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摘要：通过文献收集了 31种中国土壤中 8个元素对 5个物种和 3个微生物过程的 616个毒理学数据，尝试构建土壤中数据有限元素毒性预测的新模型

—定量离子特征活性关系(s-QICAR)模型.首先基于土壤性质归一化方法获得酸性、中性、碱性 3种土壤情景下 8个元素对 5个物种和 3个微生物的

毒性值(logEC10；1.42~3.35)，在此基础上分析了元素 23个结构特征参数与对应生物毒性值的关系，并利用元素共价半径(CR)建立了 24个 s-QICAR模型

(R
2
=0.70~0.98； P=0.001~0.023).进一步利用 s-QICAR预测了 V、As、Se和 Sn对 8个物种的 logEC10(1.44~3.20)，结合物种敏感性分布曲线计算了 3种

情景下这 4 种元素保护 95%生物的 HC5值.经过校正，4 种元素在酸性、中性、碱性土壤情景下的预测无效应浓度分别为 V:13，16，17mg/kg；As:10，13， 

15mg/kg；Se:4.9，7.2，8.4mg/kg；Sn:42，44，45mg/kg，进而绘制了这 4 种元素的生态风险阈值地图.本研究建立了一种适用于中国土壤元素生态风险的新方法，

为土壤环境风险评估和管理提供科学依据. 
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Abstract：This study collected 616 toxicological data of 8 elements on 5 species and 3 microbial processes in 31 Chinese soils 

through literature collection, attempting to construct a new model for predicting the toxicity of limited elements in soil data—the 

Quantitative ion characteristic activity relationship (s-QICAR) model. Firstly, based on the normalization method of soil properties, 

the toxicity values (logEC10; 1.42~3.35) of 8 elements to 5 species and 3 microbial processes were obtained under three soil scenarios 

of acidic, neutral, and alkaline. On this basis, the relationship between the 23 structural characteristic parameters of elements and 

their corresponding biological toxicity values was analyzed, and 24s-QICAR models (R2=0.70~0.98; P=0.001~0.023) were 

established using the covalent radius (CR) of elements. Furthermore, s-QICAR was used to predict the logEC10 (1.44~3.20) of V, As, 

Se, and Sn for 8species. Combined with the species sensitivity distribution curve, the HC5values of these four elements protecting 

95% of organisms under three scenarios were calculated. After correction, the predicted no-effect concentrations of the four elements 

in acidic, neutral, and alkaline soil scenarios were V:13,16,17mg/kg; As:10,13,15mg/kg;Se:4.9,7.2,8.4mg/kg;Sn:42,44,45mg/kg, and 

the ecological risk threshold map for these 4elements was drawn. This study establishes a new method applicable to the ecological 

risk of soil elements in China, providing scientific basis for soil environmental risk assessment and management. 
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世界工农业发展产生的副产物加剧了土壤中污

染物的累积，增加了土壤污染的风险
[1-4]

。土壤是人类

赖以生存和发展的物质基础，当一定数量的外源污

染元素进入土壤后，会影响植物、动物和微生物的生

长和繁衍，危及正常的土壤生态过程和生态服务功

能，还可能对农产品安全和人体健康产生风险，这使

得人们非常关注土壤中无机元素的污染风险和相

关的土壤环境质量基准
[5-7]

。然而随着新型工业、高

新科技行业的发展，一些不常见的元素产生的污染

也逐渐显现，如钪（Sc）、钛（Ti）、钒（V）和锡（Sn）等 

[8-11]
，

这使得污染物阈值基准的制定速度难以跟上污染

物在环境中出现速度，导致相关的风险评估和控制

缺乏依据。 
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土壤元素生态安全阈值（SEST）是通过研究土壤

中元素对人体和陆地生物等的危害影响，分析污染物

剂量效应之间的相应关系，由此获得的污染物浓度水

平阈值，通常基于人体健康风险和基于生态风险等保

护对象开展
[12-13]

。SEST的制定通常方法是针对动物、

植物、微生物开展生态毒性测试，以获得不同土壤性

质和不同物种的毒性数据，然后通过物种敏感性分布

曲线（SSD）等方法获得保护土壤 95%生物的基准值

（HC5）
[14-15]

，最后结合土壤背景值 （SBV）得到元素

SEST。欧盟花费了 10 多年时间针对土壤中常见的元

素，开展了 10 余种土壤对典型生物的毒性测试，结合

SSD获得了 6种金属元素的生态风险阈值
[16]

。我国学

者也针对 Cu、Ni、Zn、Cr、Sb等元素开展了系列工

作
[17-20]

，但目前毒性数据的数量尚不足以满足多元素

生态安全阈值建立的要求。综上所述，通过常规的毒

理学试验来获取元素生态安全阈值需要进行多次、

多周期的数据检测，难以满足环境保护的紧迫需求。

因此，探索快速建立土壤元素生态安全基准的新方法

和建立相关预测模型显得尤为必要。 

定量离子特征活性关系模型（QICAR）旨在建立

元素化学性质与宏观生态行为之间的联系，以便利

用已有的毒性数据预测其他元素的潜在风险
[21-22]

。

该模型在水环境领域得到了广泛的应用与拓

展，Chen 等
[23]
和 Wu 等

[24]
发现金属离子结构特征常

数和其毒性具有良好的相关性，并将 QICAR模型和

物种敏感度分布法相结合，预测了一系列淡水及海

水中生物的金属水质基准浓度，为确定其他金属的

水质基准提供了重要的参考价值。目前公开发表的

文献中已发现超过 20 种金属理化性质参数与水生

生物毒性具有相关性。 

近期 ，研究者尝试将 QICAR 应用到土壤环

境，Luo 等
[25-26]
通过水培模拟试验研究了金属离子结

构特征与其毒性的相关性，发现归一化硬配体量表

（HLScale）、软度共识量表（σCon）等和不同植物毒性

指标存在着显著相关性 。这些结果为建立土壤的

QICAR（s-QICAR）做了非常有益的探索，但元素在土

壤中除了极小部分以溶解态存在于土壤溶液中外，绝

大部分与土壤各种固相组分结合，因此，通过模拟土

壤溶液得出的 QICAR 无法直接应用到田间实际，尝

试利用土壤建立 QICAR 成为模型研究的焦点。近 10

几年来，部分国家和组织通过对多种土壤进行生态毒

理学测试，逐渐掌握了土壤中常见元素如 Cu、Zn、

Co、Ni等多种生物的毒性阈值
[27-30]

，这为以土壤为背

景开展 QICAR研究提供了良好的数据基础。 

基于此，本研究拟通过查询公开发表的文献和

毒理学数据库，收集中国土壤中元素对生物的毒理

学数据，通过建立不同生物的 s-QICAR预测模型，结

合 SSD 推导中国 3 种不同土壤情景中 V、As、Se

和 Sn元素的 HC5值，在此基础上绘制中国不同省份

土壤中这 4 种元素的生态风险地图，研究结果可为

土壤生态环境基准制定，土壤污染修复效果评估提

供理论依据和数据支撑。 

1  材料与方法 

1.1  元素毒性数据的搜集 

本研究中生物毒性数据主要来源于公开发表

的论文和 REACH 数据库 （https：//echa。europa。eu/ 

information-on-chemicals/registered-substances）， 数

据筛选主要依据以下原则：（1）毒性数据获得采用

国际标准化组织 （ISO）或经济合作与发展组织

（OECD）等制定的国际通用标准方法；（2）在取样和

测试过程中采用了有效的质量控制措施；（3）对于

同一物种选取相同的测试终点，毒性结果以 EC10 

（10%有效浓度）表示；（4）所搜集的毒性值均为添加

值，不包括原始土壤的背景值，同时具有必要的土

壤理化性质参数；（5）每个物种在特定土壤上的数

据至少包括 5种元素（满足 OECD对 QICAR建模

要求）；（6）对同一物种同一元素的毒性数据至少包

括 5种不同理化性质土壤。 

根据这些原则，从 5个物种和 3个微生物过程中

收集到 616 个毒性数据，其中植物包括大麦，番茄，白

菜；动物包括赤子爱胜蚓和白符跳虫；微生物过程包

括潜在硝化速率、底物诱导呼吸、玉米渣矿化（PNR， 

SIR， MR），涉及到的元素有 8 种，具体见表 1。毒性数

据主要来自于中国土壤，在没有中国土壤数据的情

况下，使用其他国家的土壤数据代替，土壤性质的变化

范围为：pH 5。6~8。9（0。01mol/L CaCl2），阳离子交换量

（CEC）7。5~22。3（cmol/kg），有机碳含量（OC） 0。6%~3。2%，

粘土含量（clay）14。4%~32。5% （<0。001mm），土壤采样点

的位置和具体性质如图 1所示。为保证 s-QICAR建模

所需的一致土壤情景，对 31 个省份采样点的土壤进行

了基于主要性质 pH值、CEC、OC和 clay的聚类分
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析，获得酸性（pH=6。32， CEC=11。15， OC= 1。97%， clay= 

28。99%）、中性（pH=7。37， CEC=18。45， OC=1。87%， clay= 

24。19%）和碱性 （pH=8。34， CEC=10。85， OC=1。46%， 

clay=16。49%）3种性质相差较大土壤情景。 

表 1  土壤中元素对物种的毒性数据及其归一化模型 

Table 1  The species, elements, and their normalization models collected in this study 

物种 评价终点 土壤数量 元素 归一化模型 R
2 参考文献 

大麦 根伸长 

11 

13 

13 

13 

9 

10 

12 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

Pb 

Sb 

logEC10 =-0.15+0.34pH 

logEC10 =-0.34+0.37pH 

logEC10 =-0.13+0.30pH 

logEC10 =1.61+0.11pH 

logEC10 =1.77+0.13pH 

logEC10 =1.49+0.20pH 

logEC10 =1.57+1.04logCEC 

0.61 

0.63 

0.75 

0.59 

0.60 

0.84 

0.82 

[31] 

[32] 

[33] 

[30] 

REACH数据库 

[29] 

[28] 

番茄 发芽量 

12 

15 

7 

16 

8 

10 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

Pb 

logEC10 =0.81+0.19pH 

logEC10 =-1.67+0.49pH 

logEC10 =-0.35+0.33pH 

logEC10 =1.22+0.18pH 

logEC10 =0.50+1.61logclay 

logEC10 =1.49+0.14pH 

0.94 

0.75 

0.82 

0.72 

0.61 

0.84 

[31] 

[32] 

[33] 

[30] 

REACH数据库 

REACH数据库 

白菜 发芽量 

16 

9 

6 

16 

10 

6 

16 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

Pb 

Sb 

logEC10 =1.31+1.18logOC 

logEC10 =-0.12+0.27pH 

logEC10 =0.35+0.20pH 

logEC10 =1.32+0.12pH 

logEC10 =1.04+0.99logclay 

logEC10=0.87+0.31pH 

logEC10=2.45+0.62logOC 

0.51 

0.95 

0.92 

0.57 

0.83 

0.89 

0.50 

[34] 

[32] 

[33] 

[30] 

REACH数据库 

[29] 

[35] 

赤子爱胜蚓 繁殖量 

17 

17 

9 

12 

10 

20 

17 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Pb 

Sb 

Cd 

logEC10 =1.16+0.90logCEC 

logEC10 =1.27+0.74logCEC 

logEC10=0.66+0.20pH 

logEC10 =1.80+0.66logCEC 

logEC10=2.28+0.09pH 

logEC10=3.73-0.17pH 

logEC10=2.12+0.11pH 

0.82 

0.70 

0.63 

0.40 

0.74 

0.59 

0.72 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

[36] 

[29] 

[9] 

[37] 

白符跳虫 繁殖量 

17 

17 

11 

15 

6 

18 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Pb 

Cd 

logEC10 =1.26+1.00logCEC 

logEC10 =1.35+0.91logCEC 

logEC10 =1.55+0.63logCEC 

logEC10 =0.94+1.42logCEC 

logEC10 = 1.27+0.95logclay 

logEC10 =1.58+0.13pH 

0.55 

0.56 

0.61 

0.70 

0.94 

0.73 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

[30] 

[29] 

[37] 

PNR 潜在硝化反应速率 

17 

14 

9 

13 

10 

15 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

Pb 

logEC10 =0.97+1.12logCEC 

logEC10 =0.97+0.95logCEC 

logEC10 =0.12+0.30pH 

logEC10 =2.25+0.48logOC 

logEC10 = 1.07+1.01logclay 

logEC10 =1.37+1.21logclay 

0.64 

0.57 

0.60 

0.56 

0.68 

0.68 

[16] 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

[29] 

SIR 葡萄糖诱导呼吸速率 

18 

12 

10 

14 

10 

10 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

Pb 

logEC10 =1.85+1.04logOC 

logEC10 =0.41+1.39logCEC 

logEC10 =0.98+0.97logCEC 

logEC10 =1.61+0.65logCEC 

logEC10 = 0.23+1.67logclay 

logEC10 =0.53+1.77logclay 

0.50 

0.72 

0.58 

0.79 

0.84 

0.84 

[16] 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

[29] 

MR 玉米渣矿化速率 

16 

10 

10 

15 

10 

Cu 

Ni 

Co 

Zn 

Mo 

logEC10 =4.00-0.30pH 

logEC10 = 1.33+0.79logCEC 

logEC10 = 1.48+0.53logCEC 

logEC10=1.12+1.09logCEC 

logEC10=1.37+1.42logclay 

0.55 

0.71 

0.55 

0.53 

0.86 

[16] 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库 

REACH数据库  
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图 1  毒性数据涉及的土壤点位及土壤性质 

Fig.1  Soil sampling points and soil properties for toxicity data 

审图号:GS(2022)1873 

1.2  元素结构特征 

查阅文献资料和元素热力学数据库获得 8种元

素的 23 种结构特征参数，其中包括表征几何构型的

原子序数（AN）、相对原子质量（AW）、原子半径（AR）、

共价半径（CR）和离子半径（r）；表征热稳定性的熔点

（MP）、沸点（BP）、300K 时的密度 D；表征亲水性及

亲电性的电离势差（ΔIP）、标准氧化还原电位（ΔE0）、

电负性（Xm）、第一水解常数（|logKOH|）、共价键指数

（Xm
2
r）、原子电离势（AN/ΔIP）、软指数（Σp）、电势

（IP）、电子密度（AR/AW）、离子价态（Z）、3 个极化

力参数 （Z
2
/r、Z/r

2
、Z/r）以及两个类极化力参数

（Z/AR
2
、Z/AR）。具体参数值如表 2所示。 

表 2  元素的 23种结构特征常数 

Table 2  23 structural characteristic constants of elements 

元素 
结构特征参数 

Cu Ni Co Zn Pb Mo Cd Sb 

AN 29.0 28.0 27.0 30.0 82.0 42.0 48.0 51.0 

AW 63.6 58.7 58.9 65.4 207 95.9 112.4 121.76 

AR (nm) 1.57 1.62 1.67 1.53 1.81 2.01 1.71 1.53 

CR (nm) 1.17 1.15 1.18 1.25 1.47 1.30 1.48 1.40 

r (nm) 0.73 0.69 0.75 0.74 1.19 0.59 0.97 0.76 

MP ( )℃  1085 1455 1495 419.7 328 2617 321 630.9 

D (g/cm³) 8.96 8.91 8.90 7.13 11.4 10.28 8.65 6.68 

BP ( )℃  2562 2913 2927 907 1749 4612 767 1587 

△IP (eV) 12.56 10.52 9.2 8.57 7.61 14.34 7.91 8.80 

△E0 (V) 0.16 0.23 0.28 0.76 0.13 0.08 0.40 0.66 

Xm 1.90 1.91 1.88 1.65 1.80 2.16 1.69 2.05 

|logKOH| 8.00 9.86 9.65 8.96 7.70 3.89 10.08 2.72 

Xm2r 2.64 2.52 2.65 2.02 6.46 2.75 2.77 3.19 

AN/△IP 2.31 2.66 2.93 3.50 10.8 2.93 6.07 5.80 

Σp 0.10 0.13 0.13 0.12 0.13 0.12 0.08 0.12 

IP(eV) 20.3 18.2 17.08 18.0 15.0 68.83 16.9 25.30 

AR/AW 0.03 0.03 0.03 0.02 0.01 0.02 0.02 0.01 

Z 2.00 2.00 2.00 2.00 2.00 6.00 2.00 3.00 

Z
2/r 5.48 5.80 5.37 5.41 3.36 61.02 4.12 11.84 

Z/r2 3.75 4.20 3.6 3.65 1.41 17.24 2.13 5.19 

Z/r 2.74 2.90 2.68 2.70 1.68 10.17 2.06 3.95 

Z/AR2 0.81 0.76 0.72 0.85 0.62 1.49 0.68 1.28 

Z/AR 1.28 1.24 1.20 1.31 1.11 2.99 1.17 1.96 
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1.3  模型建立 

1.3.1  土壤性质归一化模型  首先针对同一元素

对同一物种在不同土壤上的 EC10 值进行土壤归一

化处理，即用 EC10值的对数值与土壤性质进行多元

逐步线性回归，然后选择 R
2
最大，P 值最小的模型作

为该毒性阈值的土壤归一化模型。 

1.3.2  s-QICAR 模型  根据土壤性质归一化模型

得到不同物种毒性值（logEC10），随后将其与金属离

子结构特征参数进行皮尔逊相关性分析。对于显著

性水平低于 0。05的结构特征，进一步构建与 logEC10

的线性回归模型。最终，根据决定系数（R
2
）、P值、均

方根误差（RMSE）以及 F 统计量来确定最优化的

s-QICAR模型。 

1.3.3  SSD模型  根据 s-QICAR模型推导出实测

数据有限元素的 logEC10值，进而利用SSD模型拟合

得到这些元素的 5%危害浓度值（HC5）。 SSD 模型拟

合采用中国国家生态环境基准委员会于 2021 年研

制开发的 EEC-SSD 软件 ，拟合曲线采用 log- 

logistics函数，进而基于 log-logistics函数来计算HC5

值。曲线的拟合公式如下： 

 
1

2

1
=

（1+exp（ ))

Y
P X

P

-

 （1） 

式中： Y为累积概率；X为元素对物种的毒性值；P1为

截距；P2为斜率。 

1.3.4  生态安全阈值 PNEC（预测无效应浓度）和

SEST的计算 

PNEC和 SEST 计算方法见公式（2）和（3）： 

 PNEC=HC5/AF （2） 

式中： HC5为 SSD 曲线计算出的元素毒性阈值；AF

为安全系数，可选取 1~5，本研究选取 5。 

 SEST=PNEC+SBV （3） 

式中： SBV为土壤元素背景值。 

1.4  模型验证 

s-QICAR 模型的预测潜力通过内部和外部验证

进行评估
[38]

。为减少模型过拟合的情况，采用留一验

证（LOOCV）来做内部验证检验
[39]

。使用 LOOCV中的

相关系数（Q
2
）来评估模型的预测能力

[40]
，Q

2
计算见公

式（4）。外部验证将 s-QICAR 模型得出的预测的毒性

值与文献中收集的相关毒性阈值数据进行比较，通过

它们之间的差异来评估所选模型的预测潜力。 
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式中 ：yei 为毒性值的实测值 ；yvi 为毒性值的预测

值；
e
y 为实测值的平均值。 

2  结果与讨论 

2.1  土壤性质归一化模型的建立 

从文献和毒理学数据库中收集了 8 种元素对 5

种生物和 3 种微生物过程的毒性值数据。每种生物

都包括 5 种以上元素的毒性数据，而每种元素对生

物的毒性值又涵盖了 5 种以上的土壤类型。对不同

土壤性质下每个元素对物种的 logEC10进行逐步线

性回归，得到了 50 个线性回归模型（表 1）。其中，22 个

模型的物种毒性阈值和 pH 值有关，主要涉及 Cu、

Ni、Co和 Zn；15 个和 8 个模型分别与 CEC和 clay

有关，主要涉及 Co、Zn、Pb 和 Mo；5 个模型与 OC

有关，主要涉及 Cu 和 Sb。这些结果表明，土壤中元素

的毒性受到不同土壤性质的影响，其中 pH值对元素

毒性的影响最大，其次是 CEC和 clay。 pH值通过改

变金属离子的化学形态或者与金属竞争生物配体

结合位点，进而影响金属离子的生物有效性和毒性。

以往针对中国土壤的研究显示元素的毒性与土壤

pH 值显著相关
[41-44]

，pH 值从 4。5 到 8。5，Cr 和 Ni 对

大麦的毒性分别变化了 4。73倍和 7。28倍
[45]

，pH值从

4。5升高至8。0，Cu毒性对大麦变化了9倍
[46]

。因此，pH

值被认为是影响中国土壤金属元素生物有效性的

重要因素。 

为保证 s-QICAR 建模所需的一致土壤情景，对

31 个省份采样点的土壤进行了基于主要性质 pH

值、CEC、OC和 clay的聚类分析，获得酸性（pH=6。32， 

CEC=11。15， OC=1。97%， clay=28。99%）、中性（pH= 

7。37， CEC=18。45， OC=1。87%， clay=24。19%）和碱性

（pH=8。34， CEC=10。85， OC=1。46%， clay=16。49%）3种

性质相差较大土壤情景，其中酸性情景的土壤省份

有 13 个，中性和碱性均为 9 个。将 3种土壤性质数据

带入表 1中的归一化模型，得出各土壤情景下 8种元

素分别对 5 种生物和 3 个微生物过程的 logEC10值

（1。42~3。35，图 2）。所有土壤、元素和生物组合中，毒性

最强的为酸性土壤上 Ni 对番茄，最弱的为碱性土壤

上 Pb对白菜，二者（EC10）相差了 85倍；同一元素对不
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同物种的毒性差异很大，例如在碱性土壤情景下 Pb

对白菜的毒性是其对MR毒性的 63 倍；此外，不同元

素对同一物种也有较大差异，例如在酸性土壤 Ni 对

番茄的毒性是Pb对番茄毒性的22倍；土壤性质也对

元素毒性有显著影响，例如在酸性土壤情景下，Ni 对

番茄的毒性是碱性土壤情景下的 8 倍。 

 

图 2  5种生物和 3个微生物过程在 3种土壤情景下归一化

后的 logEC10值 

Fig.2  Normalized logEC10 values of 5 species and 3microbial 

processes under 3 soil scenarios 

2.2  基于元素结构特征与 logEC10的 s-QICAR 模

型构建 

针对各物种，将不同元素对其毒性值与元素结

构特征进行皮尔逊相关分析，结果如图 3 所示。与 5

种生物和 3种微生物过程毒性值相关的元素结构特

征在 3~6 个之间，主要包括 AN，AW，CR，r， Xm
2
r 和

AN/ΔIP（R
2
=0。74~0。97）。其中用来描述元素几何构型

的 CR，AN 和 AW 与 3 种土壤情景下动物、植物和

微生物的 logEC10相关性均排在前 3 位，能解释 30%

以上元素 logEC10值高低的差异性；其次是元素亲电

性和亲水性对其毒性大小有显著影响 ，平均占

28。3%和 22。3%；元素热稳定性对其毒性大小的影响

最弱，占 14。9%。 

利用与元素毒性有显著相关性的结构特征 AN， 

AW， CR， r， Xm
2
r，和 AN/ΔIP分别与动物、植物和微

生物 logEC10进一步进行多元逐步线性回归分析，结

果发现CR作为 s-QICAR预测模型的自变量预测性

能最好，所有的单变量线性回归模型 R
2
在 0。68~0。96

之间，P 值范围是 0。001~0。023（表 3 和图 4）。由此，将

CR 作为自变量建立的线性回归模型作为最终的

s-QICAR模型。8 个物种的 s-QICAR预测模型均为

正相关，即CR值越大，元素的毒性越弱。CR表示共价

半径，通常是指由共价单键结合的两个相同原子核

之间距离的一半 ，而核距离是影响键能的主要因

素  

[47]
，一般而言，共价半径越长，元素稳定性越高。随

着共价半径的增加，元素的化学活性降低，化学反应

更难发生，logEC10 也就越大，元素毒性相应越低。以

往在对土壤元素毒性阈值与背景值研究中也发现

类似现象，Li 等
[48]
利用人工土壤对动物毒性的研究

发现，元素的 CR 与 4 种无脊椎动物的 EC50/LC50显

著相关；在针对金属元素对水生生物和陆地生物毒

性的研究中也发现，CR 与陆地生物毒性有关
[49-50]

； 

Peng等
[51]

选择了中国 20种不同类型土壤和 12种元

素作为研究对象，分析了元素结构特征与土壤背景

值之间的关系，结果发现CR与土壤元素背景值显著

相关。 

 

图 3  3种土壤情景中毒性值与元素结构特征之间的皮尔逊相关系数(绝对值)之和 

Fig.3  The sum of Pearson correlation coefficients (absolute values) between toxicity values and elemental structural characteristics 

in 3 soil scenarios 

条形图的颜色与饼状图中指标的分组相对应 
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图 4  酸性土壤情景下 5个物种和 3个微生物过程的 s-QICAR模型 

Fig.4  s-QICAR model for 5species and 3microbial processes under acidic soil scenarios 

表 3  不同生物物种在 3种典型土壤情景下的 s-QICAR模型 

Table 3  s-QICAR models of different biological species under 3typical soil scenarios 

物种 土壤情景 s-QICAR R
2 R

2
adj RMSE F P值 

大麦 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-1.34+2.86CR 

logEC10=0.08+1.88CR 

logEC10=-0.23+2.27CR 

0.87 

0.68 

0.94 

0.84 

0.61 

0.93 

0.15 

0.19 

0.08 

34.80 

10.44 

75.20 

0.002 

0.023 

0.001 

番茄 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-2.54+3.75CR 

logEC10=-1.32+2.97CR 

logEC10=-0.25+2.22CR 

0.88 

0.86 

0.83 

0.83 

0.82 

0.78 

0.12 

0.16 

0.14 

26.17 

24.85 

19.10 

0.002 

0.008 

0.012 

白菜 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-3.13+4.12CR 

logEC10=-3.38+4.38CR 

logEC10=-3.58+4.57CR 

0.94 

0.95 

0.90 

0.93 

0.94 

0.88 

0.13 

0.09 

0.21 

94.31 

93.85 

42.88 

0.001 

0.001 

0.001 

赤子爱胜蚓 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-0.79+2.44CR 

logEC10=-0.18+2.06CR 

logEC10=-0.68+2.39CR 

0.88 

0.86 

0.87 

0.85 

0.83 

0.84 

0.14 

0.15 

0.15 

35.92 

30.72 

32.94 

0.002 

0.003 

0.002 

白符跳虫 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=1.32+0.86CR 

logEC10=1.80+0.55CR 

logEC10=1.49+0.65CR 

0.96 

0.77 

0.85 

0.95 

0.71 

0.81 

0.02 

0.05 

0.05 

142.89 

13.68 

22.70 

0.001 

0.021 

0.009 

PNR 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-1.49+3.02CR 

logEC10=-0.11+1.98CR 

logEC10=0.05+1.74CR 

0.96 

0.86 

0.85 

0.95 

0.82 

0.81 

0.08 

0.11 

0.11 

111.27 

24.43 

22.14 

0.001 

0.008 

0.009 

SIR 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-1.87+3.33CR 

logEC10=-0.86+2.54CR 

logEC10=-0.73+2.29CR 

0.90 

0.96 

0.96 

0.88 

0.95 

0.95 

0.10 

0.02 

0.05 

76.49 

148.61 

131.55 

0.001 

0.001 

0.001 

MR 

酸性 

中性 

碱性 

logEC10=-2.85+4.26CR 

logEC10=-3.22+4.59CR 

logEC10=-2.27+3.68CR 

0.89 

0.96 

0.91 

0.82 

0.95 

0.88 

0.10 

0.05 

0.09 

21.40 

125.98 

29.04 

0.013 

0.001 

0.013 

 

2.3  模型的验证 采用内部和外部验证相结合的方法对构建的
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s-QICAR 方程进行验证。内部的留一验证法显示，

模型中涉及的 8 个元素的平均 Q
2
超过 0。5，表明其

具有良好的预测性能且没有过拟合 。外部验证通

过文献[52-56]获得 Cu、Ni、Co、Zn、Pb对不同

物种实测 logEC10 值 ，与 s-QICAR 模型预测的

logEC10 值进行对比。结果显示，预测值和测量值在

0。5倍的范围内变化，其中 90%的数据在 0。2倍误差

范围内（图 5），表明所建立的 s-QICAR模型具有准

确的预测能力。 

 

图 5  不同元素对生物毒性实测值与预测值的关系 

Fig.5  Relationship between measured and predicted 

biological toxicity values of different elements 

2.4  s-QICAR 模型在毒性数据缺乏元素生态风险

阈值预测的应用 

鉴于在中国土壤中，元素 V、As、Se和 Sn的毒

性实测数据相对稀缺，同时这些元素具有较高的生

态风险，但尚未确立相应的生态安全阈值，因此本研

究利用建立的 s-QICAR 模型对其毒性值进行预测，

以推导其生态安全阈值。将这 4 种元素的共价半径

（CR=1。22、1。20、1。16、1。44）带入已建立的 s-QICAR

得到其对 8 种动物和微生物过程的 logEC10 值（图

6），4 种元素对 5 个物种和 3 个微生物过程 logEC10

的预测值在 1。44~3。20之间。进一步利用 SSD模型对

4 种元素的毒性阈值进行拟合，拟合的 SSD 曲线和

HC5值如图 7 所示。结果发现，对于 V、As、Se 3 种

元素，3 种植物对其均比较敏感，处于曲线下方；微生

物过程对其敏感度一般，处于曲线中部；无脊椎动物

对其不敏感，处于曲线下方。而对于Sn，无脊椎动物对

其较为敏感，处于曲线下方，微生物过程对其不敏感，

处于曲线上方。 4种元素在酸性、中性、碱性土壤的

HC5 分别为 V： 66，78，86mg/kg； As：51，67，73mg/kg； 

Se：24，36，42mg/kg； Sn：210，220，225mg/kg。 

 

图 6  4种元素对 5个物种和 3个微生物过程在 3种土壤情

景中的 logEC10预测值 

Fig.6  Predicted logEC10 values of 4 elements for 5species and 

3 microbial processes under 3 soil scenarios 

利用公式（2）的评估因子法对 HC5 进行校正，得

出 4 种元素在 3 种土壤情景下的 PNEC，分别为

V：13，16，17mg/kg；As：10，13，15mg/kg；Se：4。9，7。2，8。4mg

/kg；Sn：42，44，45mg/kg。在欧美发达国家，针对不同用

地类型（包括居住、商业、工业、休闲娱乐等用地）

的土壤元素生态风险阈值研究已广泛开展。由于各

国和地区在制定标准时依据不同，所考虑的保护对

象、暴露途径、应用模型及参数、土壤类型等均有

所差异，因此，这些标准值之间存在显著差异
[57]

。将本

研究结果与欧美国家标准进行比较，欧洲 V，As和 Se

生态风险阈值为 7。2， 0。7和 0。1mg/kg，与本研究结果

相比偏低，这可能是由于物种选择差异或土壤性质

不同所致
[58]

；加拿大 As，Se和 Sn元素的土壤质量指

导值分别为 12，2。9 和 50mg/kg，与本研究结果相近；

澳大利亚土壤调查限值中 As，Sn 土壤调查限值分

别为 20，50mg/kg，与本研究结果相似，这可能是因为
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澳大利亚土壤调查限值考虑了植物，动物，微生物，且 使用 SSD法进行推导
[59]

。 

 

 

图 7  4种元素在 3种土壤情景中的 SSD曲线 

Fig.7  SSD curves of 4 elements under 3 soil scenarios 

 

图 8  中国土壤 4种元素生态风险分布 

Fig.8  Ecological risk distribution map of 4elements in Chinese soil 

审图号:GS(2022)1873 
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为明确我国土壤 V、As、Se和 Sn元素的风险

分布，进一步运用 SSD 模型推导出来的 PNEC 和土

壤背景值
[60]

计算出中国各省份这 4 种元素的 SEST

值（公式（3）），所得结果见图 8。其中，不同省份 Se的生

态安全阈值范围（5。0~8。6mg/kg）小于其他 3 种元素

（V： 79~114mg/kg； As：16~35mg/kg； Sn： 45~53mg/kg），

这可能是由于中国土壤中 Se 的含量和背景值普遍

偏低所致。图 8 显示，西南地区的 4 种元素生态风险

都处于低风险水平。西北地区除 Se 风险处于中风险

水平外，其余 3 种元素的生态风险也较低。东部及南

部沿海地区 As、Se 和 Sn 的生态风险较高，其中

As-SEST 值最低（生态风险最高）的省份为福建，为

16mg/kg，As-SEST 值最高（生态风险最低）的省份为

西藏 ，为 35mg/kg；Se-SEST 值最低的省份为广

东，5。2mg/kg，最高的为新疆，8。6mg/kg；Sn-SEST 值最

低的省份为安徽，45mg/kg，最高的为云南，53mg/kg。

东北及华北地区V元素生态风险较高，V-SEST值最

高的为云南，114mg/kg，最低的是黑龙江，79mg/kg。这

表明东部地区应重视 As、Sn的生态风险，南部地区

应重视 Se的生态风险，东北及华北地区应重视 V元

素生态风险。进一步将 V、As、Se和 Sn 4种元素在

各省份的背景值与生态安全阈值进行了皮尔逊相

关分析，结果表明 V、As、Se和 Sn背景值与生态安

全阈值间的决定系数R
2
分别为0。97，0。91，0。67，0。82；p

值分别为 0。001，0。001，0。01，0。002；均呈显著相关关系。

这表明元素生态安全阈值与其背景值即元素在土

壤中的含量存在相关关系，即土壤中元素含量越高

其生态安全阈值也越高。 

3  结论 

3.1  中国多种土壤的理化性质与植物、无脊椎动物

和微生物过程的 609 个毒性值数据的回归分析表明，

土壤pH值与元素毒性最为相关，其次是CEC和clay。

通过回归模型预测了我国酸性、中性、碱性土壤情

景下 8 种元素对 5 个物种和 3 个微生物过程的

logEC10值，其范围在 1。42~3。35之间。 

3.2  元素毒性与其结构特征的关系表明，元素 CR、

AW、和 AN 等与生物的 logEC10有关，其中元素的

CR与所有生物体的 logEC10显著相关（r
2
=0。70~0。98），

基于此建立了 24 个用于预测土壤中实测数据有限

元素毒性的 s-QICAR 模型（R
2
=0。68~0。96，p=0。001~ 

0。023），并利用此模型预测了 V、As、Se 和 Sn 元素

在酸性、中性、碱性 3种土壤情景下对 5 个物种和

3 个微生物过程的 logEC10值（1。44~3。20）。 

3.3  利用 SSD曲线推导了 V、As、Se和 Sn元素在

酸性、中性、碱性 3种土壤情景下的预测无效应浓

（V：13，16，17mg/kg；As：10，13，15mg/kg；Se：4。9，7。2，8。4m

g/kg；Sn：42，44，45mg/kg），并绘制了这四种元素在中

国的生态风险地图，东部地区应重视 As、Sn的生态

风险，南部地区应重视 Se的生态风险，东北及华北地

区应重视 V元素生态风险。 
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