63,64]
、苯并[a]芘

[65]
和三氯生

[66]
等化学品展开相

关研究.

图 1 (网络版彩色)新污染物治理与化学品风险防控的系统工程框

架
Figure 1 (Color online) Framework for systems engineering of
emerging pollutants treatment and chemicals risk prevention and control
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产品和服务是化学品的载体, 明确化学品的暴露

源、暴露量、暴露途径, 也可从这两方面入手. LCA针

对产品和服务, 从资源开采、原料生产、产品使用, 直

至废弃等全生命周期过程中的资源环境效率和潜在环

境影响进行评价, 并提出在不转移环境负担情况下的

改进方法, 从而指导产品和服务改进、企业可持续性

战略以及国家可持续消费和生产政策制定等方面的决

策
[67~69]

. LCA由4个部分组成, 即目标与范围的确定、

清单分析、影响评价和改善评价. 影响评价中, 通常将

影响类型分为资源耗竭、生态影响和人类健康三大类,

各大类又包含许多小类. 这些影响类型很多与化学品

有关. 例如, 臭氧层破坏(ODP)与氟氯烃、卤代烷、溴

甲烷等化学品息息相关, 生态毒性影响(ETP)和人体健

康损害(HTP)与进入环境介质中的化学品有着密切

联系.

1969年, 美国中西部研究所对可口可乐公司不同

饮料包装瓶全生命周期的资源消耗和向环境释放的物

质所产生的环境影响进行了定量研究, 揭开了LCA的

序幕
[70]
. 经过不断发展, LCA现已在能源、化工、材

料、机械、建材建筑、电子电器、纺织、轻工、包

装、农业、环保、再生循环等各个领域得到应用
[67]
.

2.1.2 量度和预测生命个体对化学品的暴露

在人类社会系统中, 化学品及相关产品的生产、

流通和储存, 多以重量为度量单位, 在经济活动中呈现

出较强的组织性, 其源、流、汇可以由MFA进行统计

汇总. 化学品在释放到环境后, 多以摩尔浓度为度量单

位, 具有高度随机性, 其行为由近平衡态的热力学定律

主导. 此时, 多介质逸度模型则可以对其在无机环境介

质的分布和归趋作出较为合理的预测. 人类社会与自

然生态系统本身具有层级结构, 二者的子系统均包括

生命个体. 化学品及新污染物对于人类社会与自然系

统结构的破坏方式之一, 就是对其中生命个体的损害,

这表现为化学物质的毒性效应. 生命个体对化学品的

暴露则是发生毒性效应的前提.

根据有害结局路径(AOP)框架, 毒性效应起始于化

学分子与生物大分子的相互作用, 进而引发后续的一

系列关键事件, 最后表现为宏观的毒理学或病理学现

象
[71]
. 与外源化学分子相互作用的生物大分子在哪个

器官的什么细胞里? 这一跨越生命系统多个层次的问

题, 意味着理解化学分子在生物体内的分布规律, 有助

于理解化学品的毒性效应. 这其实是探究生物体内的

内暴露或毒代动力学行为, 是化学品污染物的源-流-汇

在生命个体这一系统中的自然延续. 生物体对化学物

质吸收、分布、代谢与排泄的毒代动力学行为, 可以

借助生理毒代动力学(PBTK)模型模拟
[72]
.

借助多介质环境模型以及PBTK模型, 可以大致将

遵循热力学定律的化学品浓度分布模拟出来. 然而, 暴

露因素有很多, 暴露组(exposome)表征了每个人从出生

到死亡所接触的所有暴露因素, 包括物理、化学和生

物性的物质暴露以及精神性的社会压力等
[73]
. 尽管化

学物质释放进入环境后, 似乎表现为从环境介质到生

物体内的“线性”过程. 但是, 考虑到人类和其他生物行

为的丰富性, 多重暴露过程交织并反馈, 呈现的却是复

杂的“非线性”过程. 围绕这种复杂暴露过程的计算模

拟形成了计算暴露科学
[74]
. 在环境和生物监测大量数

据的训练和验证下, 计算暴露科学可以构建起人类社

会以及自然生态系统对新污染物与化学品暴露的参数

化模型. 这些模型将有助于确定不同治理对策下人群

或生物种群对化学品暴露的状态.

2.1.3 量度和预测化学物质的危害

危害是化学物质引发有害效应的内禀属性. 如前

所述, 新污染物问题主要来自于化学品和新污染物对

地球表层系统结构和功能的破坏, 其中对人类社会和

生态系统结构的破坏, 包括了构成这些系统的子系统

——生命个体健康的损害. 例如, 性激素类环境内分泌

干扰物对生命个体繁殖能力的损害, 会直接导致种群

数目减少, 生态系统结构变得单一和脆弱. 又如, 致癌

物对于人体健康的损害, 可能会直接导致患者的精神

陷入绝望, 经济压力增加, 生活质量显著下降. 化学品

对于生命系统毒性效应的数据, 主要来自毒性测试. 然

而, 以动物实验为基础的活体毒性测试法, 由于动物伦

理问题而愈加受到限制. 因此, 体外(in vitro)测试等动

物实验替代技术逐渐兴起. 如何将in vitro测试结果外

推至生物整体测试结果(in vivo), 以及如何将动物毒性

测试结果外推至人类, 均面临巨大挑战. 更重要的是,

实验测试技术往往耗时昂贵、化学物质剂量-效应曲

线复杂, 而且潜在的化学物质数目近乎天文数字, 单纯

依靠实验很难完成对所有化学品的危害评价.

为应对化学品风险评价的挑战, 计算毒理学应运

而生. 计算毒理学模型框架包括了前文提及的多介质

逸度模型和PBTK模型
[75]
. 此外, 也包括借助理论和计

算化学原理, 对引起毒性的分子起始事件(MIE)进行模

拟, 以及构建系统生物学模型, 来探究外源化学物质对

生命系统不可修复的干扰. 注意到, 不论是多介质环境
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模型还是PBTK模型, 都依赖于大量的参数, 如化学品

的理化性质、环境分配行为参数和生物动力学参数.

尽管监管机构和科学界已经积累了一定量上述参数的

数值, 以及毒性指标(如LC50、EC50)参数, 相比于海量

的化学品数目, 这些安全性数据仍然是严重缺失的. 定

量构效关系(QSAR)模型则是填补相关数据空缺的实

用性工具
[29,76]

. 借助计算毒理学的模型框架, 将实现对

化学物质毒性效应的预测与模拟, 从而为定量描述新

污染物与化学品对不同物种生命个体的影响奠定基础.

最终, 个体层次的影响也将根据生态毒理学或应激生

态学的理论, 随着AOP框架放大到种群、群落乃至生

态系统层次.

降低化学品的危害性, 可以通过设计及合成替代

化学品实现. 一方面, 要考虑生产工艺的替代. 主要包

括设计环境友好、安全的新合成方法和路线、采用清

洁的化学原料、探索新的反应条件, 从而实现减少或

消除生产过程中产生的废弃物、降低能源消耗、提高

反应产率的目标. 另一方面, 也要考虑化学品功能的替

代. 主要指通过改变化学品的分子结构改变其理化性

质, 进而合成具有相似功能的低危害性化学品. 例如,

聚氨酯(PUs)通常由多元醇和聚异氰酸酯通过加聚反

应合成, 而聚异氰酸酯是基于化石资源合成的有毒化

学品. Peyrton和Avérous
[77]
设计了一种新的合成路线,

即以伯胺(或仲胺)和活化烯烃为主要原料的氮杂-迈克

尔(aza-Michael)加成反应. 该方法可从生物质资源中获

取原料, 且具有原料相对安全、反应条件温和、原子

经济性高的优势. 该研究表明通过控制反应原料、催

化剂、化学计量等因素, 新合成化学品具有与PUs相似

的功能.

绿色化学可为高性能、低风险替代化学品的研发

提供支撑. 绿色化学是在化学品的设计、制造和使用

过程中利用一系列的原则减少、甚至消除有毒有害物

质的使用或在过程中生成的方法
[78]
. 绿色化学的根本

宗旨是“良性设计(benign by design)”, 即从最初阶段

(即设计阶段)对分子的重要内在特性加以考虑, 以确定

生产过程和生产出的化学品是否可再生、是否具有毒

性、是否具有持久性
[79]
. 利用绿色化学手段研制出的

替代品, 往往对环境更加友好, 但部分替代品由于具有

与被替代物相似的分子结构和理化性质, 可能保留类

似的毒性效应. 例如, BPA由于高生殖毒性而被禁用,

用与其结构相似的双酚S(BPS)替代BPA. 但Horan等

人
[80]
通过对小鼠的实验发现, BPS会影响小鼠的精子

和卵子, 也存在扰乱内分泌系统的问题. 此外, 近年来

的大量研究表明, 多数全氟辛基磺酸(PFOS)的替代物

仍保留了类似PFOS的毒性效应特征
[81~83]

.

2.2 生产过程中控制新污染物, 修复污染场地

新污染物治理的环境系统工程以源头预防为主要

指导思想, 过程控制和末端治理也必不可少. 对于工业

生产过程中产生的新污染物, 需利用大气污染控制工

程、水污染控制工程及固体废物污染控制工程等传统

环境工程手段进行管端控制. 在管端控制过程中, 既要

消除原有污染, 又要避免引发新的污染, 尤其避免产生

二次污染, 基于LCA评价不同的管端污染控制工艺技

术亦有必要. 同时, 需进行清洁生产, 追求最大化提升

资源利用效率和技术方法经济性.

对于已经进入环境中的新污染物, 需通过环境监

测手段对影响环境质量因素的代表值进行监视和测定.

基于环境监测数据, 确定主要污染源及优先控制污染

物, 进行风险评价
[83]
. 进而, 对于一些特殊的污染场地,

当污染导致的风险超出某种限值而影响场地的使用功

能时, 需要对场地进行污染修复.

2.3 防控化学品和新污染物的风险, 须强化系统性

设计

新污染物治理的环境系统工程, 在统筹兼顾新污

染物全生命周期的基础上, 还需布局新污染物治理的

长远发展. 长期来看, 要谋划好新污染物的治理, 还需

从顶层设计入手, 全面推进化学品管理体系和能力的

建设.

在化学品管理领域, “管”是多层级的. 第一层级是

要从已有化学品中筛查具有PBT特性的化学品.第二层

级是统计化学品的生产、进口和使用量, 对体量大的

化学品开展环境浓度和暴露水平监测, 评估其环境风

险. MFA、LCA与大数据分析的结合, 可为在该层级下

摸清化学品底数提供技术保障. 确定化学品的环境浓

度和暴露水平, 评估其风险, 亦需计算毒理学的参与.

第三层级是对环境风险高的化学品加以风险管理并寻

求替代. 绿色化学则是在环境友好型替代品设计中需

要秉承的基本理念. 第四层级是将环境风险难以削减

到可接受范围的化学品纳入优先控制化学品, 对其进

行环境监管. 上述多层级管理的思路, 可为化学品管理

体系和能力的构建提供基本遵循, 从而助力新污染物

治理的系统性设计.
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3 展望

以系统工程的思想进行环境新污染物治理与化学

品环境风险防控, 是我国进入新发展阶段, 生态文明建

设的必要要求. 当下, 相关研究仍处于萌芽阶段, 有很

大的进步空间.

(1) 新污染物治理方法之间的交流融合有待打通.

单一方法的治理能力是有限的, 解决复杂环境问题需

要统筹兼顾, 因此应注重方法间的融合. 例如, 基于

MFA模拟的新污染物环境暴露量, 可构建多介质环境

模型模拟新污染物在各个环境介质中的浓度, 最终为

环境风险评价提供依据, 由此即可实现两种方法的有

机结合.

(2) 复杂环境问题的解决, 需要加强系统思想的指

导. 环境问题本身是一个复杂系统的问题. 人类在解决

单一环境问题方面已取得较为丰硕的研究成果, 如针

对一些污染物的管端排放, 实现了总量控制. 随着单一

环境问题的不断解决, 新污染物问题更能体现复杂环

境问题的棘手性. 因此, 需要重视系统思想的应用, 培

养具有系统思考和解决复杂环境问题能力的高水平

人才.

(3)新污染物治理及化学品风险防控,亦需在“碳达

峰”和“碳中和”的目标进程中进行环境系统工程的分

析与设计. 随着全球页岩油气开采技术臻于成熟, 人类

化工行业正发生着根本性的改变. 过去, 化学品的合成

多依赖煤炭、石油中大分子原料的裂解产物. 如今, 以

小分子烷烃(天然气主要成分)、生物质、CO2等为原

料的化学品合成工艺正逐渐兴起
[84,85]

. 未来, 化工行业

产业链、供应链、价值链的变化, 以及固碳、再利用

含碳材料工艺技术的兴迭, 所带来的碳排放波动及其

对环境的影响、对化学品及新污染物治理的影响, 均

应借助环境系统工程的工具加以模拟、分析并制定

对策.
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As the impact of emerging pollutants (EPs) on human health and ecosystems becomes significant, attention is being drawn

to the treatment of EPs. Unlike conventional pollutants (e.g., chemical oxygen demand, biochemical oxygen demand, SO2,

NOx, etc.), EPs have relatively short history of use and production, or have their hazards be identified only recently, and

thus are largely beyond the scope of current laws or regulations on environmental pollutants. Synthetic chemicals and

unintentionally released chemical substances constitute an important source of EPs. EPs have diverse chemical structures

and can take varied forms, including molecules, polymers, and aggregates. EPs can be released into the environment via

multiple routes during the life cycle of products that contain corresponding chemicals. In the environment, EPs can be

persistent or pseudo-persistent due to continuous release and resistance to degradation. EPs can exert a variety of hazardous

effects, including endocrine disruption, carcinogenicity, mutagenicity, etc. In addition, the chronical effects tend to be

insidious. All these features have complicated the treatment and control of EPs, resulting in high cost for restoring the

contaminated environment. Hence, it is recognized that the key to the treatment of EPs is to prevent potential pollution of

the corresponding chemicals.

In order to address the issues of EPs, environmental systems engineering (ESE) thinking is required. Environmental

issues such as ecological damage and environmental pollution can be regarded as human activity-induced devastation to the

structure and function of the Earth surface system, which involves two EPs or chemicals-related processes: (1) The sources,

flows and sinks of EPs or chemicals in the human society and natural environmental system, which are informative for

controlling policies and strategies to intervene; (2) the effects of EPs or chemicals on the human society system, ecosystem

and inorganic environmental system, which provide the basis for setting “objective functions and constraint conditions” for

sustainable development of the system. Briefly, ESE for the treatment of EPs and the risk management of chemicals, aims

to realize the simulation of systems evolution under various treatment scenarios, by modeling and analyzing the above EPs

and chemicals-involved processes in the human society and the natural environmental system. With the constraints on the

sustainability of human society, the objective functions, i.e., the economic and social benefits of chemicals and related

products, are maximized. Then, the best strategies and practice for the treatment of EPs could be reasonably selected.

Several ESE technologies are discussed, among which material flow analysis and life cycle assessment could track the

sources, flows, and sinks of chemicals in the human society-economy system, and further quantify their impacts on the

environment. Computational toxicology could, via in silico simulations, predict the distribution and fate of EPs, estimate

the exposure of human and ecological species to the EPs, and evaluate the adverse effects of EPs on human and ecological

species under certain exposure levels. Green chemistry, namely “benign by design”, on the other hand, aims to diminish the

use of hazardous feedstocks and the release of waste, and eventually design and produce chemicals with low or zero

hazards. All these ESE technologies combined with the relatively conventional process control and terminal treatment

technologies, are promising for supporting the risk prevention and control of chemicals, as well as the effective treatment of

EPs.

emerging pollutants, chemicals, risk prevention and control, environmental systems engineering, source
prevention

doi: 10.1360/TB-2021-0422

11


