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摘要: 工业化学品通过各种迁移转化过程后在环境区间中广泛分布,同时新化学品正被大量的生产并进入环境,使得对于

化学品管控的需求和压力不断增加。 基于这一背景,多国政府颁布了相应的政策法规对化学品进行管控。 除了用相应的

政策法规进行预先管控之外,使用基于逸度概念的多介质环境模型来表征化学品的行为与归趋是一个相对简单而有效的

方法,不仅适用于环境中存在的现有化学品的暴露评估,也成为各国化学品管理中对新化学品的环境暴露进行预测的有力

工具。 本文综述逸度概念与方法、相关环境模型、建模过程、应用验证等方面的国内外研究进展,希望能够对我国化学品环

境暴露评估与风险评估的模型构建、优化与方法应用提供信息和借鉴。
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Abstract: Industrial chemicals are widely distributed in environmental compartments through various transporta-
tion and transformation processes. Governments have promulgated corresponding policies and regulations to con-
trol chemicals. In addition to the corresponding pre-regulatory means, an effective approach using fugacity-based
models was applied to describe multimedia environmental distribution and fate of chemicals, and subsequently to
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incorporate toxicity information to assess the likelihood of risk, which can help the most regulatory effort to be

focused on those chemicals that pose the highest risk to health or the environment. This article reviewed the evo-
lution of fugacity concept and method, fugacity-based environmental models, modeling simulation process, as

well as application verification. We hope to provide necessary information for researchers to better understand the

benefit and challenge of environmental fugacity models, to develop more vigorous and effective measures for

chemical exposure and risk assessment in China.

Keywords: fugacity; multimedia environmental models; environmental exposure; risk assessment

　 　 人类社会对于各类化学品的广泛使用使其在

环境中的分布程度非常之高,化学品可以各种形

态存在于空气、水体、土壤、生物体等环境介质

中 [1-2]。 各国政府高度重视对于化学品的管控,已
颁布各类政策法规。 欧盟发布的《化学品登记、评
估、授权和限制》 (Registration, Evaluation, Authori-
zation and Restriction of Chemicals, REACH)法规 [3]、
日本于 2007 年发起的污染物释放与转化登记

(Pollutant Release and Transfer Registry, PRTR)试点

工程 [4]、我国于 2009 年 12 月修订颁布的《新化学

物质环境管理办法》 [5],都规定了关于化学品生产、
使用、进口时的登记注册原则,要求预测化学品的

环境暴露水平、评估其环境健康风险。 此外,当人

们对已被化学品污染的环境进行评估或实施修复

时,需要一种相对简单而有效的计算方法,通过化

学品在环境中的浓度、持久性、反应性以及在大

气、水体、土壤、生物体等环境介质中的分配趋势

来预测其环境行为 [6-8]。 作为实现这一目的的手

段,基于逸度概念来表征化学品在各环境介质中

的分布及平衡的算法和模型无疑是一个有力的工

具,有助于加强对化学品的管控。
本文综述逸度概念与方法、相关环境模型、建

模过程、应用验证等方面的国内外研究进展,希望

能够对我国化学品环境暴露评估与风险评估的模

型构建、优化与方法应用提供信息和借鉴。

1　 多介质模型理论基础

1901 年 Lewis
[9]提出了逸度(fugacity)概念,表

征物质在某一相中存在向相邻相逃逸的趋势,其
用 f 表示,量纲为 Pa。 在低浓度的情况下,物质的

� 浓度和逸度的关系可由下式表征:
C=Zf

其中,C 是浓度(mol·m
-3
),f 是逸度(Pa),Z 是逸度

� 容量(mol·m-3·Pa-1
)。 当物质在相间分布达到平衡

时,该物质在两相间的逸度相同。 加拿大特伦特

大学的 Mackay 等 [6]基于逸度理论开发了 4 个级别

的逸度模型,分别为Ⅰ级、Ⅱ级、Ⅲ级、Ⅳ级逸度模

型,用来模拟化学品在环境介质中的浓度分布、质
量平衡、迁移转化等行为,为人们估算化学品的使

用导致的环境暴露量提供了方法。 在 Mackay 的

描述中,Ⅰ级模型为稳态、平衡、非流动的系统,假
定环境中的物质量守恒,没有物质的流入与流出,
也没有反应、降解、平流等过程,物质在相间达到

平衡分配,是环境系统中物质行为的最简单的描

述。 Ⅱ级模型为稳态、平衡、流动的系统,在计算

中引入了平流和降解的概念,物质会通过平流的

作用从外部环境进入所评估的环境系统中或进行

反方向的迁移;同时物质在环境系统会通过不同

的降解作用从所评估的环境中去除。 但是在实际

情况下,环境介质很少处于平衡状态下,故Ⅰ级、
Ⅱ级模型在实际环境中的应用受限。 Ⅲ级模型为

稳态、非平衡、流动的系统,系统中存在稳态输入、
输出、相内的各种降解过程和相间的扩散与非扩

散过程。 相比Ⅰ级、Ⅱ级模型,Ⅲ级模型更符合实

际情况。 Ⅳ级模型为非稳态、非平衡、流动的系

统,系统中物质输入速率、浓度和逸度值随时间变

化,可由一组微分方程表示。

2　 环境逸度进阶模型的主要类型与评价应用

环境逸度模型经历多年的发展,介质由少到

多、规模上从整体到局部、空间分辨率由低到高,
已经发展成为具有多门类、多功能的较为实用的

环境评价工具 [10-12]。 按照模型服务的环境介质,选
取代表性的模型软件或相关程序进行分类,可将

模型分为如下几大类别(1)环境模型,服务介质为

水、土、气以及包含此类的多介质环境,在此主要

介绍水体模型及包含水体的多介质模型;(2)特定

区间模型,主要模拟化学品在污水厂(sewage treat-
ment plant, STP)处理过程中的行为归趋模拟;(3)生
物富集模型,模拟化学品在生物体内的分布及归

趋;(4)风险评估模型,对化学品排放与暴露、生物

效应、环境归趋等进行综合评定和风险表征的模
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型工具,如风险评估识别和排序 (RAIDAR)模型

等。
2. 1　 环境模型

2. 1. 1　 AirWater 模型

1986 年 Mackay 等 [6,13]根据逸度理论建立了空

气-水分布模型 AirWater,以计算化学品在气-水两

相中迁移转化特性及其分布。 模型基于稳态非平

衡条件建立,可用于计算污水处理池、池塘和湖泊

中化学品的行为。 AirWater 模型包含并计算了 5

种主要的气-水界面过程,分别为物质的挥发、吸
收、气溶胶干沉降、气溶胶湿沉降和化学品的湿溶

解。 针对上述几种主要的过程模型引入迁移参数

D 值(mol·Pa-1·h-1
)进行速率的表征,因此两相迁移

� 过程可由下式表示 [6]:
N= fWDV(mol·h-1

) (1)

fA(DV+DD+DR+DQ) = fA(DT) (mol·h-1
) (2)

表 1　 4 种级别逸度模型的参数与特征对比

Table 1 　 Comparison of parameters and characteristics of four levels fugacity model

模型级别

Model level

平衡条件

Equilibrium condition

系统特征

System characteristic

输入参数

Input parameters

输出参数

Output parameters

Ⅰ级

LevelⅠ

稳态、平衡、非流动

Equilibrium partitioning

under steady state,

non-flowing state

物质量守恒,
系统中无物质流入与损失,

相间分配平衡

Conservation of mass,

no material inflows and

losses from the system,

equilibrium partitioning

between phases

化学品理化参数、
环境参数、化学品总量

Physical-chemical properties,
environmental properties,

total amount of chemicals

逸度容量、逸度值、浓度分布

Fugacity capacity, fugacity value,

concentration distributions

Ⅱ级

LevelⅡ

稳态、平衡、流动

Equilibrium partitioning

under steady state,

flowing state

系统存在平流输入与

输出以及降解过程,
物质在相间达到平衡

Chemicals are continuously

discharged and achieve

a steady state condition;

degradation and advection

are the loss processes

理化参数、环境参数、
排放速率、平流输入浓度

Physical-chemical properties,
environmental properties,

chemical input rates,

inflow concentrations

逸度容量、逸度值、
浓度分布、反应速率、
平流速率、停留时间

Fugacity capacities,

fugacity values,

concentration distributions,

reaction and advection

loss rates, residence times

Ⅲ级

LevelⅢ

稳态、非平衡、流动

Nonequilibrium

partitioning

under steady state,

flowing state

存在稳态输入,
有平流与降解过程,
有相间迁移过程

Chemicals are continuously

discharged and achieve a

steady state condition;

degradation and advection

are the loss processes, including

interphase transport processes

理化参数、环境参数、
排放速率、平流输入浓度

Physical-chemical properties,
environmental properties,

chemical input rates,

inflow concentrations

逸度容量、逸度值、
浓度分布、反应速率、

平流速率、迁移速率、停留时间

Fugacity capacity,

fugacity value,

concentration distributions,

reaction and advection loss rates,

residence times

Ⅳ级

LevelⅣ

非稳态、非平衡、流动

Nonequilibrium

partitioning under

unsteady state,

flowing state

输入速率随时间变化,
有平流与降解过程,
有相间迁移过程

Chemical discharge rate

changes over time;

degradation and advection

are the loss processes,

including interphase

transport processes

理化参数、环境参数、排放速率、
平流输入浓度、时变参数初值

Physical-chemical properties,
environmental properties,

chemical input rates,

inflow concentrations,

the initial value of the

parameters that

changes over time

逸度容量、逸度值、
时变浓度分布、
达到稳态时间、

停留时间

Fugacity capacity,

fugacity value, concentration

distributions over time,

time to reach steady state,

residence times
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式(1)表示水向空气侧迁移速率,fW 为物质在水中

� 的逸度,DV 为物质在气水边界层挥发或吸收作用

� 的迁移参数 D 值;式(2)为空气向水侧的迁移速率,
fA 为物质在空气中的逸度,DD、DR、DQ 和 DT 分别

� 为物质的干沉降、湿溶解和湿沉降的迁移参数 D 值

� 以及空气相内全部过程 D 值的和。 通过输入化学品

� 性质参数、包含常用条件以及气-水传质系数、降水速

率在内的环境条件参数,可以输出化学品在各介质内

浓度、逸度、逸度容量,各过程 D 值等结果,可以比较

� 与评价不同交换过程的重要性。 AirWater 模型是两

相系统的简单模型,较易理解和使用。
2. 1. 2　 Sediment 模型

1987 年 Rueber 等[14]开发了沉积物-水交换模型

Sediment,可用于计算化学品在水体中被沉积物吸

附和释放速率,以及估计水体和沉积物中化学品的

浓度。 模型描述了底泥沉积、底泥再悬浮、底泥掩

埋、水体和孔隙水间的扩散交换、底泥中的反应以及

地下水流入或流出底泥等过程。 模型所需参数包括

化学品理化性质参数、降解半衰期、介质中浓度以及

环境参数,计算结果输出化学品在各子区间逸度及

浓度分布、通量和生物浓缩系数 (bioconcentration

factor, BCF)。 沉积物作为水系统中的化学品的汇集

点之一,其对物质的吸附和释放对水生生物甚至人

类的暴露研究具有重要意义,Sediment 模型提供了

相对简单的计算过程,为研究化学品在沉积物-水中

的交换过程提供了方法[15]。 Diamond 等[16]利用该模

型研究了 7 种放射性同位素在加拿大渥太华河谷的

鲈鱼湖中的分布,模拟结果和实测值的一致性表明,
该模型适用于模拟沉积/再悬浮和双向扩散过程。
2. 1. 3　 QWASI 模型

QWASI(Quantitative Water Air Sediment Interac-
tion)模型由 Mackay 等[17-18]于 1983 年开发,结合了

空气-水以及底泥-水交换模型合并而成的定量水

体、空气和沉积物相互作用的模型,主要进行湖泊中

的化学品的环境行为模拟。 QWASI 模拟的环境区

间包括:充分混合的沉积物区间、充分混合的水体区

间以及定义恒定浓度的空气区间。 QWASI 模型需

要输入的重点是环境参数,包括湖泊尺寸、水体进出

流量、湖水中颗粒物浓度、空气中气溶胶浓度、表层

沉积物固体体积分数、大气沉积参数等[19]。 由此输

入可导出物质在湖泊环境体系各介质中浓度、停留

时间、迁移速率等信息。 模型当前最新版本为 2012

年发布的 Spreadsheet 1.00 版。

QWASI 模型在全球范围内被应用于多种化学

品的行为模拟。 刘信安等[20]运用 QWASI 模型对氯

化甲基汞的行为进行了模拟,研究发现在一定的环

境条件下空气是水体中污染物的主要来源,模型输

出结果与文献报道较好吻合,证明其能够较好模拟

汞的环境行为。 Woodfine 等[21]应用 QWASI 模型模

拟了加拿大安太略省受镍和铜污染的湖泊的恢复情

况,并确定了关键的输入和分配等过程。 Xu 等[22]基

于 QWASI 模型模拟了 15 种优先控制 PAHs 在小白

洋淀湖中的行为与归趋,结果表明模拟值与测量值

差值在一个数量级以内,PAHs 的迁移方向为从空气

到水和沉积物,温度是影响最大的环境参数。
2. 1. 4　 EQC 模型

EQC 模型 (EQuilibrium Criterion,平衡标准模

型)是加拿大环境建模和化学品中心(The Canadian

Centre for Environmental Modelling and Chemistry)根

据 Mackay Level Ⅲ级别的逸度算法建立的逸度模

型[23]。 模型基于 Excel 程序进行计算,输出结果为

电子表格形式。 该模型的特点模拟非真实环境中化

学品的行为,即在模型中环境条件是固定的,输入变

量仅为化学品性质相关参数,包括摩尔质量、熔点、
沸点、LogKow 值等基本信息以及化学品在各介质中

� 的半衰期、介质间的分配系数、化学品在介质中的排

放速率等信息,以方便进行不同物质行为之间的比

较。 值得注意的是,模型同时提供了 3 个不同级别

的结果输出,用户可根据需要选择相应的算法,而对

应的排放速率输入参数复杂程度也逐级增加。
Hughes 等[24]应用 Level Ⅲ级别的 EQC 模型模拟了

不同的进入方式(Mode-of-Entry, MOD)对十甲基环五

硅氧烷(D5)在环境介质中的分布影响,结果表明空气

是其在环境中的主要停留介质。 汤亚飞等[25]应用

LevelⅡ级别的 EQC模型模拟了 5 种有机磷农药的化

学分布及归趋,推算安全使用量(有效成分,kg·ha-1)分
别为:甲基对硫磷 2.3、对硫磷 10.7、乐果 5.7、敌敌畏

9.0、甲胺磷 1.8,为部分有机磷农药的合理使用量提

供了参考。
2. 1. 5　 ChemCAN 模型

ChemCAN 模型是加拿大环境建模与化学中心

基于 Level Ⅲ逸度模型开发的软件,可用于评估空

气、地表水、鱼、沉积物、土壤、植被和海洋近岸水域

中物质的平均浓度,以及物质在各区间内迁移反应

过程、停留时间等信息[26]。 ChemCAN 模型最初被

设计用于模拟加拿大 24 个地区中物质的环境行为,
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用户也可通过输入环境参数,用于其他地区的环境

评估[27]。 ChemCAN 模型界面与 AirWater、QWASI
等软件类似,并且计算过程可视化,方便用户查看和

了解模型的处理过程。 在此笔者使用 ChemCAN 模

型在默认条件下模拟苯并[a]芘在加拿大纽芬兰地

区的环境分布与归趋,图 1 为输出结果。
Kawamoto 等[4]应用 ChemCAN 模型对 68 种化

合物在日本和神奈川县 2 种尺度的环境区间内的浓

度做了模拟,结果表明模拟值与实测值之间的一致性

令人满意。 Kong 等[28]应用 ChemCAN 模型模拟了不

同气候条件下 6 种多氯联苯(PCBs)同系物的归趋,表
明当排放介质为空气或水体时,平流迁移为主要去除

途径;当排放介质为土壤时,PCBs 持留于土壤中,降
解是主要去除途径。 Macleod 和 Mackay

[29] 应用

ChemCAN 模型对苯和氯苯在加拿大安大略南部地区

的环境归趋进行了模拟,结果表明大多数逸度值的实

测值与模拟值一致性较好,差值在一个数量级以内。
2. 1. 6　 SimpleBox 模型

SimpleBox 模型是由荷兰国家公共卫生和环境

研究所(National Institute of Public Health and the En-
vironment, RIVM)开发的,基于 Mackay 逸度理论的

Level Ⅲ、Level Ⅳ的多介质环境质量平衡模型,当
前最新版本为 2015 年发布的 4.01 版[30-31]。 Simple-
Box 可处理包含金属、有机酸和碱等在内的多种化

学品。 模型包含区域、洲际、全球 3 种尺度的嵌套环

境,环境区间内根据不同土壤和水体等类型最多可

分为 9 种子区间,另外全球尺度的环境区间还包含

北极、温带、热带 3 种类型区域。 SimpleBox 的默认

设置中计算输出类似荷兰的典型环境中的典型物质

的分配行为,用户可根据需要设置各项参数并模拟

目标物质 [32]。 Hollander 等 [33]应用 SimpleBox 模拟

了欧洲地区的 PCB-153 的环境行为以评估环境平

均浓度和空间分布差异等信息,结果表明模型预

测浓度与模拟时间段内的测量值具有很好的一致

性。 Hauck 等 [34]研究了输入参数对于预测 PCB-
153 在欧洲地区的分布的影响,发现排放区间的变

化对环境浓度的影响最大,而环境参数变化的影

响相对较小。

图 1　 基于 ChemCAN 模型模拟苯并[a]芘在加拿大纽芬兰地区的环境分布与归趋

Fig. 1　 Simulation of the environmental distribution and fate of benzo[a]pyrene in

Newfoundland, Canada, based on ChemCAN model
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图 2　 Sewage Treatment Plant (STP)模型概念图

Fig. 2　 Concept diagram of the Sewage Treatment Plant (STP) Model

图 3　 SimpleTreat 模型概念图

Fig. 3　 Concept diagram of the SimpleTreat Model

2. 2　 特定区间模型

2. 2. 1　 STP 模型

Sewage Treatment Plant (STP)模型是由 Clark

等[38]于 1995 年开发的,应用于常规活性污泥法的污

水厂筛选水平的暴露评估模型。 如图 2 所示,其将

污水处理设施设置为 3 个区间,分别为初沉池、反应

池与二沉池,在此评估化学品在一系列处理过程中

的行为和归趋。 值得注意的是,STP 和 SimpleTreat

等模型的计算结构中包括了决定化学品归趋的最关

键过程(初沉和活性污泥处理),模拟过程在一定程

度上简化了 STP 运行结构,没有包含所有可能的过

程和与环境区间的相互作用,但结果仍然是可以接

受的[39-40]。 用户也可以根据自身需要选定所模拟的

STP 处理池的数量。 化学品的迁移转化过程包括挥

发、降解、吸附、随二级出水流出等过程,其中最关键

的处理过程为生物降解,生物降解速率常数的获得

在建模过程中至关重要。 STP 模型提供了在 2 000

mg·L-1污泥浓度条件下部分化学品的在各处理池中

的半衰期,用户也可自行输入半衰期估计值。 STP

模型不具备模拟电离物质的能力,并且没有将污水

处理池(lagoon)作为处理单元加入模型中,这在后续

版本 STP-EX 中得到了改进。 Seth 等[41]使用改进版

的 STP 模型模拟了 20 种化学品在污水厂各处理单

元的处理过程,并与 Hannah 等[42]之前所做的研究

进行了对比。 结果表明模拟值与实测值对大部分物

质而言具有良好的一致性,并得出结论如下:降解过
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程显著影响物质在活性污泥处理阶段的去除率(排

除强挥发性物质与强疏水性物质)。
2. 2. 2　 SimpleTreat

SimpleTreat 模型是荷兰国家公共卫生与环境研

究所于 1991 年开发的,用于评估污水厂中的化学品

环境区间暴露程度的模型。 SimpleTreat 同样是基于

Level Ⅲ级别逸度概念开发,模拟物质在稳态非平

衡条件下在污水厂处理过程中的迁移转化过程,包
括平流、扩散、生物降解等。 根据有无初沉池,污水

处理系统被分为六箱模型和九箱模型[43]。 图 3 为

SimpleTreat 九箱模型。 模型假定降解过程仅发生在

曝气池中,生物降解速率由经济合作与发展组织

(OECD)生物降解性试验方法外推得到,SimpleTreat
4.0 模型为用户提供了 3 种 OECD 方法系列[44]。 3.0

版本应用于生活污水厂的模拟,更新的 4.0 版本中

加入了工业污水厂的情境模拟,并可以模拟离子型

化合物及表面活性物质。 Struijs 等[45]的研究表明,
工业污水的生化需氧量(biochemical oxygen demand,

BOD)与水力停留时间(hydraulic retention time, HRT)

变化范围较大,但通常高于市政污水 BOD 与 HRT

值,另外工业污水温度要高于市政污水。 工业污水

的生物降解速率常数 ki 由公式推导,相比市政污

� 水,工业污水 ki 值表现为每增加 10 ℃,其值变为原

� 值 2 倍。 Franco 等[46]应用 SimpleTreat 对 10 种化学

品在污水处理流程的归趋进行了模拟,结果为大部

分物质的模拟出水浓度要高于对比文献报道的中

值,表明模拟结果的具有保守性,并认为模型适用于

合理的低级别风险评估。

2. 3　 生物富集和食物链模型

2. 3. 1　 FISH MODEL

FISH 模型是针对单一有机体的生物富集模型,
通过输入化学品性质参数和水中悬浮颗粒参数,以
及鱼体积、脂肪含量、摄食速率、生长速率等生物体

参数,模型可以计算生物富集因子(BCF)、生物累积

因子(BAF)和生物放大因子(BMF)等参数,并模拟鱼

类对污染物的稳态摄取(呼吸和摄食)和各种清除过

程(鳃转移、粪便排泄、代谢转化和生长稀释),并进

一步估算每种清除过程的相对影响。 Clark 等[48]对

模型机理做了详细的表述,并分析了化学品的疏水

性(logKow)对鱼体作用的影响,认为 logKow 较高的

� 化学品在鱼体内的清除过程主要是通过代谢转化而

非鳃转移。 模型局限性主要包括:基于“稳态”输入

与输出;物质的交换过程未考虑肾、胆、生殖系统以

及皮肤的作用;适用于中性有机物,不适用于电离化

学品。
2. 3. 2　 FOOD WEB

FOOD WEB 模型是基于 FISH 模型扩展的,模
拟水生态系统中化学品质量平衡的模型。 FOOD

WEB 模型以捕食者-猎物的矩阵形式模拟水环境中

的食物网[49],模型假定浮游生物相的逸度与水相相

同,食物链(食物网)逐级传递到无脊椎动物、小鱼及

各级别的大鱼,计算物质在各营养级别中的浓度及

各种摄取和清除过程的通量[6]。 该模型最初用于模

拟安大略湖中 8 种生物体的食物网,在具体研究应

用中可根据需要改变参数模拟其他环境,但最多不

超过 9 种生物的食物网。

表 3　 常用特定区间 STPs 模型的对比

Table 3　 Comparison of common specific compartment STPs models

模型

Model name

模型级别

Model level

模拟结构

Simulation

of structure

输出参数

Output parameters

模拟工艺

Simulation

of process

适用范围

Application scope

应用案例

Application cases

STP Level Ⅲ
3 箱

3-box

介质通量、浓度分布、
去除途径

Fluxes between media,

concentration distributions,

removal pathways

传统活性污泥法

Activated

sludge process

生活污水

Municipal

wastewater

典型 STP 中 20 种

化合物归趋模拟[39]

Fate simulation of 20

chemicals in typical sewage

treatment plants[39]

SimpleTreat Level Ⅲ
9 箱

9-box

介质通量、
浓度分布、去除途径

Fluxes between media,

concentration distributions,

removal pathways

传统活性污泥法

Activated

sludge process

生活污水、工业废水

Municipal wastewater,

industrial wastewater

典型 STP 中 43 种药物

归趋模拟[47]

Fate simulation of 43

pharmaceuticals in

typical sewage treatment plants[47]
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图 4　 风险评估识别和排序(RAIDAR)模型结构图[23]

注:τo、τA、τR、LA、BAF 分别表示物质在系统中整体停留时间、

平流停留时间、反应停留时间、远距离迁移能力参数和生物富集因子。

Fig. 4　 Structural diagram of the Risk Assessment

Identification and Ranking (RAIDAR) model [23]

Note:τo , τA , τB , LA , BAF stand for overall residence times,

advection residence times, reaction residence times, long-range transport
potential parameter and bioaccumulation factors, respectively.

2. 4　 风险评估模型

2. 4. 1　 RAIDAR

风险评估识别和排序(Risk Assessment Identifi-
cation and Ranking, RAIDAR)模型是一个筛选水平

的暴露和风险评估模型,模型在系统中将化学品的

排放与暴露、迁移转化、环境归趋、生物累积、效应水

平等信息汇集在一起,在 Level Ⅱ或 Level Ⅲ级别中

进行化学品的归趋模拟与风险评估[50-51]。 在 RAID-
AR 模型中,风险评估因子 (risk assessment factor,

RAF)为最重要的一级输出结果,其表征了基于化学

品性质与环境参数输入结果的化学品风险水平,而
某一物质的风险是其在环境介质中持久性、生物积

累性、毒性和浓度水平的综合函数[52-53]。
如图 4 所示,在 RAIDAR 模型计算中,通过化

学品理化参数/环境参数,以及化学品的排放速率

EU(mol·h-1
)计算得出化学品在某生物体中的分配浓

� 度 CU(mol·m
-3
),与阈值效应终点 CE(mol·m

-3
)的比

� 值即为风险商(risk quotient, RQ):

RQ =CU /CE

化学品排放速率 EU 与风险商 RQ 的比值为临

� 界排放速率 EC:
EC = EU /RQ

实际排放速率的估计值 EA 与临界排放速率 EC

� 的比值即为风险评估因子 RAF:

RAF= EA /EC =(CU /CE)·(EA /EU)

由测量或预测环境浓度(Predicted Environmen-
tal Concentration, PEC)与指定某一终点阈值浓度即

预测无效应浓度 (Predicted No Effect Concentration,

PNEC)的比值作为风险商 RQ 是其他多数模型的工

作方式,根据所选择的终点浓度不同,RQ 值可以有

不同的赋值,当选择化学品对于有机体发挥毒性效

应的临界浓度时 RQ 值达到最高值。 而 RAIDAR

模型的特点是从 RQ 值最高值的点,反向推出可接

受排放阈值 EC,再由实际排放速率 EA 和临界排放

� 速率的比值推导出风险评估因子 RAF。
RAIDAR 模型的输入参数包括化学品性质参

数、环境参数、生物体性质参数、化学品流入系统方

式选择(Mode-Of-Entry, MOE)等类别。 对于不同类

型的化学品,可选择输入不同类型的性质参数;生物

体性质参数为系统默认,无法更改;MOE 参数的输

入针对于 Level Ⅲ级别的计算。 模型输出结果除了

化学品 Level Ⅱ、Level Ⅲ的归趋模拟计算结果与

RAF 计算结果外,还包括了物质在系统内整体停留

时间 τO、平流停留时间 τA、反应停留时间 τR,以及

� 生物富集因子(bioaccumulation factor, BAF)、远距离

迁移能力的表征参数 LA 等二级输出结果。 RAID-
� AR 模型针对非电离化学品开发,所以其对于可电

离物质的计算结果并不可靠,不建议使用该模型对

可电离物质进行模拟评估。
2. 4. 2　 EUSES 系统

EUSES(European Union System for the Evalua-
tion of Substances)系统是由欧盟成员国、欧洲化学

品管理局、欧洲化学工业共同发起和研发的评估系

统,基于欧盟关于新物质、现有物质和杀生物剂的风

险评估技术指导文件开发的,评估此类物质对人类

和环境所造成的暴露和效应,是进行风险表征的决

策支持工具[54-55]。 EUSES 系统汇集排放模块、分布

模块、效应模块等若干模块来进行暴露评估、效应评

估和风险表征,其中包括局部、区域和大陆层面的职

业暴露和消费暴露情景。 系统当前的最新版本为

2012 年发布的 2.1.2 版。
在 EUSES 系统中,评估过程分为暴露评估、效

应评估、风险评估 3 个部分。 在暴露评估部分中,通
过输入化学品的理化性质和使用方式等信息计算化

学品在环境区间中的释放与分布情况,进而通过化

学品的环境浓度与人体每日摄入量计算得出暴露水

平及预测环境浓度。 值得注意的是,在暴露评估部
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图 5　 European Union System for the Evaluation of
Substances (EUSES)模型结构图[47]

注:PNEC 表示预测无效应浓度。

Fig. 5　 Structural diagram of the European Union System

for the Evaluation of Substances (EUSES) model [47]

Note: PNEC stands for predicted no-effect concentration.

分的分布模块中,使用了 SimpleTreat、OPS、Simple-
Box 等若干环境模型进行化学品归趋计算。 在效应

评估部分中,进行剂量-效应水平的评估,计算物质

在介质中的预测无效应浓度 (Predicted Non-Effect
Concentration, PNEC)。 在风险评估阶段,将暴露评

估与效应评估结果进行比较,得出 PEC/PNEC、安全

边界(Margin of Safety, MOS)、暴露边界 (Margin of

Exposure, MOE)等结果,其统称为风险特征比(Risk

Characterization Ratio, RCR)。
在 EUSES 风险评估系统中,物质的评估空间尺

度分为了“个人”、“局部”与“区域”3 种尺度。 个人

尺度的暴露针对化学品的人体暴露,主要考虑人群

消费暴露与职业暴露,还包括呼吸、膳食等暴露途

径。 局部暴露计算某一较大点源附近的物质浓度,
针对新物质,这一“点源”并非真实存在的点,而是

预定义假设的排放点源。 计算局部排放浓度以

“日”为时间单位,不考虑连续排放与间断排放的区

别,仅计算每日排放量。 区域尺度用于计算物质在

环境中的分布与归趋,其模拟预测结果可用作局部

排放评估的环境背景浓度。 除了这 3 种尺度外,
EUSES 模型还提供了“大陆”尺度的环境系统作为

区域尺度评估的背景输入,以及 3 种迭代的全球尺

度环境系统(温带、热带、北极),但是后 2 种尺度的

环境系统不用于化学品的风险评估。
由于数据的缺乏和时空分布的极大变异性,所

有数据的输入存在一定程度的不确定性。 在 EU-
SES 评估过程中,某些关键过程如人体暴露场景的

估算中使用了“最差情况”的保守估计,即选择最坏

情况下的数值作为模型参数和环境条件的输入数

值,以避免对于潜在风险的低估。 此外,EUSES 在

估算 PEC 值时,考虑到时空变异、模型简化等原因

引起的不确定性,建议使用概率分布替代单一赋值

来确定参数,从而增加风险评估的可靠性[56]。
2. 4. 3　 CalTOX 模型

CalTOX 模型是由美国加州环保局 (California

Environmental Protection Agency)开发的 Level Ⅲ级

别的多介质环境逸度模型,旨在将暴露风险与土壤

污染水平相关联,对土壤及毗邻介质进行模拟并评

估健康风险。 模型环境介质包括大气、表层土壤、植
物叶子、植物叶子表面、根际土壤、包气带土壤、地表

水、沉积物;模型有 3 个运行模块,分别为多介质迁

移转化模型、暴露场景模型,以及用于量化和评估参

数变异性和不确定性的组件,并内嵌 Crystal ball 软

件工具,方便运行蒙特卡罗(Monte Carlo)模拟[57-59]。
多介质迁移转化模型是一种动态模型,用于评

估土壤中污染物的时变浓度和释放至其他介质中的

时变浓度。 值得注意的是,其模拟时间尺度较长,一
般为数月至数年,当时间小于一个月时模拟结果不

确定性较高。 模型所需参数包括摩尔质量、KOW、沸
� 点、水溶性、亨利常数、蒸气压、纯水相和空气相中的

扩散系数、介质间的分配系数(如 Kd、KOC )、介质特

� 异性转化速率以及包括气象、水文、土壤性质在内的

环境参数等。
暴露场景模型细分了 23 种健康暴露路径,以估

计危险物质释放源附近的人群平均每日潜在暴露剂

量,是接触介质中的暴露浓度与摄入因子的乘积。
暴露模型所需参数有:暴露持续时间、解剖学特性、
饮食特性、膳食消费习惯、活动模式和暴露时间、家
庭参数、人体相关参数、动植物产品相关参数。 Cal-
TOX 模型基于暴露持续时间 (Exposure Duration,

ED)、土壤中初始浓度 Cs(0)建立了个体生命周期风

� 险分布函数,公式如下:
H ED( ) =Cs

×{ ∑
j routes

　 ∑
k environ

-mental media

　 ∑
i exposure
media

[Qj(ADDijk)

� ×(
ADDijk

ED×Cs

)× ∫
ED

0
Φ[Cs(0)→Ck ,t]dt]}
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其中,Φ[Cs(0)→Ck ,t]为多介质离差函数,表示将土

� 壤中初始浓度 Cs(0)转变为某一时间内的介质中的

� 浓度 Ck;ADDijk /Ck 为单位剂量因子,是由介质 i 和

� 路径 j(吸入、摄食、皮肤吸收)、环境区间浓度 Ck 推

� 导出的平均每日潜在剂量;Qj(ADDijk )为剂量-效应

� 函数。
CalTOX 功能全面,应用广泛,但是也存在一定

的限制性。 其适用于分子型有机化学品和无机化学

品在土壤和沉积物中的线性可逆分布,不可用于表面

活性剂和挥发性金属;存在时间范围限制以及空间限

制,其仅适用于水体占比不超过 10%的环境系统。

3　 环境逸度模型的构建、优化与应用验证

使用环境逸度模型模拟预测化学品环境暴露与

行为归趋往往需要输入大量的参数,由于化学品的

类别和本身理化性质的差异、不同地域的环境条件

和生物区系等变化多端,以及各个国家和地区的化

学品监管法规与排放控制的影响,导致逸度模型对

于各类化学品环境暴露行为的模拟结果和定量表征

的差异[60-61]。 这种情况下应当对环境逸度模型进行

合理构建、参数优化与应用验证。 Mackay 等[62]提倡

建立一套通用的化学品暴露评估流程,其有助于化

学品暴露评估研究的国际比较与合作。
化学品暴露评估可经由以下 5 个步骤完成:
(1)化学品分类:根据化学品的理化性质和在各

相内的分配性质分类,选择适当的模型(表 5)。 当前

多数逸度模型可模拟一、二、三类物质,然而模型对

于四类和五类物质的预测评估较为困难。
(2)获取排放数据:在这一过程中获取化学品的

生产(进口)、使用等商业流通信息,以及获得化学品

背景浓度的流入和流出、人类活动造成的排放浓度

等信息。
(3)化学品归趋评估:该阶段评估化学品在一般

环境条件(25 ℃ )下的相间迁移、生物富集、停留与降

解等一般行为以及归趋,主要作用是表征化学品自

身理化性质对其行为的影响。 另外值得注意的是该

阶段的评估并未包含代谢产物和降解产物,仅考虑

物质当前的形态和特性。

表 5　 化学品分类与适用的逸度模型[60]

Table 5　 Chemical classification and applicable fugacity models
[60]

类型

Category

特点

Characteristic

所需分配系数

Partitioning date required

平衡标准

Equilibrium criterion

举例

Examples

一类

Category 1

可分配至所有相中

The substance partitions

into all phases

水溶性、脂溶性、亨利系数、KOW

Water solubility, lipid solubility,

Henry’s law constant, KOW

逸度方法

Fugacity approach

氯苯、PCBs
Chlorobenzene, PCBs

二类

Category 2

难挥发性物质

Involatile substances

水溶性、脂溶性、固体表面分配系数、
有机碳分配系数

Water solubility, lipid solubility,

partition coefficients to solid surfaces,

organic carbon partition coefficients

等量浓度方法

Aquivalence approach

非挥发性有机物

Non-volatile organic chemicals

三类

Category 3

强疏水性物质

Insoluble substances

空气-固体分配系数、
纯相物质-固体分配系数

Partition coefficient to solids

from air or a pure phase

逸度方法

Fugacity approach

长链烷烃

Long-chain hydrocarbons

四类

Category 4

难挥发、强疏水性物质

Involatile and

insoluble substances

纯相对不同固体的吸附性质

Sorptive properties from a pure

phase to various solids

—1
金属元素、矿物质

Metal elements, minerals

五类

Category 5

形态可变物质

Spacing chemicals

所有形态的分配数据

Partitioning data for all species

等量浓度方法2

Aquivalence approach2

金属有机物

Organic metal

注:1 一般逸度模型不适用于该类物质;2 模型机理尚未研究确定,可能为等量浓度方法。 PCBs 为多氯联苯。
Note: 1. The general fugacity model does not apply to this kind of substances. 2. The model mechanism has not been determined and may be an aquiva-
lence approach. PCBs stand for polychlorinated biphenyls.
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　 　 (4)区域或远场评估:在该阶段评估化学品在

10
4
~ 10

6
km

2 范围内的归趋,条件参数重点考虑了

环境特征对物质归趋的影响,通过输入排放数据可

以计算化学品在模拟的各环境介质中的浓度,但是

该数值是化学品在该介质中的平均浓度,为了更准

确地表征某局部地区污染物的行为,通常需要进行

更进一步的局部评估。
(5)局部或近场评估:评估化学品在小范围内的

高暴露程度介质或局部地区的行为和归趋,包括空

气、水体、土壤以及污水厂等特定环境区间的模拟。
在对评估物质和区域环境建模并模拟分析后,

应当对模型进行校准与验证。 模拟结果的准确性可

以通过以下 3 个指标进行评估[63-64]。

(1)模拟值和实测值之间的总差值用均方根误

差(RMSE)表示:

RMSE=
100

O
— ∑

n

i=1
(Pi-Oi)

2/n

式中 Oi 为实测值,O— 为观测均值,Pi 为模拟值,n 为

� 观测总数。 RMSE 值越小表示模拟值与实测值

越吻合。
(2)模型模拟值与实测值均值的比较用模型效

率(EF)表示:

EF=
(∑n

i=1(Oi-O
—
)
2 -∑n

i=1(Pi-Oi)
2
)

∑n

i=1(Oi-O
—
)
2

式中 Oi 为实测值,O— 为实测均值,Pi 为模拟值,n 为

� 实测总数。 EF 值在±1 之间,正值表示模拟值更好

地描述了趋势,负值表示实测值均值更好地描述了

趋势。
(3)模拟值与实测值的相关程度用相关系数(r)

� 来表示:

r =
∑
n

i=1
(Oi-O

—
)(Pi-P

—
)

(∑
n

i=1
(Oi-O

—
)
2
)
1/2
(∑

n

i=1
(Pi-P

—
)
2
)
1/2

式中 Oi 为实测值,O— 为实测均值,Pi 为模拟值,P— 为

� 模拟均值,n 为实测总数。 r 值越接近 1,表明相关

� 程度越高。
需要注意的是,由于物质在环境区间存在一定

程度日变性与时变性,由此引发的浓度波动现象将

会对模拟值与实测值的准确性同时提出挑战。 模型

初始浓度与作为验证对比的实测值的来源可以是现

场采样或文献报道,但 2 种方法都无法完全保证可

真实地反映实际情况。 在获取浓度数据的现场采样

过程中,传统的瞬时采样(grab sampling)采集的是某

时某点的浓度,不能反映污染物浓度波动的场景,例
如漏失某段时间内的污染事件或恰好捕捉一次突发

污染事件,从而过低或过高地估计污染水平。 时间

累积采样技术(time-integrated sampling),例如以被动

式采样技术(passive sampling)为代表,其采集测定的

是时间加权平均(time-weighted average)浓度,更适

合表征污染物连续暴露一定时间周期 (周、月甚至

年)的环境浓度水平。 以 STP 模型为例,化学品进水

与出水浓度可由被动式采样获得,进水浓度作为模

型初始浓度进行归趋模拟,出水浓度可作为实测值

与模拟结果进行对比,从而可以提升模型验证的准

确性。
由于参数的不确定性、模型的不确定性以及情

景的不确定性等原因,会造成模拟结果的不确定性。
所以采用环境逸度模型进行化学品归趋及行为模拟

时必须进行敏感性分析和不确定性分析,以提升结

果的可靠程度[65-67]。 张璐璐等[63]应用 AQUTOX 模

型对白洋淀湖区多溴联苯醚进行生态风险评价研

究,采用拉丁超立体抽样方法进行敏感性分析,结果

表明 AQUATOX 模型对温度条件极为敏感。 Lang

等[68]应用Ⅳ级逸度模型模拟了珠江三角洲地区多环

芳烃(PAHs)在各介质中浓度的季节性变化,研究对

通过敏感性分析筛选出的参数进行蒙特卡洛分析,
结果表明温度和降雨量是 PAHs 浓度分布和通量的

最大影响因素。 Hauck 等[37]利用 SimpleBox 模型对

欧洲地区苯并[α]芘在环境介质中的分布进行模拟,
并采用蒙特卡洛方法进行不确定性分析,结果表明排

放量和体积是空气和水体区间中的关键影响参数。

4　 研究展望

随着人们对于环境系统认识的加深,环境逸度

模型在化学品的环境暴露和风险评估方面的应用需

求越来越高。 模型复杂性的增加有助于提升模型的

模拟能力,但是相关参数的增加势必会引起模拟结

果误差的增加。 目前就如何提升模型模拟能力与保

证化学品行为与归趋的预测准确度之间提出了更高

的要求。
(1)环境逸度模型应当在易于理解和使用的原

则上继续进行更新与完善,扩展其适用性,满足更多

科研人员与管理机构的不同类型的研究与应用需

求。 基于环境条件参数和化学品理化参数进行归趋

模拟的逸度模型对于环境参数有较高要求,而具有

对地理信息进行获取、更新、分析与存储的 GIS 系
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统将在环境逸度模型的应用中发挥重要作用,使之

能够应用于更多场景的模型。
(2)逸度模型的使用对于化学品理化参数的准

确性有较高的要求。 鉴于目前大量的商业化学品需

要确定相关理化参数,而相关报导和实验数据却相

对较少,获得模型所需的准确参数仍是一个巨大的

挑战。 而定量结构与活性关系 (Quantitative Struc-
ture-Activity Relationship, QSAR)研究可由分子构效

关系推导目标物质的理化性质,对于环境模型数据

库的完善发挥重要作用。
(3)通过敏感性分析和不确定性分析可以确定

敏感性参数,提升模拟结果精确度,在模型应用中敏

感性分析和不确定性分析将继续发挥关键作用。
(4)模型的验证与参数优化应当进一步完善,与

时间累积采样技术结合是未来发展的一个方向。 通

过时间累积采样技术可以获得环境介质中的时间加

权平均浓度,适于作为输入参数并进行模型验证,为
模型的应用提供了方法。

通讯作者简介:许宜平(1979—),女,博士,副研究员,硕士生

导师,主要从事水生态毒理学与环境风险评估研究。
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