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摘要: 农药的大量使用为我国带来了严重的环境和健康问题ꎬ仅依靠传统生物测试和环境监测的方法已经不能满足农药风险

评估的需要ꎮ 利用计算毒理学模型ꎬ可以实现农药的高通量风险评估ꎮ 本文主要介绍了农药环境风险评估中常用免费的 EPI
Suite、QSAR Toolbox 和 PBT Profiler 等定量结构￣活性关系(Quantitative Structure￣Activity RelationshipꎬQSAR)模型软件和 SCI￣
GROW、PRZM￣GW、China￣PEARL 和 EQC 等环境多介质模型软件ꎬ以期能为农药的风险评估和科学管理提供参考ꎮ
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Ａｂｓｔｒａｃｔ: The great use of pesticides had caused seriously environmental and healthy problems. The traditional
method, which just depends on biological testing and environmental monitoring, had been not able to meet the
needs of pesticides risk assessment. The high￣throughput risk assessment could be realized by computational toxi￣
cology models. In the article, some commonly￣used and free QSAR model softwares, such as EPI Suite, QSAR
Toolbox and PBT Profiler, and multimedia environmental model softwares, such as SCI￣GROW, PRZM￣GW, Chi￣
na￣PEARL and EQC were introduced, which hopes to provide a reference to the risk assessment and scientific
management of pesticides.
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ: pesticide; risk assessment; computational toxicology; model softwares



第 4 期 左平春等:农药环境风险评估中常用的计算毒理学模型软件 ９９　　　

　 　 我国化学农药的使用量居世界首位ꎬ据国家统

计局统计 2014 年我国化学农药直接使用量高达

180.69 万吨[1]ꎮ 化学农药在保障粮食产量中发挥了

重要作用ꎬ但是农药的大量使用也给生态环境和人

体健康带来了严重危害ꎮ
据统计ꎬ在市场上使用的 14 万种化学品中ꎬ

80% 以上的环境安全信息是缺失的[1￣2]ꎬ农药作为化

学品的一类ꎬ其面临的问题同样严峻ꎮ 研究表明ꎬ约
80% 施用后的化学农药会直接进入环境ꎬ并在环境

中迁移、转化和累积ꎬ且随着食物链放大ꎬ进而对人

体健康和整个生态环境造成危害[3]ꎮ 然而ꎬ长期以

来ꎬ农药风险评估仅仅依靠活体动物试验ꎬ这不仅严

重违背了动物试验的替代(replacement)、减少(reduc￣
tion)和改进(refinement)的 3R 原则ꎬ而且还存在剂量

效应外推的困难ꎮ 进入 21 世纪以来ꎬ世界各国都在

积极探索采用各种技术和手段对农药进行风险评

估ꎬ以预防和降低农药对环境的影响ꎬ利用计算毒理

学模型可以实现农药的高通量 (high￣throughput
screening, HTS)风险评估ꎬ对指导农药的安全使用、
科学管理和风险交流具有重大意义[4]ꎮ 本文主要介

绍了农药风险评估中常用的 QSAR 和多环境介质

模型软件ꎬ综述了软件的特点、使用方法和预测功能

等ꎬ以期为农药风险评估提供参考ꎮ

１　 计算毒理学概述 (Ｔｈｅ ｓｕｍｍａｒｙ ｏｆ ｃｏｍｐｕｔａ￣
ｔｉｏｎａｌ ｔｏｘｉｃｏｌｏｇｙ)

计算毒理学始于 20 世纪 80 年代初ꎬ是基于计

算化学、化学/生物信息学和系统生物学原理ꎬ通过

构建计算机(in silico)模型ꎬ来实现化学品环境暴露、
� 危害与风险的高效模拟预测ꎮ 美国环保署(United

States Environmental Protection Agency, US EPA)将计

算毒理学定义为“应用数学及计算机模型来预测、阐
明化合物的毒副作用及作用机理” [5]ꎮ 计算毒理学模

型主要包括 QSAR 模型、环境多介质模型、毒代动力

学模型、计算化学模型和系统生物学模型ꎬ其中

QSAR 模型、环境多介质模型在农药等化学品环境风

险评价中运用较多ꎮ 进入 21 世纪ꎬ一些发达国家和

组织高度重视计算毒理学的研究和模型软件的开发ꎮ
例如ꎬEPA 暴露评估模型中心(CEAM)开发的地下水、
地表水和食物链等多种模型软件和«美国有毒物质控

制法»(TSCA)发布的各类暴露和归趋模型软件ꎻ此
外ꎬ欧盟化学品管理局(ECHA)和加拿大环境建模与

化学中心(CEME)也都开发出了多种用于农药等化学

品风险评估的模型软件ꎮ 这些模型软件成为各国农

药的管理和政策制定的提供了重要手段和依据ꎮ

２　 农药环境风险评估中常用的 ＱＳＡＲ 模型软件

(Ｃｏｍｍｏｎｌｙ￣ｕｓｅｄ ＱＳＡＲ ｍｏｄｅｌ ｓｏｆｔｗａｒｅｓ ｉｎ ｐｅｓｔｉ￣
ｃｉｄｅ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ ｒｉｓｋ ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ)

20 世纪 30 年代ꎬHammett 等[6]基于化学物质结

构与活性之间的关系建立了线性自由能关系

(LFER)理论ꎬ为(Q)SAR 的发展奠定了热力学理论

基础ꎮ 目前常用的 QSAR 方法有:Hansch 法、线性

溶解能相关 (LSER)法、Free￣Wilson 法、三维 QSAR
分析方法、比较分子轨道法(MO)等[7]ꎮ 基于 QSAR
理论ꎬ研究人员相继开发出用于预测化学物质理化

参数和毒性参数的各类 QSAR 模型ꎬ并且都已经实

现软件化并提供给最终用户ꎬ例如 EPI Suite、QSAR
Toolbox、T.E.S.T.和 PBT Profiler 等模型软件ꎬ已经广

泛用于相关领域科学研究和化学品环境管理ꎮ
２.１　 ＥＰＩ Ｓｕｉｔｅ

EPI Suite① 由 US EPA 和 SRC 公司共同开发

的ꎬ基于化学品物理、化学特性和环境归趋特性的一

套电脑预测程序ꎮ 版本 4.1 中包括了 16 个评估程

序套件ꎬ可以对物质的理化参数、毒性参数进行预

测ꎮ 除此之外ꎬEPI Suite 还集成了加拿大多伦多大

学的 Mackay 提出的第三级(Level Ⅲ)逸度算法(Fu￣
gacity Approach)多介质模型ꎬ用于估算化合物在各

环境介质中的分布百分数ꎬ进而计算出各环境介质

中的半衰期(表 1)ꎮ 软件支持批处理ꎬ可以自动顺序

处理多个化学物质[8]ꎮ EPI Suite 可以通过输入农药

等化学品的化学文摘号 (CAS)、SMILES(Simplified
molecular input line entry specification)码和结构式等

直接进行预测ꎬ具有操作简单ꎬ适用范围广等特点ꎬ
在环境化学研究中得到了广泛的应用ꎮ Eide￣Haug￣
mo 等[9]利用 EPI Suite 预测了 40 多种胺类化学物质

的生物降解和毒性ꎬ并与试验值相比较来验证该模型

是否可以用于该类物质的筛选ꎬ结果表明 48％的物质

生物降解性和 66％的物质毒性预测结果与试验一致ꎮ
Kühne 等[10]利用 EPI Suite 预测了 293 种化学物质在

水、空气、沉积物和土壤中的半衰期ꎬ结果表明该模型

具有较好的预测结果ꎮ Aronson 等[11]利用收集的实

验数据检验了 EPI Suite 对生物降解半衰期的预测能

力ꎬ结果表明其准确度在 70% ~80% ꎮ

① 下 载 地 址: ｈｔｔｐｓ: / / ｗｗｗ. ｅｐａ. ｇｏｖ / ｔｓｃａ￣
ｓｃｒｅｅｎｉｎｇ￣ｔｏｏｌｓ / ｄｏｗｎｌｏａｄ￣ｅｐｉ￣ｓｕｉｔｅｔｍ￣ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ￣ｐｒｏ￣
ｇｒａｍ￣ｉｎｔｅｒｆａｃｅ￣ｖ４１１
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表 １　 ＥＰＩ Ｓｕｉｔｅ 中的套件和预测功能

Table 1　 Suite and predictive functions of EPI Suite

套件

Suite

预测功能

Prediction functions

理论方法

Theoretical method

KOWWINTM
辛醇/水分配系数

Octanol￣water partition coefficient, Kow

片段常数法

Fragment constant method

AOPWINTM
气相反应速率

Atmospheric oxidation program
SAR

HENRYWINTM
亨利常数(空气/水分配系数)

Henry’s law constant

化学键贡献法ꎬ基团贡献法

Bond contribution method, group contribution method

MPBPVP
熔点、沸点和蒸汽压

Melting point , boiling point and vapor pressure

基团贡献法

Group contribution method

BIOWINTM

有氧和无氧生物降解概率

Probability of rapid aerobic and

anaerobic biodegradation

线性和非线性、最终和初级生

物降解、厌氧生物降解模型

Linear and non￣linearꎬultimate and primaryꎬ
anaerobic biodegradation models

BioHCwinTM

重点是石油烃的生物降解半衰期

Specifically for biodegradation

half￣life of petroleum hydrocarbons

片段常数法

Fragment constant method

KOCWINTM
土壤和沉积物的吸附系数

Soil and sediment adsorption coeffiecient

一阶分子连接指数和 logKOW

First￣order molecular connectivity index and logKOW

WSKOW
利用 logKow预测水溶解度

Estimates the water solubility by logKow

统计分析

Data collection

WATERNTTM
25 ℃下水溶解度

Estimates the water solubility in 25 ℃
片段常数法

Fragment constant method

BCFBAFTM
鱼体生物蓄积系数

Bioconcentration and bioaccumulation factor

统计分析

Data collection

HYDROWINTM

酯类、氨基甲酸酯类、环氧衍生物

等物质速率常数和半衰期

Aqueous hydrolysis rate constants and half￣life for the

esters, carbamates, epoxides et al.

统计分析

Data collection

KOAWIN
辛醇/空气分配系数

Octanol￣air partition coefficient, KOA

统计分析

data collection

DERMWIN

有机物对皮肤渗透系数和皮肤吸收量

Dermal permeability coefficient (Kp ),

and dermally absorbed dose

统计分析

Data collection

STPWINTM

化学物质在污水处理厂活性污泥中的去除率

Removal rate of a chemical in an activated

sludge sewage treatment plant

统计分析

Data collection

LEV3EPITM
环境归趋

Environmental fate

逸度理论

Fugacity method

ECOSARTM
水生生物的毒性

Aquatic toxicity of chemicals

统计分析

Data collection
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２.２　 ＱＳＡＲ Ｔｏｏｌｂｏｘ
QSAR Toolbox② 是 经 济 合 作 与 发 展 组 织

(OECD)开发的工具箱ꎬ可用于完善化学品毒性危害

评估所缺失的数据ꎮ 该工具箱主要通过将化合物分

组后ꎬ采用交叉参照法和趋势分析法进行数据的填

补ꎬ将有相似的化学结构ꎬ同时具有相似的或者按照

一定规律变化的理化特征、健康毒性特征或环境毒性

特征的化合物归为一个化学类别ꎬ然后根据目标化学

物质与源化学物质的结构相似性关系及终点变化规

律ꎬ通过定性交叉参照法预测化学物质的某种特性ꎮ
QSAR Toolbox 工具箱主要包括: Input、Profi￣

ling、Endpoint、Category Definition、Data Gap Filling
和 Report 六大模块ꎬ除了可以预测水生生物的急性

毒性、生物富集性、光诱导毒性ꎬ陆生生物毒性和沉

积物毒性等多种生态毒性外ꎬ还可以预测部分物理

化学参数和健康毒性ꎮ 其输入可以是 Smiles 码、
CAS 号、化合物名称、结构式ꎬ且支持批量输入ꎮ
QSAR Toolbox 可预测绝大部分有机物ꎬ是目前公认

的一种比较全面的预测软件[12￣13]ꎮ Yan 等[14] 利用

QSAR Toolbox 预测了长江水源中污染物的遗传毒

性ꎬ结果表明ꎬ物质潜在遗传毒性的初级鉴定可以利

用 QSAR 工具箱中的信息ꎮ
２.３　 ＰＢＴ Ｐｒｏｆｉｌｅｒ

PBT Profiler③ 是美国 EPA 化学品安全和污染

防治办公室(OCSPP)污染防治(P2)评估框架的延续ꎬ
是一个快速筛选模型ꎬ可以预测化学物质的持久性

(Persistent, P)、生物蓄积性(Bioaccumulative, B)和毒

性(Toxic, T)ꎮ
很多农药等化学物质可以用 PBT Profiler 在线

预测ꎬPBT Profiler 为每种化学品提供 3 个集成水平

的输出ꎬ包括:(1)将 PꎬB 和 T 的预测值和标准转化

为更容易识别的颜色编码;(2)PꎬB 和 T 的预测值ꎻ
(3)每种化学品的污染预防估算的叙述性描述ꎮ 为

了快速识别预测结果ꎬ研究人员对化学物质定义了

标准的阈值ꎬ如果 PꎬB 和 T 未超过阈值ꎬ则指示符

以绿色阴影表示ꎬ并给出对应的的预测值ꎮ PBT
Profiler 是一个快速筛选的工具ꎬ并不适用于所有的

化学物质ꎮ 其不适于预测的化学物质包括:(1)实验

数据较为丰富的化学品ꎻ(2)无机化学品ꎻ(3)性质活

泼的化学品ꎻ(4)有机盐ꎻ(5)高分子量化合物ꎻ(6)具有

未知或可变成分的化学品ꎻ(7)混合物ꎻ(8)表面活性

剂ꎻ(9)高度氟化的化合物ꎮ PBT Profiler 是在线预测

工具ꎬ其输入方式为 CAS 号、Smiles 码和结构式ꎬ支

持批量预测[15]ꎮ
２.４　 Ｔ.Ｅ.Ｓ.Ｔ.

T.E.S.T.④(Toxicity Estimation Software Tool, T.
E.S.T.)是由美国 EPA 开发的用于毒性评估的模型软

件ꎬ它已经受到同行和行政机构的认可且已经批准

作为 EPA 文件出版ꎮ T.E.S.T.采用了分层法(Hierar￣
chical method)、食品和药物管理局 (Food and Drug
Administration, FDA ) 法、 单 模 型 法 ( Single model
method)和基团贡献法(Group contribution method)等
8 种方法ꎬ可以预测化学物质的 7 种毒性终点和 9
种理化参数ꎮ 其中毒性终点包括:大鼠(Rattus nor￣
vegicus)经口 LD50、黑头软口鲦(Pimephales promelas)
96 h LC50、大型溞(Daphnia magna Straus)48 h LC50、

� 梨形四膜虫(Tetrahymena pyriformis)IGC50、生物富集

因子、对人类或动物发育毒性、致突变性ꎻ理化参数

包括:沸点、密度、闪点、导热系数、粘度、表面张力、
水溶性、蒸气压、熔点ꎮ

T.S.E.T.模型其输入方式可以为 CAS 号、结构

式ꎬ其输出结果中不仅包含了预测值和试验值ꎬ其中

试验值来至 ECOTOXꎬSchultzꎬCoworkersꎬChemID￣
plus 等多个数据库ꎬ而且也包含了高相似度化学物

质的信息[16]ꎮ 目前 T.E.S.T.在我国已有运用ꎬ唐瑞

等[17]利用 T.S.E.T.模型软件预测农产品污染较大的

多环芳烃和氯代苯的毒性ꎬ结果表明预测值与试验

值间的误差不大ꎮ 高雅等[18]应用 T.S.E.T.平台预测

已建立的中草药重要成分数据库中 984 种中草药重

要成分的大鼠经口 LD50、发育毒性和致突变性ꎬ结
果表明ꎬ有 710 种中草药重要成分的大鼠经口 LD50

属 GHS 急性经口毒性 4 类和 5 类ꎮ 有 154 种(15.
7% )预测具有 Ames 试验阳性ꎬ677 种预测具有发育

毒性ꎮ
２.５　 ＯｎｃｏＬｏｇｉｃＴＭ

OncoLogicTM⑤由美国 EPA 与 LogiChem 公司合

作开发ꎬ是一款基于专家评估系统的评估化学品潜

②

③

④

⑤

下载地址:ｈｔｔｐｓ: / / ｅｃｈａ. ｅｕｒｏｐａ. ｅｕ / ｓｕｐｐｏｒｔ /
ｏｅｃｄ￣ｑｓａｒ￣ｔｏｏｌｂｏｘ

下载地址: ｈｔｔｐ: / / ｗｗｗ. ｐｂｔｐｒｏｆｉｌｅｒ. ｎｅｔ / ｄｅ￣
ｆａｕｌｔ.ａｓｐ

下载地址: ｈｔｔｐｓ: / / ｗｗｗ. ｅｐａ. ｇｏｖ / ｃｈｅｍｉｃａｌ￣
ｒｅｓｅａｒｃｈ / ｔｏｘｉｃｉｔｙ￣ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ￣ｓｏｆｔｗａｒｅ￣ｔｏｏｌ￣ｔｅｓｔ

下 载 地 址: ｈｔｔｐｓ: / / ｗｗｗ. ｅｐａ. ｇｏｖ / ｔｓｃａ￣
ｓｃｒｅｅｎｉｎｇ￣ｔｏｏｌｓ / ｏｎｃｏｌｏｇｉｃｔｍ ￣ｃｏｍｐｕｔｅｒ￣ｓｙｓｔｅｍ￣ｅｖａｌｕ￣
ａｔｅ￣ｃａｒｃｉｎｏｇｅｎｉｃ ￣ｐｏｔｅｎｔｉａｌ￣ｃｈｅｍｉｃａｌｓ
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在致癌性的 QSAR 软件ꎮ 该模型运用 SAR 分析的

规则ꎬ并结合目前所了解的机理和人类流行病学研

究ꎬ预测化学品的潜在致癌性ꎮ 该软件可以展现类

似人类专家推理的路线ꎬ以支持做出的预测ꎮ 该模

型包含了化学诱导癌症系列(Chemical Induction of
Cancer Series)、IARC 专题论文、NTP 致癌性实验报

告等所有相关的致癌性毒理学评价资料和公共数据

库ꎬ可以对农药有效成分和新化学物质的潜在致癌

性进行预测ꎮ OncoLogicTM 专家系统提供了一个交

互式ꎬ用户友好的界面ꎬ它假定用户对化学有基本的

了解ꎬ要求用户通过选择在菜单中的项目或通过数

据输入屏幕输入物质的数据ꎮ
OncoLogic 软件由纤维 (Fiber )、聚合物 (Poly￣

mers)、金属(Metals)和有机物(Organics)4 个子系统组

成ꎬ其中 Fiber 系统需要输入物质的物理尺寸、理化特

性(可选)数据ꎻPolymers 系统需要输入分子量、水溶

性、反应性官能团的同一性、主干结构(可选)和预期接

触途径ꎻMetals 需要输入形态(即有机金属ꎬ金属粉

末)、溶解性(对于一些金属)和预期接触途径ꎻOrganics
需要输入物质结构和可能暴露途径(对于一些化合物)
其输出结果包括一个综合的需要关注的水平ꎬ分为低

(low)、边缘(marginal)、中等偏下(low￣moderate)、中等

(moderate)、中等偏上(moderate￣high)和高(high)[19￣20]ꎮ

２.６　 Ｔｏｘｔｒｅｅ
Toxtree⑥ 是由欧盟委员会的欧洲化学品局联合

研究中心(Joint Research Centre of European Chemi￣
cals Bureau)于 2005 年开发的毒性预测软件ꎮ 该软

件应用决策树方法来预测化学物质的毒性风险ꎬ其
可以预测 13 种毒性终点ꎬ包括:毒理学关注阈值

(threshold of toxicological concern, TTCꎬ主要方法有

Cramer 规则、扩展的 Cramer 规则和 Kroes 决策树)、
致癌性、体外遗传毒性(Ames 试验)、啮齿类体内微

核试验、皮肤刺激和腐蚀性、眼刺激和腐蚀性、环境

污染物的水生生物毒性以及生物降解潜力等ꎮ 在预

测结果中ꎬClass I 表示低风险ꎬ显示为绿色ꎻClass II
表示中等风险ꎬ显示黄色ꎻClass III 表示为高风险ꎬ
显示为红色ꎮ

Toxtree 目前最新版本为 Version 2.6.13ꎬ用户可

以通过输入物质 CAS 号ꎬ SMILES 编码或者使用内

置的二维结构图编辑器绘制化学结构图来查找化学

物ꎬ然后通过选择不同的预测方法对农药有效成分

进行毒性预测[21]ꎮ 我国学者高雅等[22￣23]利用 Toxtree
预测了中草药重要成分的毒理学关注阈值ꎬ致癌性

和遗传毒性ꎬ结果表明 Toxtree 可用于识别潜在的健

康危害、筛选以及评价实验的优先性ꎮ

表 ２　 不同 ＱＳＡＲ 模型软件之间的比较

Table 2　 Comparison of different QSAR model softwares

模型

Models

预测参数

Predictive parameters

输入

Input

方法学

Methodology

适用性

Applicability

操作性

Operability

EPI Suite

多种理化和毒性终点

Multiple physicochemical

and toxic endpoint

CAS

Smiles

统计

Statistics

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

QSAR Toolbox

多种理化和毒性终点

Multiple physicochemical

and toxic endpoint

CAS

Smiles

统计、知识

Statistics, knowledge

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

PBT Profiler P, B, T
CAS

Smiles

统计

Statistics

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

T.E.S.T.

多种理化和毒性终点

Multiple physicochemical

and toxic endpoint

CAS 号、结构式

CAS, structure

统计

Statistics

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

OncoLogic
致癌性

Carcinogenicity

理化参数、暴露参数等

Physicochemical,

exposure data

统计、知识

Statistics, knowledge

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

Toxtree

TCC、致癌性、生殖毒性等

TCC, carcinogenicity,

reproductive toxicity

CAS 号、Smiles 码、结构式

CAS, Smiles, structure

统计、知识

Statistics, knowledge

高通量筛选

High￣throughput screening

简单

Easy

⑥ 下载地址:ｈｔｔｐ: / / ｔｏｘｔｒｅｅ.Ｓｏｕｒｃｅｆｏｒｇｅ.ｎｅｔ /
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２.７　 小结

针对上述 6 种 QSAR 模型软件ꎬ从其预测参数、
输入方式、方法学、适用性和可操作性方面做了比较

(表 2)ꎮ 从表中可以看出ꎬ6 个模型软件都可以对农

药的危害属性进行高通量的筛选ꎻ除 OncoLogic 只

是对致癌性进行预测外ꎬ其他模型软件都可以对多

种理化参数、毒性参数进行预测ꎮ 其中 EPI Suite、
QSAR Toolbox 和 PBT Profiler 可以对农药的持久

性、生物蓄积性和水生生物毒性进行预测ꎮ 预测生

物蓄积性时ꎬ可以选用 EPI Suite、QSAR Toolbox、
PBT Profiler 和 T.E.S.T.ꎻ预测致癌性时可以选用 On￣
coLogic 和 Toxtreeꎻ预测生殖毒性时ꎬ可以选用 T.E.
S.T.和 Toxtreeꎮ 大部分模型软件都可以输入农药

CAS 号直接进行预测ꎬ操作简单ꎬ适合专业和非专

业用户使用ꎮ

３　 农药环境风险评估中常用的多介质模型软件

(Ｃｏｍｍｏｎｌｙ￣ｕｓｅｄ ｍｕｌｔｉｍｅｄｉａ ｍｏｄｅｌ ｓｏｆｔｗａｒｅｓ ｉｎ
ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ ｒｉｓｋ ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ)

1979 年ꎬMackay 首次提出了多介质逸度模型

的概念ꎬ并研究了有机化学品在环境各相的分布与

预测逸度模型ꎬ对模型的概念、基本理论与特点、基
本计算作了介绍ꎬ并于 1983 年首次构建 QWASI 模

型ꎬ模拟了化学品在加拿大安大略湖中的分配过

程[24￣25]ꎮ 逸度模型主要分为 4 类即 LevelⅠ(平衡、稳
态、非流动系统)、Level Ⅱ(平衡、稳态、流动系统)、
Level Ⅲ(非平衡、稳态、流动系统)和 Level Ⅳ(非平

衡、非稳态、流动系统)[26]ꎮ 由于逸度模型所需参数

少、容易计算、结果表示直观、计算方法可推广到任

意数目的环境介质ꎬ因此很快得到了广泛应用ꎬ已经

成功用于描述农药在环境中的迁移、转化和归趋等

行为[27]ꎮ 以下将对农药风险评估中常用的环境多介

质模型软件做详细介绍ꎮ
３.１　 ＳＣＩ￣ＧＲＯＷ

SCI￣GROW⑦ 模型是美国 EPA 于 1997 年正式

发布ꎬ用于 Tier I 农药地下水风险评估[28]ꎮ SCI￣
GROW 是一个经验线性回归模型ꎬ以是否在地下水

中检出为标准ꎬ将 44 种农药划分为淋溶、不淋溶与

淋溶待定 3 种类型[29]ꎮ 1989 年ꎬGustafson 以 44 种

农药检测结果为基础数据ꎬ以农药好氧条件土壤半

衰期(t1/2)和土壤有机碳分配系数(Koc )为变量ꎬ将变

� 量进行对数化处理然后制图分析ꎬ确定了地下水污

染指数 (Groundwater Ubiquity Score, GUS)ꎬ用于评

估农药对地下水的淋溶风险[30]ꎮ

SCI￣GROW 模型运行需要输入的数据有:好氧

条件土壤半衰期、土壤有机碳分配系数、农药最大使

用量以及使用次数ꎮ 模型的输出结果是地下水中的

农药浓度(90 d 模拟的均值)ꎮ 我国学者程燕等[31]利

用 SCI￣GROW 模型预测了我国福建省甘蔗种植区

甲胺磷等 5 种常用农药和涕灭威等 17 种我国常用

农药对地下水的污染风险ꎬ结果表明该模型能较好

地用于我国东南沿海等地下水位较高、降水量较大、
土壤砂性等地下水易受污染地区农药的筛选评价ꎮ
３.２　 ＰＲＺＭ￣ＧＷ

PRZM￣GW⑧ 由美国 EPA 与加拿大农药管理监

督机构 (Canada’ s Pesticide Management Regulatory
Authority, PMRA)合作ꎬ在 PRZM 模型的基础上ꎬ开
发出 PRZM￣GWꎮ 该模型是专门用于农药地下水风

险评估ꎮ PRZM￣GW 模型是描述农药在土壤中运动

的一维、有限差分(one￣dimensionalꎬfinite￣difference)
模型ꎮ 模型考虑了土壤中各个土层的水分运动情

况ꎬ影响农药向下淋溶最终进入地下水的多种因素ꎬ
农药降解和扩散情况等ꎮ

PRZM￣GW 模型运行需要输入的数据有:农药

使用量、使用次数、使用时间、多年重复使用情况、水
解半衰期、好氧条件土壤半衰期、土壤有机碳分配系

数ꎮ 输出结果是地下水中农药浓度的最高日值、地
下水中农药浓度的模拟均值、农药进入地下水的时

间等[32￣34]ꎮ 我国学者赵亮[35]在我国选取了 10 个暴

露场景ꎬ共 6 种场景作物ꎬ运用 PRZM￣GW 等多个

模型ꎬ预测了 53 种农药在地下水中浓度ꎬ结果表明

PRZM￣GW 可以预测农药被施用于旱地作物后淋溶

进入地下水中的行为和残留浓度ꎬ适合作物第二层

次的暴露评价模型ꎮ
３.３　 ＥＸＰＲＥＳＳ

EXPRESS⑨ 是由美国农药计划部和健康影响

处办公室联合开发ꎮ 它是将 EXAMS 和 PRZM 两个

暴露模型综合一起的高仿真预测模型ꎮ EXPRESS
可以快速评估农药在各种水生作物中的暴露情况ꎮ

⑦

⑧

⑨

下载地址: ｈｔｔｐｓ: / / ｗｗｗ. ｅｐａ. ｇｏｖ / ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ￣
ｓｃｉｅｎｃｅ￣ａｎｄ￣ａｓｓｅｓｓｉｎｇ￣ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ￣ｒｉｓｋｓ / ｐｅｓｔｉｃｉｄｅ￣ｓｕｒ￣
ｆａｃｅ￣ａｎｄ￣ｇｒｏｕｎｄ ￣ｗａｔｅｒ￣ｍｏｄｅｌｓ
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ｆａｃｅ￣ａｎｄ￣ｇｒｏｕｎｄ ￣ｗａｔｅｒ￣ｍｏｄｅｌｓ

下载地址: ｈｔｔｐｓ: / / ｗｗｗ. ｅｐａ. ｇｏｖ / ｅｘｐｏｓｕｒｅ￣
ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ￣ｍｏｄｅｌｓ / ｅｘｐｒｅｓｓ



１０４　　 生 态 毒 理 学 报 第 12 卷

该模型采用分层的方法选择一个合适的模型对农药

进行风险评估ꎬ这种分层方法使估算任何一个给定

的物质的量最小化ꎬ对于没有通过上一级筛选的物

质通过更高的要求和调查水平可以筛选出所需要的

农药ꎮ EXPRESS 是一个快速筛选工具ꎬ模型运行需

要输入的数据有:场景选择、农药的各项理化参数、
使用数量和次数以及喷雾飘移等参数[36]ꎮ
３.４　 Ｃｈｉｎａ￣ＰＥＡＲＬ

China￣PEARL 是在 PEARL 模型基础上ꎬ结合

我国农药地下水风险评估标准场景ꎬ由农业部农药

检定所与荷兰瓦赫宁根大学共同开发ꎮ 该模型将中

国划分为 6 个场景区ꎬ每个场景区分别建立了若干

场景点来代表农药使用对环境产生风险的真实的最

糟糕的情况ꎬ场景点代表所有地下水第 99 百分位的

情况ꎮ China￣PEARL 模型可以模拟不同的农药施药

方式ꎬ如叶面喷雾、土壤表面喷雾ꎬ土壤处理ꎬ土壤注

射等ꎮ 对于植物叶面喷雾ꎬ模型还可模拟农药在作

物表面的挥发、渗透、(光)转化以及雨水冲刷等过

程ꎮ 目前 China￣PEARL 已经在我国得到了应用ꎬ并
且作为农业部推荐使用的农药风险评估模型ꎮ

China￣PEARL 模型运行需要输入农药的理化数

据和使用数据ꎮ 模型输出模拟的 20 年中ꎬ每年地下

水中农药浓度的年均值以及 20 年年均值的第 90 百

分位值ꎮ 我国学者文伯健等[37] 以 China￣PEARL 潍

坊市场景数据为基础ꎬ构建了 PRZM￣GW 潍坊市暴

露场景ꎬ并利用 2 个模型评估了农药对地下水的环

境风险ꎬ2 个模型 PEC 值比较结果显示ꎬPRZM￣GW
的农药风险评估趋势与 China￣PEARL 具有较高的

一致性ꎬ从而验证了 China￣PEARL 的可信性ꎮ
３.５　 Ｔｏｐ￣ｒｉｃｅ

Top￣rice 模型是中国南方水稻田地下水、地表

水暴露模型ꎬ主要用于中国农药登记程序中的初级

暴露评估ꎮ 该模型可以用于模拟:(1)稻田水￣土壤￣
地下水系统中土壤、水流和热传导过程ꎻ(2)水￣土壤￣
地下水系统中农药的吸附、运移、转化等过程ꎻ(3)农
药漫溢径流至池塘后水在池塘中的运移以及农药在

池塘系统中的吸附、运移、转化过程ꎮ 模型选取江西

南昌和广东连平为场景点ꎬ分别代表了长江流域和

华南地区中水稻田地下水和地表水场景ꎮ 不同的场

景点代表了所有地下水第 99 百分位的情况(代表现

实中最糟糕的情况)和所有地表水中第 90 位百分位

数的情况ꎮ 模型需要输入农药的理化参数、环境行

为参数、使用次数、使用量、水文气象等多种参数ꎬ模

型的输出结果为化合物在 90 百分位的暴露浓度[38]ꎮ
Top￣rice 也是有我国农业部推荐使用的农药风险评

估模型ꎮ
３.６　 ＥＱＣ

EQC􀃊􀁉􀁒是加拿大环境建模和化学品中心基于

Mackay 的 III 级模型建立的多介质逸度模型ꎬ依据

化学品的理化性质ꎬ应用逸度方法和质量平衡方程

描述化学品在环境相中的分布和转化行为ꎮ 该模型

可以用来预测新化学物质的环境行为ꎬ为新化学物

质的环境风险评价提供有效的技术支持ꎬ适用于区

域、全球范围内的风险评估[39￣40]ꎮ EQC 需要输入化

学物质的分子量、不同介质中的半衰期等理化参数

以及化学物质排放到空气、水、土壤和沉积物中的含

量ꎮ 其输出结果为化学物质在各个介质中的含量ꎮ
Matamoros 等[41]利用 EQC 模型软件预测了草甘膦、
丙环唑、抑霉唑等常用农药在厄瓜多尔香蕉种植园

中的分布情况ꎬ结果发现 EQC 的预测值与实际测量

值之间较为接近ꎮ 我国学者吴磊等[42]应用 EQC 模

型模拟了杀虫剂十氯酮在多介质环境中的归宿和迁

移通量ꎬ结果表明土壤是十氯酮最大的贮存库ꎬ在稳

态平衡条件下ꎬ残留率达到 95.0% ꎻ在稳态非平衡条

件下ꎬ十氯酮单独排放到水体ꎬ有 37.5 % 残留在于

排放的水体中ꎮ
３.７　 ＥＵＳＥＳ

EUSES􀃊􀁉􀁓 由欧盟联合研究中心 (Joint Research
CentreꎬJRC)于 1993 年发布ꎮ 该风险评估综合系统

内置暴露评估、效应评估、风险表征等多个风险评估

模块ꎬ用于欧盟以及全球区域内农药等化学品的风

险评估ꎮ EUSES 将模型环境划分为 5 个环境相ꎬ3
种空间尺度(局部尺度、区域尺度和全球尺度)ꎮ 该

系统是通过荷兰国家公共卫生和环境研究所 (Na￣
tional Institute of Public Health and the Environmentꎬ
RIVM)开发和更新的 SimpleBox 模型进行化学品的

暴露评估ꎮ 该模型目标区域基本信息包括区域面

积、居民数量、人均用水量等ꎻ环境参数包括土壤密

度、沉积物中水和固体的体积分数、土壤中水、空气
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和固体的体积分数和介质间的传质系数等ꎮ 模型中

还包含了有关农药信息的数据库和 QSAR 模型[43]ꎬ
软件参数均设置了默认值ꎬ在实际应用中可根据需

求更改[44]ꎮ 目前该模型在农药的风险评估中得到了

广泛的应用ꎮ 例如ꎬKatsuya 等[45]利用 EUSES 评估

了 25 种农药在日本的环境归趋ꎬ结果表明ꎬ模型预

测的浓度和实际检测出的浓度在较低的浓度范围内

具有一致性ꎮ
３.８　 Ｆｉｓｈ

Fish􀃊􀁉􀁔html 模型由加拿大建模中心开发ꎬ基于逸

度理论来模拟鱼类通过水和食物摄取农药等化学品

的过程及其清除情况ꎬ目前已更新到 2.0 版本ꎮ 鱼

类模型是单一生物蓄积性模型ꎬ模拟鱼对有机污染

物的稳态吸收和消耗ꎮ 该模型可用于估计污染物在

鱼体内生物累积的可能程度、从食物到鱼的生物放

大以及每个摄取和损失过程的相对重要性ꎬ并计算

生物富集因子(BCF)ꎬ生物累积因子(BAF)和生物放

大因子(BMF)ꎮ Fish 模型中包含了化学品和化学品

性质的数据库ꎬ在估算时允许临时添加、更改和删除

化学物质及其属性ꎬ另外模型中还包含了环境和环境

属性的数据库ꎬ并且可以添加、更改和删除ꎮ 该模型

需要输入的参数包括:化学物质的理化性质数据、鱼
类特征和环境数据、化学物质在介质中的浓度ꎮ 其输

出包括 BCF、BAF、BMF、停留时间、损失量等[46]ꎮ
３.８　 ＭＡＣＲＯ

MACRO􀃊􀁉􀁕 软件是由欧盟开发的用于预测农药

在地下水和地表水中的浓度的一种模型ꎮ 该模型是

欧盟 91/414/EEC 指令框架下用于预测植物保护制

剂环境浓度的模型ꎬ并且已经被欧盟农药归趋模型

及运用协调论坛(Forum for the Co￣ordination of Pes￣
ticide Fate Models and Their Use, FOCUS)推荐用来

预测农药在地下水和地表水中的预测环境浓度(pre￣
dicted environmental concentrations, PEC)[47]ꎮ 目前该

模型在欧盟得到了广泛的应用[48￣50]ꎮ
３.９　 小结

针对上述 8 种模型软件ꎬ开展了适用对象、环境

介质、可操作性等方面的比对研究(表 3)ꎮ 在 8 个环

境多介质模型软件中ꎬSCI￣GROW、PRZM￣GW、Chi￣
na￣PEARL、Top￣rice、EXPRESS 和 MACRO 是专门

预测农药在环境中浓度的模型软件ꎬ其暴露场景考

虑到了农业在使用过程中的各个因素ꎬ包括作物类

型、施药时间、施药次数、降雨量等ꎬ主要是模拟农药

在田间施药过程中造成的暴露ꎮ EQC、EUSES 和

Fish 可以预测农药及其他有机物在环境中的浓度ꎬ
其主要是基于农药的生产量、释放系数等因素ꎬ其操

作相对简单ꎮ 其中 SCI￣GROW 和 Top￣rice 主要用

于农药地下水 I 级风险评估ꎬEXPRESS 和 EQC 可

以进 行 I 和 II 级 风 险 评 估ꎬ PRZM￣GW、 China￣
PEARL、MACRO、EUSES 和 Fish 可以进行 II 级评

估ꎮ 每个模型在输入时都需要农药的理化数据、环
境数据及暴露数据等ꎮ 且每个模型操作也比较简

单ꎬ可以对农药在环境中的浓度进行快速的预测ꎬ适
合专业和非专业用户使用ꎮ

４　 讨论(Ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ)
农药风险评估通常包括问题阐述(Problem for￣

mulation)、分析(Analysis 包括效应分析和暴露分析)
和风险表征(risk characterization)等步骤ꎮ 美国环保

署农药风险评估计划项目 (Risk Assessment in the
Pesticide Program)中认为农药风险评估就是评估农

药对健康和生态影响的潜力的过程ꎬ并要求新农药

在上市前必须经过风险评估ꎮ 为降低风险评估的成

本ꎬ该计划还规定模型等方法在风险评估中的应用ꎮ
传统农药风险评估方法测试周期长、通量低、花费

大、成本高ꎬ并且剂量效应外推困难ꎮ 有研究表明ꎬ
仅完成一种化学物质所需的全部动物试验可能需要

4.5 年甚至更长的时间[51]ꎬ其中完成农药生物富集试

验通常需要 28~60 dꎬ需要花费约 8.5 万欧元[52]ꎬ而
利用 EPI Suite、PBT Profiler 等 QSAR 模型软件ꎬ对
BCF 的预测仅需要极短的时间ꎬ且能够实现高通量

预测ꎬ大大提高了风险评估的效率ꎮ 另外ꎬ农药一旦

进入环境中ꎬ仅依靠环境监测ꎬ不仅会受到时间、人
力、资金、监测条件等因素的制约ꎬ而且监测的暴露

结果可能与风险评估中期望得到的“典型浓度”和

“平均浓度”具有一定的偏差[53]ꎬ但通过环境多介质

模型软件不仅可以快速的预测农药在环境中的浓度

(PEC)ꎬ而且可以模型农药在环境中的迁移、转化过

程ꎮ 更重要的是ꎬ利用计算毒理学模型软件ꎬ可以对

农药在生产使用前进行毒性和环境归趋预测ꎬ从而

达到污染预先防范的目的ꎮ 目前一些发达国家都已

经确定了计算毒理学模型在农药风险评估中的作
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用ꎬ如在欧盟 REACH 法规、CLP 法规以及经济合作

与发展组织(OECD)发布的一些指南文件中都确定

了计算毒理学模型的法律地位ꎮ
我国农药风险评估起步较晚ꎬ长期以来农药风

险评估的程序与方法不健全ꎬ农药风险评估的数据

和标准也相对缺失[54]ꎮ 经过近几年的发展ꎬ我国农

药的风险评估标准已取得较大发展ꎬ相继发布了一

系列行业标准ꎬ但未来还有待进一步完善ꎮ 因此应

用计算毒理学模型软件开展农药危害参数及环境暴

露浓度高通量预测ꎬ对现阶段我国农药风险评估具

有重要意义ꎮ
从科研角度看ꎬ需注重模型开发及机制研究ꎮ

研究开发的模型既要为科研服务ꎬ又要为管理部门

服务ꎬ目前来看可供选择的优先研究方向有:
(1)农药危害属性高通量预测技术研究ꎮ 依托

农药理化参数、毒性效应等信息数据库ꎬ通过借鉴发

达国家和组织较为成熟的计算毒理学预测模型ꎬ开
发适合在我国使用ꎬ能够对农药各类危害属性进行

高通量预测模型软件ꎬ从而全面提升我国高效、高通

量进行农药风险预测的能力ꎮ
(2)农药多尺度毒性效应模型开发ꎮ 通过研究

农药的有害结局通路 (adverse outcome pathways,
AOPs)[55]ꎬ从分子尺度、系统生物学和剂量￣时间￣效应

关系方面ꎬ模拟农药从分子起始事件(molecular initia￣
ting events, MIEs)到宏观尺度表现出有害效应的过

程ꎬ研发可用于每个阶段或整个过程的模型软件ꎮ

表 ３　 不同环境多介质模型之间的比较

Table 3　 Comparison of different Multimedia Environmental model softwares
模型

Models

类型

Type

环境介质

Environmental media

输入数据

Data input

输出数据

Data output

评估等级

Assessment tier

操作性

Operability

SCI￣GROW
地下水

Groundwater

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
I

简单

Easy

PRZM￣GW
地下水

Groundwater

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
II

简单

Easy

China￣PEARL
地下水

Groundwater

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
II

简单

Easy

Top￣rice

地下水、地表水

Groundwater,

surface water

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
I

简单

Easy

EXPRESS
地表水

Surface water

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
I, II

简单

Easy

EQC
地下水

Groundwater

空气￣水￣土￣沉积物

Air￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

介质中的分配

Partition in media
I, II

简单

Easy

EUSES
地下水

Groundwater

空气￣水￣土壤￣沉积物

Air￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
II

简单

Easy

Fish ￣￣
食物￣鱼￣水

Food￣fish￣water

理化、鱼、环境、暴露

Physicochemical, fish,

environment, exposure

BCF, BAF, BMF II
简单

Easy

MACRO

地下水、地表水

Groundwater,

surface water

作物￣水￣土￣沉积物

Crop￣water￣soil￣sediment

理化、环境、暴露

Physicochemical,

environment, exposure

预测环境浓度

PEC
II

简单

Easy
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　 　 (3)农药多介质暴露模型开发ꎮ 从农药进入环

境出发ꎬ结合我国的种植模式、水文气象条件、农药

使用状况等情况ꎬ构建特定的暴露场景ꎬ模拟农药在

生态系统中的行为规律和最终归趋ꎬ并开发相应的

模型软件ꎮ
从管理角度看ꎬ关注点应在于模型应用ꎮ 我国

有 4.5 万多种化学物质ꎬ仅仅依靠动物试验和环境

监测数据不能满足风险评估的急切需要ꎮ 利用计算

毒理学模型软件可以快速的预测农药的毒性信息和

环境暴露信息ꎬ是解决我国农药信息缺失的有效途

径ꎻ通过开展计算毒理学模型的高通量应用技术研

究ꎬ编制模型在农药风险评估中使用的技术规范ꎬ逐
步构建模型应用的标准化导则ꎬ从而更好为农药的

管理和科学使用服务ꎮ

通讯作者简介:于洋(1982￣)ꎬ男ꎬ博士ꎬ研究方向为化学品环

境管理、风险评估等ꎬ发表学术论文 20 余篇ꎮ
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