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中国是世界工业品的重要生产基地, 且拥有高强度的农

业和养殖业. 伴随着工业化和城镇化的持续推进, 在促进人

与自然和谐共生大前提下, 有毒有害化学物质污染严重已成

为制约我国社会经济保持高速增长的核心问题[1]. 在我国“十
四五”规划和2035年远景目标纲要中, “重视新污染物治理”已
明确成为国家未来发展的重大战略需求. 生态环境部指出,
开展新污染物治理需基于问题导向, 实施以有效防范新污染

物环境与健康风险为核心的治理策略, 构建以精准筛查、科

学评估和风险管控为主线的防控思路. 其中, “筛”和“评”是方

法和基础, “控”是目的和手段, 前者决定后者的内容(https://
www.mee.gov.cn/zcwj/zcjd/202111/t20211119_961028.shtml).

以多种污染物共存、污染效应叠加为核心的环境污染

行为和生态健康风险问题, 是全球环境科学和地球化学领域

的研究前沿[2,3]. 经过充分的准备, 环境化学与生态毒理学国

家重点实验室于2006年正式提出在环境介质中筛选和发现

新型有机污染物的研究方向. 开展该方向的研究, 需回答下

列关键科学问题: (1) 发展筛选理论, 指定识别策略——如何

判断并锁定具有污染物特征的化合物结构? (2) 建立复杂介

质微量分析方法——在缺乏标准品的条件下如何进行结构

确定和浓度定量? (3) 确定污染物的环境化学行为——如何

测试和确定疑似物的环境影响和归属?
经过十余年的探索实践, 我们在筛选识别策略和分析方

法体系方面取得持续进展, 相继发展了“从物质到风险”和
“从风险到物质”的研究策略(图1), 搭建了高通量多功能成组

毒理学分析系统(Integrated Toxicity Analysis system, ITA), 并
针对性地建立了评估潜在污染物环境行为能力的方法框

架[4]. 这些工作带动了环境中新污染物筛选与鉴定的研究, 成
为全球新污染物研究的热点领域. 相关经验成果于2023年总

结发表在Chemical Reviews[5].
全球化学品种类繁多, 对其中潜在污染物的识别需总结

有毒有害化学物质在物理化学特征上的共性特征, 即环境持

久性(persistence, P)、长距离迁移能力(long-range transport,
LRT)、生物累积性(bioaccumulation, B)和毒性(toxicity, T). 该

归纳方法最早用于对具有持久性有机污染物特征化学品的识

别, 国际政府组织已形成较为一致的判别标准, 有效地支持了

对具有PBT特性化学品的风险评估和管理. 近年来, 随着仪器

分析能力的提升, 监测污染物的范围得到有效拓展. 在新型环

境污染物的广泛定义(如contaminants of emerging concern,
CECs)中, 环境持久性(P)和毒性(T)仍是主要的判别标准.

污染物组成复杂、分子结构和行为效应差异显著, 综合

应用多种技术方法是完成对研究对象“全覆盖”、实现新型污

染物发现“必然性”的有效保证. “从物质到风险”和“从风险到

物质”的研究策略在科学研究领域应用广泛, 同样适用于新

污染物的识别和评估分析:
(1) 在定量-结构性质关系模型方法方面, 国内外相继形

成了基于物理化学参数阈值判别、物理化学参数赋值加权

评分、结构指纹相似度比对、深度卷积/图注意力神经网络

模型的潜在污染物特性预测研究范式. 这些方法已成熟应用

于未受关注特征官能团的识别、特定结构污染物环境行为

的预测、危险化学品的环境风险管理、绿色替代技术的研

发等领域.
(2) 在高分辨质谱非靶标分析方法方面, 当前技术进步主
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要集中在仪器设备的快速发展和信息处理工具的大量涌现,
其核心和难点在于需综合掌握和协调设计包括质谱数据库建

设、样品采集和前处理、仪器分析、数据挖掘、结构解析和

质量控制等诸多工作流程, 以确保关注适当范围的分析物, 获

得广泛的分子信息, 并优先考虑主要的化学特征. 该方法在从

复杂环境介质中全面识别具有结构多样性的复合污染物组

分、筛选确定优先控制污染物的研究中发挥着关键作用.
(3) 在效应导向分析方法方面, 其以生物学监测为核心,

配合多步分离纯化、物质表征、毒性确认流程, 是系统性、

准确鉴定环境和生物样本中毒性效应主要贡献物的有效方

式. 尤其是近年来高通量离体毒性测试技术的发展使得揭示

复合污染物组成与非致死环境效应的关联成为可能, 并有效

拓展了毒性当量(toxic equivalent quantity, TEQ)和毒理学优

先指数框架(toxicological priority index, ToxPi)等评估方法的

应用域.
(4)上述各研究方法并非独立存在, 而是相互促进、融合

并逐渐形成新的研究范式. 例如, 定量-结构性质关系模型能

够提供丰富的色谱、质谱行为(如保留时间指数、二级质谱

碎片指纹等)预测结果, 可有效解决当前非靶标分析研究中现

有数据库参考物质信息不足的难点问题; 在效应导向工作流

程中引入更为先进的非靶标分析技术(如整合质谱特征、化

学品毒性指纹、环境样本毒理学测量结果的“虚拟组分分馏”
方法)可以显著扩大受监测化学品的范围, 提高识别出主要效

应贡献污染物的可能性.
化学品管理不当引发的环境释放是新污染物的主要来

源[6]. 考虑到未来全球化学品消费规模持续增加的趋势[7]和

现有化学物质的全生命周期过程[8], 有毒有害化学物质的污

染将是长期存在的环境问题, 传统污染物将与新污染物并

存、常规污染与痕量微污染并存. 我国新污染物治理底数不

清、科技支撑能力不足、风险防范和污染防治体系不够健

全. 持续深入发展和应用新污染物筛查和评估系统方法能够

有效提升对我国新污染物组成分布、迁移转化和生态健康

风险的准确理解; 对于显著加强污染预防和政策管控、积极

促进区域经济与生态环境的协调发展具有重要的现实意义.
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图 1 (网络版彩色)新污染物筛查和评估系统方法框架及其逻辑关系示意图
Figure 1 (Color online) Illustration of the methodological framework and its logical relationships for the screening and assessment of new pollutants
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