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摘要 ：

化学农药的大规模使用对生态环境和人类健康都造成了诸多影响。在开展环境污染物
风险评估、环境污染治理、农药管理、生态毒理学等方向的研究时，系统的农药相关数据
库平台是不可缺少的基础支持。本综述介绍了欧洲食品安全局 OpenFoodTox 数据库、美国
环境保护局 CompTox Chemicals Dashboard 数据库、农药特性数据库（PPDB）、农药行动网络

（PAN）、美国生态毒理数据库（ECOTOX）、毒理学数据网络（TOXNET）六个国外常用农药相关
数据库的概况及特点，同时比较了六个数据库的可查询数据内容及优缺点，分析了其在农
药风险管理中的应用。本综述也介绍了国内四个相关数据库的概况及特点，分析了国内数
据库的不足。结合我国农药污染现状及特点，借鉴国外相关数据库建设的经验，我国的农药
毒性数据库建设迫切需要在以下几方面有所突破 ：建立农药数据整编标准和规范 ；建立信
息完整、丰富、有效和共享的农药数据库 ；注重收集中国本土生物毒性数据。
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Abstract: 

The extensive use of chemical pesticides has posed many impacts on ecological environment 
and human health. A comprehensive database platform of pesticides can play a crucial role 
in the research of risk assessment on environmental pollutants, pollution control, pesticide 
management, and ecotoxicology. This review introduced an overview of six foreign pesticide-
related databases, including OpenFoodTox by European Food Safety Authority, CompTox 
Chemicals Dashboard by US Environmental Protection Agency, Pesticide Properties Database 
(PPDB), Pesticide Action Network (PAN), Ecotoxicology Database (ECOTOX), and TOXicology 
data NETwork (TOXNET). Their applications in pesticide risk management were analyzed by 
comparing the data indexes, advantages, and disadvantages of these foreign pesticide-related 
databases. In addition, this review also introduced the general characteristics and deficiencies 
of four domestic databases. Based on the characteristics of pesticide pollution in China and the 
experience of foreign database construction, it is urgent to make breakthroughs in establishing an 
authoritative pesticide-related database: standardizing pesticide data management; establishing 
a comprehensive, informative, valid, and shared pesticide-related database; and emphasizing on 
the toxicity data of indigenous Chinese species.
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化学农药是一种常见的环境污染物，对生态环境和人类健康都产生了许多
影响。因其使用量大，但有效利用率低，导致农药对生物体的影响十分明显。
以中国为例，2017 年我国农药的有效利用率只有 38.8%［1］。这些农药通过消化
道、呼吸道、皮肤等途径进入人体后，可能引起急性中毒甚至死亡，也可能不
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断蓄积，造成慢性中毒，引起疾病的发生。2016 年我
国中毒死亡人数为 4 936 人，其中农药中毒死亡的人
数为 2 725 人［1］。

随着农药种类的增加以及农产品质量安全工作
的深入，农药数据日益剧增，因此实现数据管理的科
学化、系统化和规范化在农药管理中十分重要。实现
农药数据系统化管理的一种方法便是建立农药污染
物数据库，目前国外已经建立了相对完善的农药毒理
数据库。我国部分农药毒理研究需依托于国外数据库
才能开展，这些数据库的数据来源大多为英文文献或
具有英文摘要的非英语文献，且国外数据库中中国本
土生物毒性数据较少。这使我国开展农药毒理研究、
生态风险评估研究时因国内国外物种、生态结构差异
性等导致研究的科学性降低。

当前，我国在开展环境污染物风险评估、环境污
染物治理、农药管理、生态毒理学等方面的研究时，
也常常因缺乏我国本土的基础毒性数据库和平台而
备受掣肘。因此，建立本土化的农药环境与毒性数据
库和数据应用平台成为我国环境污染物研究的当务
之急［2］。本文通过介绍国内外农药相关数据库的现
状，描述常用数据库的基本情况、数据类型、种类及
其特点，供相关研究参考与使用。

1   国外主要农药相关数据库简介
国外的土壤环境污染物数据库的建立工作发展

较早，也较完善。欧美国家早在 20 世纪就已经具备
了完善系统的毒性数据库及完善的数据收集和质
量检查规范，例如欧洲食品安全局（European Food 

Safety Authority，EFSA）OpenFoodTox 数 据 库、美 国
环 境 保 护 局（Environmental Protection Agency，EPA）
CompTox Chemicals Dashboard 数据库、农药特性数据
库（Pesticide Properties Database，PPDB）等 数 据 库。
国外毒性数据库主要由国家政府机构及相关科研单
位或公司支持和建设，由专业的相关部门管理和维
护，定期进行数据更新。多数毒性数据库支持面向公
众开放，完全或部分共享。
1.1   EFSA OpenFoodTox 数据库

EFSA 于 2002 年成立，独立于欧洲立法和行政机
构（委员会、理事会、议会）以及欧盟成员国运作，是
欧盟食品和饲料安全的独立风险评估机构。该机构旨
在评估整个食物链的风险，保护消费者、动物和环境
免受与食品相关的风险，为管理欧洲食品安全的决策

者提供独立的科学建议［3］。
OpenFoodTox 可提供有关食品和饲料中化学危害

的开放数据源，农药风险评估相关数据是这个数据库
的重要内容。其研究者已经对 2 040 多个科学观点、声
明和结论中的近 5 000 种物质进行了风险评估。对于每
种物质，EFSA 都从人类健康、动物健康和生态危害评
估方面进行了总结。其中 ：物质表征部分包含物质的
分子式、化学文摘社（Chemical Abstracts Service，CAS）
号等数据 ；参考点部分包含实验类型、物种、作用方
式、效果、毒性等数据 ；参考值部分包含物质评定、
特殊类群、参考值等数据 ；OpenFoodTox 部分包含化
学评价、遗传毒性、终点研究等数据 ；EFSA 输出部分
包含物质的法律依据、输出类型等数据 ；基因毒性部
分包括物质的基因毒性、作者及发布年份数据。

该数据库建立的目的是从 EFSA 研究人员的报告
中提取、汇总数据，因此其数据来源全部为 EFSA 报
告（科学意见、声明、农药评审结论），属于二次摘录
的数据库，可通过数据库直接快速地查找原始数据文
献。除农药数据以外，此数据库还包括食品添加剂、
营养物、食物链中的污染物数据等。数据库的终点部
分报告了关键研究，科研人员可从该参考研究中获得
参考值。在输入数据时，数据库会自动验证数据质量，
而且需要手动修订要提交的数据以保证数据正确无
误［4］。EFSA 拥有科学委员会和专家小组分析其发布的
相关数据，有审计员审核，保证数据的可信度，同时
承诺公开透明其全部工作。EFSA OpenFoodTox 数据库
网 址 为 https://www.efsa.europa.eu/en/data/chemical-

hazards-data，可免费浏览和使用。
1.2   EPA CompTox Chemicals Dashboard 数据库

EPA 成立于 1970 年 12 月 2 日。其中，分布式结构数
据库于 2004 年公开发布，目前收录了超过 875 000 种物
质，主要内容为 EPA 环境研究人员的研究［5］，2014 年后
依次自动加载了 3 个公共数据集经过筛选后的部分 ：
EPA 的 物 质 注 册 服 务（substance registration service，
SRS）、美国国家医学图书馆的 ChemID 和 PubChem。起
初可搜索毒性数据库（Distributed Structure-Searchable 

Toxicity，DSSTox）中仅有 7 000 多种化学物质的信息且
均为手动录入，到 2013 年扩充到 24 000 种物质，手
动管理与维护已经无法支撑进一步发展。DSSTox_V2

随之诞生，第二代不仅将第一代 DSSTox 的数据全部
数字化，并且加载扩展了多个公共化学数据库，使
得 DSSTox_V2 拥 有 超 过 740 000 种 化 学 品 的 相 关 数
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据。2016 年 EPA 在 DSSTox_V2 的基础上发布 CompTox 

Chemicals Dashboard，是供公众访问 DSSTox 的化学物
质结构数据库和索引列表的主要工具［6］。

EPA 还拥有其他农药和毒理学相关的数据库，包括
农药化学品搜索（Pesticide Chemical Search）、ChemView、
综合风险信息系统、水质门户网站、国家农药信息检索
系统等多个数据库。EPA 主页上可以检索到有毒物质和
疾病管理局的毒理学概况，大概有 275 种物质的毒理
学报告，数据内容包括物质的基本信息、理化性质、人
体健康数据指标及法律法规等。其主页网址是 https://

www.epa.gov/，针 对 农 药 风 险 评 估 的 网 址 是 https://

www.epa.gov/pesticide-science-and-assessing-pesticide-

risks，介绍了大量农药风险评估、农药数据库、农药科
学等内容。EPA CompTox Chemicals Dashboard 的网址是
https://comptox.epa.gov/dashboard，可免费浏览使用。
1.3   PPDB

2007 年，PPDB 作为一个免费访问网站推出。它
由赫特福德大学农药与环境研究所为各种终端用
户开发，从随附于农业环境管理软件的数据库演变
而来，并得到了系统的进一步开发，在欧盟资助的
FOOTPRINT 项目支持和所获收入的帮助下进行了扩
展，支持风险评估和风险管理。

PPDB 是提供农药化学特性、物理化学、人类健
康和生态毒理学数据的综合信息数据库。截至 2017

年，PPDB 拥有近 2 300 种农药活性物质和 700 多种代
谢物的数据。每种物质大约存储 300 个参数，涵盖化
学结果、一般状况、农药配方、环境趋势、生态毒理
学、人体健康和保护 6 方面的内容［7］。PPDB 的数据
从全球出版的科学文献和数据库、手册、注册数据
库、公司技术数据表和研究项目中获取。这些数据在
输入数据库之前必须经过质量控制，使用的方法有
同行评审以及与其他数据库和数据源交叉检查。如
果数据存在疑问且已知原始参考来源，PPDB 会重新
访问原始来源，并调整其质量得分，供使用者参考。
其所含农药种类包括已批准使用的农药、新研发的
农药及过时或禁用的农药。除农药特性数据库外，它
还有两个关于生物农药和兽药的数据库。其网站是
http://sitem.herts.ac.uk/aeru/ppdb/en/index.htm，可
以免费浏览。
1.4   农药行动网络（Pesticide Action Network，PAN）

PAN 农药数据库是关于农药毒性和法规信息的
一站式站点，成立于 1982 年。PAN 是由 90 多个国家

的 600 多个非政府组织、机构和个人组成的网络，有
五个独立的合作区域中心来实施其项目和活动，分别
是非洲中心、北美中心、拉丁美洲中心、欧洲中心和
亚太中心。PAN 农药数据库由北美中心负责维护和更
新，汇集不同来源的农药信息，提供约 6 400 种农药及
其转化产物的数据信息，其数据内容包括识别信息、
健康毒性（慢性和急性）、中毒症状、监管、水污染潜
力、生态毒性、法规信息等。它是北美注册使用农药
数据信息最为完整的数据库。为了确保其数据准确
性，数据均经过科学家的同行评审，大部分数据来自
经证据权重评估的官方信息。

所有数据源均有引用来源，方便用户非常快速地
获取原始数据集。每种数据都有参考文档表明数据来
源，并且说明每种来源的准确性、时效性和全面性。
PAN 的数据主要来源于官方机构，如美国 EPA、世界卫
生组织、国家毒理学计划、美国国立卫生研究院、国
际癌症研究机构。如果数据从互联网上获得，则也有
指向原始数据源的链接，当数据无法从权威数据库获
取时，则提供原始数据来源，即经过同行专家评议过
的科学文献。其网站是 http://www.pesticideinfo.org/，
可免费浏览。
1.5   美国生态毒理数据库（Ecotoxicology Database，
ECOTOX）

ECOTOX 由 EPA 研究与发展办公室的国家健康与
环境影响研究实验室中部大陆生态分区部门开发和
维护，其数据主要是某一种化学物质对水生生物、陆
生生物的生态毒性数据，由 ECOTOX 的工作人员从美
国 EPA 中部大陆生态分区图书馆馆藏文献中搜集。

ECOTOX 主 要 由 AQUIRE、PHYTOTOX 和 TERRETOX 

3 个独立数据库整合而成，收录了由 1970 年至今已发
表文献中水生和陆生生物毒性数据。截至 2020 年 2 月
8 日，该数据库中共包含 11 822 种化学物信息，涵盖
13 039 种物种。该数据库约每三个月更新一次［2］。数
据内容包含化学污染物基本信息如英文名称、化学名
称、溶剂名称、CAS 号、分子式、纯度值等 ；实验生物
参数如受试生物的名称、拉丁名称、数量、生活龄期
及其特征描述等数据 ；实验条件信息包括实验类型、
实验毒物浓度或剂量、实验位置、染毒方式、实验持
续时间等信息 ；毒性参数包括半数致死剂量（LD50）、
致死中浓度（LC50）、残留毒性的效应和终点数据等。
数据质量检查分为两方面，分别是收集人员自我检
查以及有经验的数据收集人员检查和数据管理员终
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检。该数据库的网址为 https://cfpub.epa.gov/ecotox/

search.cfm，可免费浏览使用。
1.6   毒理学数据网络（TOXicology data NETwork，
TOXNET）

TOXNET 是一组数据库的总称，它由美国国家医
学图书馆专业信息服务部建成，包含毒理学文献在
线、发育和生殖毒理学数据库 2 个文献性数据库，以
及化学致癌研究信息系统、致癌效力数据库、比较毒
物基因组学数据库、遗传学数据库、有害物质数据库、
综合风险信息系统、国际毒性风险评估等 12 个数据
库。目前，有害物质数据库中涵盖 5 000 多种经过专
家评审的危险化学品毒理学数据，而毒药学文献在线
数据库中有 400 万条参考药物和其他化学品的生物化
学、药理学、生理学和毒理学影响数据，其余数据库
也均有专业且翔实的信息，其数据量可在网站每个数
据库链接下找到。其数据的主要内容包含化学物质的
基本信息 ；健康毒性如致癌性、诱变性、肿瘤增生及
抑制性、健康危险评估数据等 ；环境数据如安全管理、
生态毒理数据 ；以及药物与化学药品的检测数据和
其生物化学、药理学、生理学、毒理学相关的知识及
数据［8］。其数据均来自核心权威图书、政府公文、EPA

技术报告及主流期刊。使用者可选择检索单个、若干
个或所有数据库［9］。

TOXNET 系列数据库的网址为 https://toxnet.nlm.

nih.gov/，所有内容均可免费获得。但因美国国家医学
图书馆重组，其中大多数毒理学信息服务已集成到其
他产品和服务中。其中有害物质数据库、化学致癌研
究信息系统、遗传学数据库汇入 PubChem，毒理学文
献在线、发育和生殖毒理学数据库 2 个文献性数据库
汇入 PubMed，综合风险信息系统、致癌效力数据库、
比较毒物基因组学数据库已不在 TOXNET 支持服务
内，但仍然可以访问其数据，上文中 TOXNET 网址指
明了这几个数据库的访问链接。
1.7   国外主要数据库比较
1.7.1   查询数据比较   EFSA 和 EPA 的数据库以查询评
估报告或其他文献资料的形式进行数据检索，数据涵
盖基本信息（CAS 号、分子式、相对分子质量等）、理
化性质（物质状态、熔点、沸点、分解温度、饱和蒸气
压、亨利常数、水溶解度、有机溶剂溶解度等）、环境
行为（降解速率、吸附系数、水解速率、光解速率等）、
健康毒性（每日允许摄入量、急性参考剂量、操作者
允许接受水平等）、生态毒理等方面，比较详细。PPDB

和 PAN 数据库可直接查询数据，数据指标较前者少。
ECOTOX 为生态毒理数据库，提供鸟类、哺乳动物、鱼
类、水生无脊椎动物、底栖生物、藻类、水生高等植
物、水生微宇宙和中宇宙实验、蜜蜂、其他节肢动物、
蚯蚓、弹尾目、其他单个物种等多种较详细的生态毒
理数据。详细对比见表 1。

表 1   国外主要农药相关数据库包含的数据指标对比
Table 1   Comparison of selected data indexes included in major foreign pesticide-related databases

项目 EFSA  OpenFoodTox
EPA CompTox Chemicals 

Dashboard
PPDB PAN TOXNET ECOTOX

基本
信息

英文名称、其他名称（化学名称）、
CAS 号、分子式、相对分子质量

英 文 名 称、其 他 名 称
（ 化 学 名 称 ）、CAS 号、

分子式、相对分子质量

英文名称、其他名称（化学名
称）、CAS 号、分子式、相对分
子质量

英 文 名 称、 其
他名称（化学名
称 ）、CAS 号、相
对分子质量

英 文 名 称、其 他 名
称（化学名称）、CAS
号、分子式、相对分
子质量

英文名称、CAS 号、化学物
质纯度、CAS 号、分子式、
相对分子质量

理化
性质

物质状态、熔点、沸点、分解温度、
饱和蒸气压、亨利常数、水溶解
度、有机溶剂溶解度、表面张力、
辛醇 / 水分配系数、解离常数、可
燃性（闪点）、爆炸性、氧化性

物质状态、熔点、饱和
蒸气压、水溶解度、有
机溶剂溶解度、辛醇 /
水分配系数

密度、熔点、沸点、分解温度、
饱和蒸气压、亨利常数、水溶
解度、有机溶剂溶解度、表面
张力、辛醇 / 水分配系数、解
离常数、可燃性（闪点）

土壤中的降解速
率、吸 附 系 数、
水解速率

物质状态、熔点、饱
和 蒸 气 压、亨 利 常
数、水溶解度、辛醇 /
水分配系数、解离常
数、

—

环境
行为

土壤中的降解速率、吸附系数、
水解速率、光解速率、生物富集
系数

土壤中的降解速率、水
解速率、光解速率

土壤中的降解速率、吸附系
数、水解速率、光解速率、生
物富集系数、在植物基质上
的降解率

水生急性和慢性
毒性

土壤中的降解速率、
吸 附 系 数、水 解 速
率、光解速率、生物
富集系数

—

健康
毒性

急性毒性、短期毒性、基因毒性、
长期毒性、致癌性、生殖毒性、发
育 毒 性、神 经 毒 性、ADI、ARfD、
AOEL

急性毒性、慢性毒性、
短期毒性、长期毒性、
致 癌 性、急 性 参 考 剂
量、慢性参考剂量

急性毒性、ADI、ARfD、AOEL
急性毒性、致癌
性、生 殖 毒 性、
发育毒性

急性毒性 —

生态
毒理

鸟类、哺乳动物、鱼类、水生无脊
椎动物、底栖生物、藻类、水生高
等植物、水生微宇宙和中宇宙实
验、蜜蜂、其他节肢动物、蚯蚓、
弹尾目、氮矿化、碳矿化、其他单
个物种

鸟类、哺乳动物、鱼类、
水生无脊椎动物、底栖
生物、藻类、水生高等
植物、蜜蜂、蚯蚓

鸟类、哺乳动物、鱼类、水生
无 脊 椎 动 物、底 栖 生 物、藻
类、水生高等植物、水生微宇
宙和中宇宙实验、蜜蜂、其他
节肢动物、蚯蚓、弹尾目、氮
矿化、碳矿化

鸟 类、 哺 乳 动
物、鱼 类、水 生
无脊椎动物、底
栖生物、藻类

鸟类、哺乳动物、鱼
类、水 生 无 脊 椎 动
物、底栖生物、藻类、
蜜 蜂、其 他 节 肢 动
物、蚯 蚓、弹 尾 目、
其他单个物种

鸟类、哺乳动物、鱼类、水
生无脊椎动物、底栖生物、
藻类、水生高等植物、水生
微宇宙和中宇宙实验、蜜
蜂、其他节肢动物、蚯蚓、
弹尾目、其他单个物种

［注］上表所列各库提供的指标并非适用于所有农药，仅为综合部分文献所得。ADI ：每日允许摄入量 ；ARfD ：急性参考剂量 ；AOEL ：操作者允许
接受水平。
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1.7.2   优缺点比较   EFSA 的数据相对完善，数据较多，
但数据的查找比较烦琐，且仅收录欧盟的数据。EPA

的数据类型及种类同样较全，同时还另将农药数据库
独立出来，更有利于搜集查询。PPDB 和 PAN 是纯农药
数据库，其数据类型及指标针对性更强，对于获取农
药数据更加方便且专业。ECOTOX 数据库的数据资料

多源于文献，且不需要阅读文献，直接以表格的方式
呈现数据，还可以直接导出为 Excel 文件，方便使用者
统计 ；但导出数据在使用时还需要进行核实和筛选。
TOXNET 数据库内容多侧重于药物且缺少生态毒理方
面的数据。详细对比见表 2。

表 2   国外主要农药相关数据库优缺点比较
Table 2   Comparison of advantages and disadvantages of major foreign pesticide-related databases

数据库名称 创建机构 网址 优点 缺点

EFSA OpenFoodTox 欧洲食品安全局 https://www.efsa.europa.eu/en/data/
chemical-hazards-data

提供较为详细、完整的数据 以文献形式搜索，数据显示不直观，仅有
欧洲的数据

EPA CompTox 
Chemicals Dashboard

美国环境保护局 https://comptox.epa.gov/dashboard
提供较为详细、完整的数据，有独
立的农药数据库

以文献形式搜索，数据显示不直观，操作
烦琐

PPDB
赫特福德大学农药与
环境研究所

http://sitem.herts.ac.uk/aeru/ppdb/en/
index.htm

数据直观，查找方便 数据来源不易知晓，数据较少，缺失较多

PAN
多国非政府组织机构
共同成立 http://www.pesticideinfo.org/

提供了按生物类别和物种分类的毒
性排名 缺少详细的生态毒理数据

ECOTOX 美国国家环境保护局 https://cfpub.epa.gov/ecotox/search.cfm
提供大量较为详细的陆生和水生毒
理学信息，且有明确的数据来源

数据量太大，使用时需要人工筛选，而且
数据有可能会出现错误，需要核查

TOXNET 美国国家医学图书馆 https://toxnet.nlm.nih.gov/
提供的数据经过严格核查，收录数
据内容较广，且不断扩充及更新

现已整合至其他 NLM 服务当中，需分数据
库搜索

1.7.3   在环境管理应用中的比较   对于环境管理研究，
优先推荐 EFSA OpenFoodTox、EPA CompTox Chemicals 

Dashboard、PPDB 和 ECOTOX 数据库。EFSA OpenFoodTox

和 EPA CompTox Chemicals Dashboard 数据类型丰富，基
本涵盖了环境管理研究所需，包含欧洲和美国田野实
验和实验室的原始数据。但若无法有效检索到相关
数据，则可以使用 PPDB 快速获得化学物质的基本信
息、理化性质、环境行为、健康毒性的数据，再结合
ECOTOX 大量的生态毒理数据，就可以补全研究所需
信息。不建议使用 PAN 和 TOXNET 数据库。PAN 数据库
数据量和数据类型较少，难以满足研究所需，可使用
PPDB 代替 ；TOXNET 数据库现已整合到其他美国国家
医学图书馆服务当中，需要单独进入下属数据库进行
检索，操作较为烦琐。

2   国内农药相关数据库简介
2.1   国内农药相关数据库建设现状

自 1978 年起，我国开始建立农药数据库，包括中
国国家有毒化学品基础数据库、中国科学院化学物质
毒性数据库、上海有机所化学专业数据库等。这些数据
库的主要内容为物质的基本信息、理化性质数据、健康
毒性数据、来源文献、职业标准和相关法规等信息。
2.1.1   中国国家有毒化学品基础数据库   中国国家有
毒化学品基础数据库由环境科学研究院于 1990 年建

成，包含 11 个子库。数据主要来源于 1985 年 “ 全国化
学品调查登记 ” 所收集的万种化学品的档案材料、国
外的化学物质毒性数据库（Registry of Toxic Effects of 

Chemical Substances，RTECS）和国际潜在有毒化学品
登记中心数据库，现不能在网上公开使用［10］。
2.1.2   化学物质毒性数据库   化学物质毒性数据库由
中国科学院过程研究所发布，由中国科学院计算机网
络信息中心承担建设，是综合科技信息数据库的重要
组成部分。该数据库分为三部分 ：化学物质毒性英文
数据库、化学物质毒性中文文献数据库、化学品安全
特性数据库。

化学物质毒性英文数据库数据大部分来自 2001

年前公开发行的 RTECS。在 2001 年之前 RTECS 是美国
国家职业安全卫生研究所免费提供的出版物，但现在
RTECS 属于硅谷高科技公司 Symyx Technologies，并且
必须订阅付费才能获取数据。化学物质毒性英文数
据库的数据从 20 世纪 50 年代开始积累，每年四次更
新。至 2003 年，英文数据库总数据量约 300 MB，含
150 000 多个记录，包括刺激性、毒性、致畸、致癌与
生殖效应等健康毒性数据，以及生态环境标准与职业
卫生标准、EPA 文件数据等，也涵盖了关于化学品安
全管理、预防化学事故和灾害应急响应中需要的物理

（易燃性、易爆性）、化学（毒性、环境标准）的特性数
据，基本满足职业卫生、公共卫生以及环境研究等工
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作需要。
化学物质毒性中文文献数据库编辑整理了约

120 多种自 1953 年至今国内公开定期出版的期刊论
文中的实验、观测等产生的特性数据，并由专家负责
对数据进行审核与校正，按照一定的数据规格录入化
学物质毒性中文文献数据库。化学物质毒性中文文献
数据库的数据收录工作自 2003 年启动，截至目前已
建成数据量约 5.6 MB，含 3 300 余条记录。

化学品安全特性数据库，其数据内容主要是常见
化学物质的物理安全特性（易燃性、易爆性、储运条
件）、化学安全特性（毒性、环境标准）等实质性数据 ；
并且收录了如 CAS 号、化学名、商品名、相对分子质
量和分子式等基本信息。目前含有约 5 MB、7 300 多条
记录，由中国科学院自主开发。其网址为 http://www.

toxic.csdb.cn/，向注册用户免费开放。
2.1.3   化学专业数据库   化学专业数据库附属于中国
科学院信息化专项科学大数据工程项目，由中科院上
海有机化学研究所承担建设。此数据库现已成为国内
最大的公益性化学数据库，部分数据来自 RTECS，下
文介绍化学专业数据库中的两个子库［11］。

毒药物动力学预测数据库是上海有机化学研究
所化学专业数据库系统的一部分，收录常见药物研发
所需的大量毒药物动力学预测数据和毒性估测数据。
总共包括 10 万多种常见的天然化合物和药用化合物。

用户可通过输入化合物结构来检索数据库中的物质，
或通过设定预测数据的种类和数值范围，筛选出目标
化合物。网址为 http://www.organchem.csdb.cn/scdb/

main/ADME_introduce.asp，使用前需注册账户。
上海有机化学研究所环境化学毒物防治数据库目

前收录了 1 000 余种环境有害化学毒物的防治技术资
料，包含化学毒物的稳定性、毒理学资料、中毒临床、
生态危害与环境保护、安全生产与劳动保护、流行病
学调查、理化特性等内容。用户可通过化学品的中英
文名称、CAS 号、分子式、毒物类型等检索化学品并
查看其毒性防治信息。网址为 http://www.organchem.

csdb.cn/scdb/main/huanjing_introduce.asp，使用前需注
册账户。
2.1.4   农兽药数据库   由烟台富美特食品科技有限公
司旗下食品行业综合性门户网站—食品伙伴网开设
的农兽药数据库，数据更新至 2012 年，共计 3 500 余
种农、兽药数据条目。数据包含农兽药的基本信息、
理 化 性 质、毒 理 学、应 用 情 况 等。其 网 址 为 http://

db.foodmate.net/pesticide/，可免费浏览。
2.1.5   国内数据库比较   中国国家有毒化学品基础研
究库有较好的数据权威性，但不能在互联网上访问 ；
化学物质毒性数据库生态毒理数据较少 ；化学专业
数据库无专门的农药数据库 ；农兽药数据库数据来
源较不明确。详见表 3。

表 3   国内主要农药相关数据库优缺点比较
Table 3   Comparison of advantages and disadvantages of major domestic pesticide-related databases

数据库名称 创建机构 网址 优点 缺点
中国国家有毒化学品基础数据库 环境科学研究院 无，不能在互联网上访问 有较好的权威性，数据来源可靠 不能在互联网上访问
化学物质毒性数据库 中国科学院过程研究所 http://www.toxic.csdb.cn/ 提供较为详细、完整的数据 生态毒理数据较少
化学专业数据库 中科院上海有机化学研究所 http://www.organchem.csdb.cn/ 数据种类丰富、数量较多 分类较多，无农药专用数据库
农兽药数据库 食品伙伴网 http://db.foodmate.net/pesticide/ 数据查询方便 缺少精确的数据来源

2.2   国内农药相关数据库建设的局限性
目前中国本土农药相关数据库中的数据仍不够

全面，从上文列举的四个数据库可以看出 ：
（1）我国本土毒性数据较为缺乏。国内数据库中

中国本土生物的健康毒性数据比国外少，且缺乏大量
生态毒理数据。以化学物质毒性数据库为例，英文文
献有 150 000 多条记录，且来自外国数据库，而国内数
据为 3 300 余条。

（2）数据收集内容较少。我国本土数据库的数据
主要包括物质基本性质、少数环境行为数据、健康毒
性、来源文献等，其中健康毒性数据包含急性毒性、

每日允许摄入量、急性参考剂量、操作者允许接受水
平、测试方法、暴露途径等，生态毒性方面包括测试
物种的模糊名称（俗名）、毒性物质用量、暴露时间、
毒性作用描述等信息。对比美国 ECOTOX 数据库，除
包含上述国内化学物质毒性数据库中的数据类型外，
其数据详细到物种分类学名，物种种类也更加丰富，
物种会注明龄期，标明实验条件以及毒性实验相关参
数等方面关键的毒性信息，相较于国内数据库更加详
细完善。

（3）数据更新维护不及时。国内的化学英文数据
库大部分数据来自美国的 RTECS，并且是 2001 年之前
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的公开版本，没有进行及时更新，农兽药数据库仅更
新至 2012 年的数据。

（4）数据共享不足。国内数据库存在不提供免费
查询和浏览功能，需要单独注册，部分使用受限，不
对外开放且普适性较差的问题。

（5）尚未建立数据收集规范、数据筛选标准。我
国本土数据库目前尚未建立毒性数据的收集和整编
规范，缺乏严格的数据筛选标准，因此无法保证数据
的准确性、可靠性，也可能会影响评价结果。

（6）缺乏专门的农药数据库。我国的数据库多为
化学物质数据库，包含物质更多，但农药科学相关的
生态毒理、健康毒性等数据不够完善。而国外有 PAN

和 PPDB 等农药数据库，更加方便农药环境相关研究
的开展。

3   小结
虽然我国过去已经开展了大量的农药科学与环

境基准方面的研究，也积累了相对丰富的文献数据资
料，但由于数据的收集、整理、编纂和实地获取极其
耗时耗力，同时国内缺少相应的国家标准技术规范为
数据收集过程与整理提供支持，导致国内相关数据库
建设工作极少，这些已成为我国生态环境研究发展的
关键障碍［12］。

国外数据库数据来源广泛，数据内容相对于我国
数据库更加丰富准确，以及数据更新及时且完全共享
等特性导致目前我国在开展农药环境研究时有关毒
性的大部分数据来源于国外数据库。而在国外数据库
中，大部分是基于外国主要生物体系的数据，中国本
土的农药毒性数据较少。大量采用国外的有关数据开
展相关研究，常常会因为地域间物种差异［13］、区域间
污染物背景浓度和基本性质不同［14］、人体污染物暴
露途径和数量不同等原因而造成误差，降低了相关研
究的准确度与可信度，使得有关研究的开展，农药污
染的监测、治理、防控受到影响。除此之外，由国外
数据库中所得到的数据多为急性毒理数据，但针对农
药的慢性中毒等方面的研究，同样需要建立我国的农
药慢性毒性数据库，对各种农药的慢性毒性进行长期
连续的监测。

4   展望
我国虽然目前没有相对完善系统的农药毒性数

据库，但国外相关数据库可以给我们许多启示。综合

国外经验，我国的农药毒性数据库建设迫切需要在以
下几方面有所突破 ：

（1）建立农药数据整编标准和规范。目前我国农
药相关数据库缺少毒性数据的整编标准和规范。建立
系统的标准和完善的数据收集流流程可以充分保证
数据库建设的工作质量，减少没有意义的重复性任
务，提高数据收集的工作效率。我国可以借鉴 ECOTOX

数据库的数据收集规范，其数据收集规范、数据质量
保证和检查程序由过去 30 年数据生产过程中总结而
成，我国可以在开展农药数据库建设中学习期经验，
来补足我国在数据整编技术方面与收集流程方面的
不足［2］。

（2）建立信息完整、丰富、有效和共享的农药数
据库。农药数据应包括基础信息（中英文名称、化学
名称、CAS 号、分子式、相对分子质量）、理化性质（物
质状态、熔点、沸点、分解温度、饱和蒸气压、亨利
常数、水溶解度、有机溶剂溶解度、表面张力、辛醇 /

水分配系数、解离常数、可燃性（闪点）、爆炸性、氧
化性）、环境行为（土壤中的降解速率、吸附系数、水
解速率、光解速率、生物富集系数）、健康毒性（急性
毒性、短期毒性、基因毒性、长期毒性、致癌性、生
殖毒性、发育毒性、神经毒性、每日允许摄入量、急
性参考剂量、操作者允许接受水平）、生态毒理（物种
信息、实验条件、实验结果信息等）。数据来源既可
以 学 习 EFSA OpenFoodTox 和 EPA CompTox Chemicals 

Dashboard 从研究文献中提取原始数据，方便数据溯
源 ；也可以学习 ECOTOX 和 TOXNET 将多个有关的毒
性数据库汇集编纂成完整的数据库，供不同的科研需
求人员使用。

（3）注重收集中国本土生物毒性数据。中国的农
药毒理研究仍需要科技更加先进国家的农药毒性数
据库提供支持。虽然我国已经开展了一定量的本土生
物毒理学实验，但目前积累的健康毒性和生态毒理数
据仍然不够充足，无法有效保护我国本土生物与生态
环境［15］。国内生物区系毒理数据的积累和完善是为
符合中国国情的基准研究提供支持的关键问题之一。
因此，应注重优先收集涉及本土生物的毒理数据，如
国内外数据库、报告、项目中包含中国本土生物的毒
性数据资源。

尽管我国尚未建立完备的农药基础毒性数据库
和平台，但伴随着国内农药毒性数据库初步建立完
成、信息化时代的到来以及国内的科研力量不断发展
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壮大，中国本土的农药毒理数据库也一定能够进一步
发展，渐趋完善。在此过程中，应该充分借鉴国外数
据库的运行经验，收集完善各项中国本土的农药毒性
数据，并促进各个平台间的信息交流及对外开放，为
农药污染物测量监督管理等方面的科研需求提供强
有力的支持。
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