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摘要：随着工业化、城市化的快速推进，不断涌现的新污染物给环境保护带来了全新挑战，也对人类健康构成了极大威胁。

在此背景下，人工智能技术凭借高效、精准的优势，正逐步成为解决新污染物治理问题的关键工具。本文梳理了新污染物治

理的现状及面临的主要挑战，提出了基于人工智能技术的新污染物治理框架：在筛选环节，借助深度学习、自然语言处理技

术，从海量数据中挖掘潜在的新污染物，提高筛查速度与精度；在风险评估方面，运用机器学习模型对多维数据进行整合，

构建动态评估体系，以实时量化污染物的环境行为和健康风险；在控制环节，通过人工智能技术开展智能化监测、技术优

选、动态调控，推动新污染物治理方案的持续优化与提升。进一步构建了新污染物大模型框架，用于融合多模态环境数据，

支持新污染物的识别、风险评估、治理方案优化。研究建议，构建智能化新污染物识别与监测体系、开发数据驱动的风险评

估与预测平台、优化污染治理技术与管理平台、构建知识驱动的大模型辅助决策系统，以精准推动并全面深化基于人工智能

技术的新污染物治理，为相关领域科研、行业应用、政策制定等提供参考。
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Abstract: With the rapid advancement of industrialization and urbanization, emerging pollutants has brought unprecedented 
challenges to environmental protection and posed significant threats to human health. In this context, artificial intelligence (AI), 
leveraging its efficiency and precision, is gradually becoming a critical tool for emerging pollutant governance. This study reviews the 
current status and major challenges regarding emerging pollutant governance, and proposes an AI-based framework for managing 
emerging pollutants. In the screening phase, deep learning and natural language processing technologies are utilized to identify 
potential emerging pollutants from vast amounts of data, enhancing screening speed and accuracy. In risk assessment, machine 
learning models integrate multidimensional data to construct a dynamic evaluation system that can quantitatively assess environmental 
behaviors and health risks of pollutants in real time. In the control phase, AI technology enables intelligent monitoring, optimal 
technology selection, and dynamic regulation, promoting continuous optimization of governance strategies. Furthermore, the study 
proposes a large model framework for emerging pollutants, aiming to integrate multimodal environmental data to assist in the 
identification, risk assessment, and optimization of governance strategies for emerging pollutants. Research recommendations include 

收稿日期：2025-02-03；修回日期：2025-04-16

通讯作者：*袁依格，湘江实验室副研究员，研究方向为大模型与新污染物治理；E-mail: immyyuan23@163.com

资助项目：国家自然科学基金项目(72088101)；湘江实验室项目(24XJ01003)

本刊网址：sscae.engineering.org.cn

152



中国工程科学 2025 年 第 27 卷 第 3 期

establishing an intelligent identification and monitoring system for emerging pollutants, developing a data-driven risk assessment and 
prediction platform, optimizing pollution control technology and management platforms, and building a knowledge-driven large-
model-assisted decision-making system. These efforts aim to precisely improve AI-based governance of emerging pollutants, 
providing references for scientific research, industry applications, and policy-making in related fields.
Keywords: emerging pollutants; artificial intelligence; large model; environmental protection; pollutant governance

一、前言

随着社会经济的快速发展以及工业化、城镇化

进程的加速推进，环境污染问题的复杂性和严重性

日益凸显。除传统污染物外，全球范围内不断出现

的新污染物日益成为生态环境和公众健康面临的重

要威胁，环境污染焦点已经从传统污染物扩展到了

新污染物[1]。我国“十四五”规划纲要中明确提出

要进行新污染物治理，党的二十大报告也明确了开

展新污染物治理的要求。然而，新污染物治理是一

项长期、动态且复杂的系统工程，亟需加强顶层设

计和科技支撑。

新污染物主要来源于有毒有害化学物质的生产

和使用[2,3]。我国作为世界上最大的化工产品生产和

消费国，也是生产化学品种类最丰富的国家之一，

在化学品生产、储存、运输、应用和处理过程中，

管理不当会导致有害化学物质及转化产物释放到环

境中成为新污染物[4]。新污染物的范围不仅包括新

型化学品，还涵盖生物制剂污染、纳米材料污染

等，这些物质具有不同于传统污染物的行为特性与

环境风险，进一步加剧了对生态环境和人体健康的

威胁。近年来，新污染物治理在国内受到广泛关

注。2022年5月，国务院出台了《新污染物治理行

动方案》，提出了具有中国特色的新污染物治理理

念，标志着我国新污染物治理工作全面启动，也展

现了我国在全球新污染物治理中的大国担当[5]。

2023年6月，11个部委联合发布了首批新污染物监

管清单，进一步明确了治理目标。与此同时，各省

市也陆续发布了针对本地的新污染物治理行动计

划，明确需要重点关注的污染物类型及相关行业。

全球化学品市场的年度规模已超过4万亿美元，

其中我国的市场占比约为45%。这一市场涵盖了化

妆品、农药、肥料、塑料制品、纺织品、建筑材料

及药品等多个重要领域[6]。然而，在化学品生产与

运输过程中，常伴随着潜在环境污染和健康风险，

尤其是新污染物的产生和排放。不同国家在工业结

构、使用模式和排放标准方面的差异，使某些新污

染物在全球范围内尚未得到充分关注，但它们却在

各类环境介质中普遍存在。因此，新污染物治理不

仅关乎环境保护，更直接影响到公共卫生、食品安

全、自然资源的可持续利用，乃至国家的整体

安全[7]。

当前，新污染物治理已成为我国生态环境保护

领域的核心任务。尽管在相关治理工作上已取得一

定成效，但整体依然处在初期阶段，尚未形成完善

的治理体系和路径。现阶段，我国在推进新污染物

治理的过程中面临诸多挑战：第一，现有的新污染

物治理顶层设计仍不完善，缺乏系统化政策框架，

无法有效统筹各项治理举措；第二，环境监测与评

估体系建设滞后，尚未能全面、精准地识别新污染

物的存在与危害；第三，科技创新支撑不足，严重

制约了治理技术突破和实际应用。这些问题使我国

在实现新污染物环境风险管控、落实美丽中国建设

的战略目标方面，仍存在较大差距，迫切需要提升

治理能力。

随着人工智能技术，特别是大模型技术的广泛

应用，为新污染物的治理开辟了全新的技术路

径[8~10]。人工智能技术在识别、溯源、评估、预测

以及人机交互等多个领域展现了强大的应用潜力，

推动我国新污染物治理体系向更科学、精准和系统

化的方向迈进。技术革命不仅为解决现有的治理瓶

颈提供了创新方案，更为环境治理能力的现代化注

入了强劲动力。

本文旨在深入探讨当前环境中新污染物治理现

状与面临的挑战，结合国内外的治理经验，全面分

析传统人工智能技术（如机器学习、知识图谱等）

在新污染物“筛、评、控”等治理环节逐渐发挥的

基础性应用；并结合最新的人工智能大模型特有的

参数规模优势、跨模态学习和复杂决策能力，深入

探讨大模型对新污染物多维度分析、复杂规律挖掘

及智能决策的深度赋能。同时，结合我国现行的新

污染物防控政策与实践，提出切实可行的新污染物

治理策略，力图为我国的新污染物治理工作提供借

鉴与参考。
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二、新污染物治理的现状

（一）新污染物的定义和特征

与传统污染物不同，新污染物是指那些在环境

中出现时间较短、尚未被广泛认识或尚未被有效监

管，对环境和人类健康构成潜在风险的化学物质[2]。

近年来，全球性化学品环境污染导致的健康问题日

益严重，已成为政府、学术界及公众关注的焦点。

当前对新污染物的定义尚未统一，但其内涵可从

两个维度理解：一是“污染物”属性，意味着新

污染物是人类活动的产物，且能对环境和健康造

成危害；二是“新”特征，既指新出现或具有区

别传统污染物的新特征，如溴化阻燃剂、汽油添

加剂、药品和个人护理产品等。当前国际上广泛

关注的新污染物包括持久性有机污染物（POPs）、

内分泌干扰物（EDCs）、抗生素（ABX）、微塑料

（MPs）[5]四类，表 1为常见新污染物种类及代表性

物质。

POPs是一类在自然环境中极难降解的有毒化

学物质，通过空气、水以及食物链传递，广泛分布

于全球各地[11]。POPs不仅会对生态系统构成长期威

胁，而且会对人类健康，特别是对孕妇和儿童影响

尤为严重。例如，二噁英作为典型的 POPs 之一，

通常在燃烧工业废弃物时生成，并在环境中难以消

除，并逐渐累积。大量研究揭示，二噁英的环境暴

露与癌症、免疫系统受损及生殖功能障碍有着密切

联系。联合国环境规划署（UNEP）的数据显示，

每年全球大约有100万人因接触POPs而面临健康风

险。《斯德哥尔摩公约》是全球首个应对POPs的国

际性法律框架，致力于减少并最终消除这些有害物

质的排放。

EDCs 最早由美国环境保护署于 1996 年提出，

指一类能够干扰人体内天然激素功能的外源性化学

物质，会影响激素的合成、分泌、运输、结合、作

用甚至代谢过程[12]。双酚 A 是最为人熟知的一种

EDCs，广泛存在于塑料制品、食品包装材料及化妆

品中。大量研究显示，暴露于双酚A的环境中可能

与不孕症、儿童发育障碍以及多种癌症（如乳腺癌

和前列腺癌）之间存在关联。据世界卫生组织估计，

全球大约20%的不孕症病例与内分泌干扰物的暴露

有关。此外，这些物质还对野生动物造成极大威胁，

尤其是在水生生态系统中，如性别比例失衡等问题

在鱼类中愈发显著。

ABX是一类能够抑制或杀死细菌的药物，通常

用于治疗细菌感染。ABX滥用已经成为全球公共卫

生领域亟待解决的难题之一，不仅会增强细菌耐药

性，还会扰乱人体微生物群落结构，进一步加大感

染风险。ABX残留通过污水进入环境，加剧了耐药

表1　新污染种类及代表性物质

种类

POPs

EDCs

ABX

MPs

二级分类

有机氯杀虫剂

工业化学品

非故意生产的副产物

天然雌激素

植物性雌激素

人工合成雌激素

真菌性雌激素

多肽类

四环素类

大环内酯类

含磷多糖类

聚醚类抗生类

氨基苷类

内酰胺类

初生微塑料

次生微塑料

代表物质

滴滴涕、艾氏剂、氯丹

多氯联苯、六氯苯

二噁英、呋喃

雌二醇、雌三醇、雌酮

异黄酮类、木酚素类、黄豆素类

17α-乙炔基雌二醇、己烷雌酚、炔雌醚

玉米赤霉烯酮

杆菌肽锌、黏杆菌素、维吉尼亚霉素、硫肽霉素、持久霉素

四环素、土霉素和金霉素

泰乐菌素、北里霉素、红霉素、螺旋霉素

黄霉素和大碳霉素

莫能菌素、盐霉素、拉沙里霉素和马杜霉素

新霉素、壮观霉素、安普霉素、越霉素A、潮霉素B

青霉素、头孢菌素

化妆品等含有的微塑料颗粒、作为工业原料的塑料颗粒和树脂颗粒

大型塑料垃圾经过物理、化学和生物过程造成分裂或体积减小而形成的塑料颗粒
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基因的传播速度。此外，ABX的滥用也可能通过食

物链传递到人类。例如，在农业养殖中滥用抗生

素，可能导致耐药菌通过肉类和乳制品进入人类食

物中。

MPs通常指直径小于 5 mm的塑料颗粒，广泛

分布于海洋、土壤和空气中[13]。MPs可通过食物链

进入人体，从而对人类健康构成日益严重的威胁。

大量研究揭示，MPs不仅能携带一系列有毒化学物

质（如邻苯二甲酸酯），更有可能在进入人体后释

放这些物质，引发一系列生理反应，如炎症、氧化

应激以及内分泌系统的紊乱[14]。根据UNEP的最新

报告，全球每年约有8×106 t塑料垃圾进入海洋，其

中MPs所占比例高达12%。值得关注的是，MPs并

不局限于海洋，还通过空气快速传播，甚至在世界

最偏远的地区也造成了MPs污染。例如，喜马拉雅

山脉正面临着前所未有的MPs污染问题[15]。

新污染物通常具有 3个显著特点：一是环境持

久性（Persistence，P），通常在自然界中难以降解，

长期存在；二是生物累积性（Bioaccumulation，B），

广泛分布于环境中，且性状稳定，可通过食物链在

生物体内累积；三是毒性（Toxicity，T），对健康

构成明显威胁。以上3个属性统称为PBT特性，是

评估环境风险大小，判断新污染物的重要参考[16]。

由于部分新污染物在环境介质中具有快速迁移的特

点，具有迁移性（Mobility，M）的PMT化学品也

成为当前关注的焦点。从管理角度看，由于技术限

制和关注度较低，大部分新污染物通常缺乏明确的

法律法规加以规范或尚未纳入有效监管。

（二）新污染物治理进展

近年来，新污染物的环境释放量显著增加，

对生态系统和人类健康构成严重威胁。这些物质

的广泛分布和复杂特性使治理工作面临巨大困难。

为应对这一全球性环境挑战，各国政府与国际组

织纷纷采取行动，部分发达国家将全生命周期管

理、重点管理、优先管理、降低环境和健康风险、

污染者付费、绿色设计和替代等作为化学品管理

的重要原则，构建了立法健全、方法科学、方式

多样的管理机制。例如，美国的《有毒物质控制

法》，作为覆盖全生命周期化学品管理的核心法

规，通过风险评估、清单管理和使用限制等机制，

为包括新污染物在内的化学物质管控提供了法律

基础[17]；欧盟制定了《化学品注册、评估、许可

和限制法案》，系统管理所有化学物质的环境风险，

其框架中的高关注物质识别机制和动态更新清单，

同样适用于新污染物的优先管控，通过清单管理、

排放转移登记、贴标和进出口授权等制度有效地管

控有毒有害化学物质，降低环境风险[18]；日本紧跟

国际管理发展趋势，修订了《化学物质审查与生产

管理法》，随之建立的污染物排放和转移登记制度

以及化学物质风险评估和管控制度成为有毒有害化

学物质管理的核心机制[19]。

我国自《新污染物治理行动方案》实施以来，

生态环境部与相关部门以及地方政府紧密协作，全

面落实国家对新污染物治理的战略部署，建立并完

善工作推进机制，不断推动法规与制度的完善；开

展了全国范围的化学物质环境信息普查，重点防控

可能引发的重大环境风险。2024年 10月，生态环

境部印发《化学物质环境风险评估与管控技术标准

体系框架（2024年版）》，旨在通过体系化管控降

低化学物质对环境和人体健康的长期危害。同时，

新污染物治理科技支撑力量不断增强，逐步搭建起

新污染物治理体系，当前各项举措已取得一定成

效[20]。尽管如此，新污染物治理任务面临的挑战依

然巨大：新污染物种类繁多，监测、识别、评估和

治理技术尚处于发展阶段，难以精准把握其在环境

中的浓度和分布；传统治理措施费用高昂，尤其是

在源头控制和末端治理环节，依然缺乏行之有效的

科技支撑。更为复杂的是，国际关于新污染物治理

的标准和合作机制尚未达成一致，这种分歧制约了

全球范围内的协同治理进程。人工智能技术不断迭

代，在应对新污染物问题方面的应用潜力正日益显

现。人工智能技术能够高效地处理海量环境数据，

迅速识别新污染物排放来源、环境风险和迁移路

径，进而为定向治理提供更加精准的科学依据。

三、人工智能技术赋能新污染物“筛、

评、控”

新污染物“筛、评、控”指通过科学手段筛选

并识别潜在的有害污染物，评估其环境与健康风

险，并管控生产使用及排放的全过程，旨在通过有

效治理防范新污染物危害。近年来，人工智能技术

在新污染物治理领域的应用显著提升了新污染物的
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治理能力，并逐渐应用于新污染物高通量识别、环

境归趋预测、复合暴露风险评估等方面。通过整合

机器学习、深度学习和数据挖掘等技术，能有效解

析复杂污染物的化学性质和污染特征，实现新污染

物筛选、溯源与风险预测。值得注意的是，随着人

工智能大模型的兴起和广泛应用，大语言模型和视

觉大模型（如Vision Transformer）已开始赋能环境

数据库智能挖掘与新污染物治理。多模态大模型的

发展展现出突破性潜力，能够有效整合文本、光

谱、质谱和分子结构数据，辅助解决新污染物

“筛、评、控”等治理难题。

（一）基于人工智能技术的新污染物治理流程

人工智能技术通过模拟、延伸和扩展人类智

能，构建能够自主感知、学习、推理和决策的智能

系统。核心目标是使机器具备类似人类的思维能

力，完成传统上依赖人类智力的复杂任务。人工智

能算法包括监督学习、无监督学习以及强化学习，

常用的监督学习算法包括线性回归、逻辑回归、决

策树、支持向量机、随机森林、k-近邻算法、梯度

提升、朴素贝叶斯等，常用的无监督学习算法有K

均值、主成分分析、奇异值分解等。其中深度学习

的神经网络结构搜索和生成对抗网络正推动新污染

物复杂任务性能的提升。

新污染物问题下人工智能建模过程通常包含以

下几个关键阶段：首先，进行新污染物数据获取与

清洗，收集海量多源新污染物数据，并去除重复、

低质量内容，统一格式；其次，通过特征工程从数

据中提取有效特征，并根据任务需求选择算法训

练；再利用高性能计算资源训练人工智能模型，通

过L1/L2正则化、剪枝等技术防止模型过拟合；最

后，进行模型部署，通过压缩、量化和蒸馏等技术

优化模型效率，将其集成到实际应用中处理用户请

求。整个过程需结合评估指标（如准确率、召回

率）持续迭代优化。

在新污染物的治理过程中，构建智能化治理流

程是提升环境管理效率的关键。基于人工智能技术

的治理体系通过多环节的紧密衔接，涵盖从数据多

源收集到深入探索，还涉及数据预处理、模型构建

与验证以及结果的解释和实际应用等全过程，确保

治理过程精准高效。通过整合多元化的数据源和先

进的人工智能模型，为新污染物的快速识别、精准

溯源、风险评估和治理策略优化提供了新的且系统

的解决方案。图1为基于人工智能技术的新污染物

治理流程。

首先，设计并搭建多源异构的数据采集与处

理平台。整合遥感、地面监测、实验室分析及公

共健康等多维度、多来源的环境数据。其次，构

建新污染物环境行为模型。结合深度学习与传统

机器学习方法，通过智能分析和建模来深入探索

污染物的环境行为（如迁移转化、生物富集等）。

开发一个功能完善的新污染物决策支持系统，为

新污染物治理提供了科学化决策依据。最后，建

立模型优化与更新机制，确保治理流程的持续优

化和适应性。定期更新模型参数和结构，不断集

成最新的监测技术和治理方法，并开发自动化模

型更新工具，确保治理流程能够适应新污染物治

理动态需求。

通过以上流程构建一个智能化的新污染物治理

体系，为新污染物的精准识别、风险评估和科学治

理提供强有力的技术支持。该治理流程能够有效应

对现有新污染物的治理需求，快速响应新污染物种

类的出现和技术进步，为实现环境的可持续发展提

供了重要技术保障。以下从“筛”“评”“控”3个

方面进一步阐述人工智能技术在新污染物治理中的

应用。

（二）“筛”：动态筛查与智能识别，聚焦新污染物

源头管控

新污染物的治理重在源头管控，核心任务是筛

查有害化学物质，提前锁定潜在新污染物。新污染

物的筛选与精准识别是环境治理体系中的首要环

节，会直接影响到后续的风险评估和污染控制[21]。

传统的污染物治理方法常依赖人工经验判断和标准

化检测手段，这些方法在应对新污染物时，常常表

现出很大的局限性。新污染物种类繁多、结构复

杂，且许多机理尚未被充分了解，传统分析方法难

以满足快速响应和高通量筛查的需求，容易忽视潜

在风险[22]。人工智能技术可以实现强大的数据处理

与模式识别，为新污染物的识别提供了有效的解决

方案。尤其是在环境大数据积累、算力能力提升和

算法不断优化的背景下，人工智能技术在环境监

测、识别和筛查中的应用取得了显著进展[23]。新污

染物的算法识别通常以分子描述符、分子指纹或分
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子图作为数据输入，通过简化分子线性输入规范码

作为表示形式，使用定量构效关系模型、分子模

拟、多模态数据建模、神经网络等方法来模拟和预

测新污染物关键属性。

人工智能技术能够实现新污染物复杂数据分析

和高效模式识别。从海量污染物的化学成分、物理

化学性质及环境反应等多维度数据中，挖掘出隐藏

规律，捕捉传统方法难以察觉的微小变化[24]。例

如，深度学习模型能巧妙地将毒理学数据与环境行

为信息联系起来，深入揭示不同污染物对生态系统

的潜在危害。此外，结合强大的化学数据库与文献

资源，通过自然语言处理技术提取相关信息，从而

为污染物的精准识别提供更加扎实的理论基础[25]。

在新污染物的识别中，不仅依赖传统的监督学习方

法，还能通过无监督学习方法探索未知的污染物。

无监督学习算法通过自动识别非结构化数据中的潜

在模式，从而为应对突发且不确定的污染物提供了

重要支持[26]。借助新污染物实时监测系统的数据自

学习与动态优化，不断完善识别模型，从而提高对

新污染物的识别精度。结合污染物的物理化学特

性、分子结构以及PBT等关键特征，基于多模态数

据的深度学习方法可有效判断目标物质是否为新污

染物及其分类，揭示其在环境中的迁移规律，进而

为污染源溯源、环境监控和决策提供理论支撑。通

过跨学科的合作与技术创新，人工智能技术在新污

染物的精准识别与治理方面具有巨大的潜力，能为

新污染物源头管控提供坚实的技术保障。例如，有

研究通过收集来自农业径流、源头水、牲畜粪便、

城市径流和市政废水等 5 种污染源的样本（共

51个），并利用高分辨率质谱进行非靶向化学分析，

检测数千种化学特征，并使用人工智能模型构建非

靶向化学数据的定量分析框架，通过特征选择算法

提取关键化学指纹，实现污染源的高灵敏度识别与

定量解析，通过化学指纹识别污染源类型，模型的

准确率达到92%以上，为污染物溯源和管控提供了

重要参考[27]。

（三）“评”：数据驱动风险评估模型，强化新污染

物过程控制

新污染物风险评估是环境管理决策中的关键环

节，包括环境风险评估和健康风险评估，其核心在

于准确预测新污染物对生态系统和人类健康可能造

图1　基于人工智能技术的新污染物治理流程
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成的潜在影响[28]。人工智能技术的引入为新污染物

风险评估带来了新的思路。通过机器学习算法并结

合计算化学、生物信息学和计算毒理学原理，从海

量的环境监测数据、公开数据库（如 PubChem、

ChemSpider、NORMAN、Tox21等）和流行病学研

究中提取关键特征，建立化学物质结构和性质预测

模型，挖掘污染物毒性效应与环境暴露水平之间的

定量关系。通过这种数据驱动的方法可以提高新污

染物风险评估效率，实现污染物环境暴露水平、危

害性和潜在风险预测，为新污染物环境风险管理提

供科学依据[29,30]。

新污染物浓度预测能辅助评估危害趋势，通过

整合多源数据与深度学习模型，提供更准确的预测

数据。污染物浓度的变化不仅受环境因素的影响，

还与人类活动的多样性息息相关，其时空分布呈现

出显著的非线性特征。传统统计模型难以准确捕捉

这些复杂的变化趋势。相比之下，基于长短期记忆

网络、门控循环单元、卷积神经网络和Transformer

等架构的综合使用，能够深入挖掘污染物浓度的历

史演变规律，并有效预测其未来趋势。当与地理信

息系统结合时，可以实现更精确的空间预测，从而

为区域环境管理和政策制定提供更加科学的

支持[29,30]。

在风险评估领域，人工智能技术能够根据不

同场景需求量身定制评估方案。环境特征、人口

结构和经济活动的区域差异使传统的评估方法难

以适应特定场景的复杂性。而通过人工智能自适

应学习方法，能够根据具体地区的独特情况，灵

活调整风险评估模型、确保评估结果准确性并形

成个性化治理方案，打破传统“一刀切”的评估

框架，提升评估的科学性和应用价值。例如，在

工业密集区，着重评估特定化学物质的累积效应；

而在农业区，则能更好地识别农药残留对土壤与

水源的潜在威胁。

人工智能技术推动风险评估从传统的静态分析

向动态感知的评估体系发展，从单一的普适模型逐

步过渡到更具个性化的场景评估。随着算法精度持

续提升和数据资源不断扩展。未来可进一步结合污

染物特性、环境介质参数与生态效应之间的复杂关

系，推动智能化环境风险管理系统的构建与实际应

用，为全球环境治理提供具有前瞻性的创新解决

方案。

（四）“控”：挖掘治理技术与协同治理，优化新污

染物末端减排效能

新污染物种类繁多、性质复杂、存在潜在危

害，对治理技术的精确性、反应速度和执行效率要

求达到新高度[31]。尽管传统治理方法在一定程度上

有所应用，但其局限性日益凸显。在这种背景下，

人工智能技术凭借强大的数据处理能力、智能化决

策支持以及高效的模式识别，已成为提升治理效

率、应对复杂环境问题的重要工具[32]。

人工智能技术在新污染物监测和预警中具有独

特优势，尤其是在处理海量环境数据和实时处理能

力方面。通过机器学习、深度学习等算法，能够快

速从多源环境监测数据中提取有效特征，识别污染

源头及其扩散趋势，并能在污染物浓度尚未达到危

险阈值时提前预警[32]。例如，在污染物监测中，整

合来自不同传感器的数据，通过精确分析污染物的

时空特征，快速识别污染源及其扩散路径[33]。

人工智能技术在新污染物治理动态决策和技术

优化方面展现出独特优势[34,35]。通过实时监测系统

和高效算法模型，人工智能技术不仅能够精准分析

当前的环境状况，还能灵活调整治理措施中的各项

参数。例如，在水处理领域，结合实时水质在线监

测数据，能够动态调整关键工艺参数（如投药量、

过滤速度等），从而实现高效、精准的污染物去除。

在大气污染治理中，通过整合气象数据、排放源信

息以及污染物的浓度分布，智能调节空气净化装置

的运行模式，实现能效与治理效果的最佳平衡[36]。

人工智能技术的另一个显著优势是具备全过程

追踪与优化能力。针对新污染物排放全流程，通过

预测和溯源模型，模拟污染物的扩散趋势，及时识

别潜在风险并采取相应防范措施，从而减少新污染

物的累积效应，防止进一步扩散。例如，基于长期

的环境监测数据能够预测未来污染风险，并根据预

测结果提供针对性防控建议。这种从被动响应转向

主动干预的技术转变，是传统污染治理方法难以实

现的[37]。

四、人工智能大模型赋能新污染物“筛、

评、控”

传统新污染物治理在面对复杂且不断变化的新

污染物时，常显不足。随着人工智能技术的进步，
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特别是大模型在垂直领域的不断应用，提供了新污

染物筛查、评估和控制的创新解决方案[38]。作为人

工智能和环境科学的前沿领域，新污染物大模型通

过整合高效算法与海量环境数据，正在推动新污染

物治理策略向更高阶段发展。

大模型在新污染物治理中的应用不仅推动治理

技术从单任务向多任务协同转型，更通过知识嵌入

机制实现领域专家经验的数字化融合，同时借助注

意力机制强化对复杂环境数据中长期依赖关系的捕

捉，从而提升新污染物预测的时空精度。这一变化

不仅体现在模型规模的升级，更在于模型能力的提

升及其在治理流程中的广泛适用。大模型探索新型

功能材料，可为污染物治理提供分子级解决方案。

为此，本研究从新污染物治理的全流程视角出发，

回顾了传统人工智能模型到大模型的演变，构建了

新污染物大模型应用架构，并探讨其在新污染物治

理中的实际应用及发展潜力。图2为新污染物大模

型应用架构图。

随着 DeepSeek、ChatGPT、LLaMA 等大模型

的快速发展和工程应用，特别是DeepSeek-R1等开

源推理模型的普及，国产自主可控大模型在推理能

力方面大幅度增强，能够更清晰地理解和运用模型

图2　新污染物大模型应用架构图
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的决策过程，在新污染物治理中的应用潜力逐渐显

现。大模型通过在大规模多源数据上进行预训练和

微调，具备强大的语义理解、知识推理和多任务处

理能力，可以贯穿新污染物治理的全流程，提供端

到端智能化支持。

大模型在多任务和多模态处理方面的强大能

力，为新污染物治理开辟了全新的思路。例如，通

过大模型生成、修改和优化分子结构，设计具有特

定电子结构的分子，探索新型功能材料，为污染物

治理提供分子级解决方案[39]。预测无机化合物的可

合成性及前体选择，加速污染物处理材料的开

发[40]。追踪污染物在工业流程中的来源及环境影

响。结合检索增强生成技术提升数据匹配精度，助

力污染物全生命周期管理[41]。大模型能够通过集成

多维度的数据，如污染物的化学性质、环境因素、

暴露数据等，开展精准风险评估，为治理技术的选

择提供定向建议。更为关键的是，大模型借助持续

学习和动态更新机制，能够实时反馈治理效果，并

根据环境条件的变化灵活调整治理策略。

新污染物大模型在污染治理中的应用过程可分

为筛选、评估和控制3个阶段，其工作原理基于大

模型对海量环境数据的处理和分析能力。① 在筛选

阶段，新污染物大模型通过整合物质化学结构、环

境行为和毒性特征等多维度数据，综合运用生成对

抗网络、图神经网络、知识图谱和检索增强生成等

技术，实现对潜在污染物的快速识别，预测潜在污

染物的分子结构特征，并预测其环境行为和毒性特

征，从而在海量化学物质中筛选出具有潜在危害的

新污染物。② 在评估阶段，针对新污染物的复杂

性，集成新污染物大模型建立综合评估框架，融合

污染物的物理化学性质、环境行为、生态毒理学影

响以及人类健康风险数据，精确获取影响污染物行

为的核心因素，并预测其在不同环境介质中的迁

移、转化与降解效果。大模型在揭示复杂非线性关

系和处理大规模高维数据方面具有强大优势，帮助

准确预测污染物可能带来的毒性效应。此外，结合

蒙特卡罗模拟与贝叶斯网络等技术量化评估中的不

确定性，识别出最具影响力的因素，从而提升评估

结果的可信度与精准度。③ 在控制阶段，新污染物

大模型能够优化现有的治理技术，融合智能化管理

系统与政策支持，推动污染控制从粗放式向精细

化、高效化转变，实现实时调整污染治理的参数，

精确预测设备维护需求，并推动新型治理技术研

发，实现对污染源的精准、动态调控。同时，新污

染物大模型还为评估各种治理措施的有效性提供参

考，帮助政策制定者制定科学的治理决策。

五、人工智能技术驱动下我国新污染物治理

的思路与对策

（一）构建智能化新污染物识别与监测体系，提升

源头防控能力

人工智能技术应用在新污染物治理中的首要任

务是构建智能化识别与监测体系，以实现对新污染

物的精准识别与实时监测。通过整合多源异构数据，

包括遥感数据、地面监测数据和实验室分析数据等，

利用深度学习算法，构建智能化识别模型，快速识

别新污染物的化学结构、环境行为及毒性特征。同

时，智能化监测系统能够实时采集环境数据，形成

新污染物监测数据库，结合气象、水文等环境参数，

辅助动态分析新污染物的浓度分布和迁移路径，实

现污染源的精准定位和污染事件的预警预报。新污

染物识别与监测体系不仅能够提高新污染物识别的

准确性和效率，还为源头防控提供科学依据，有效

降低新污染物带来的进一步环境风险。

（二）开发数据驱动的风险评估与预测平台，强化

过程控制能力

在新污染物治理过程中，通过人工智能技术开

发数据驱动的风险评估和预测平台，增强过程控制

的精准度与灵活性。借助对物质化学性质、环境行

为、生态毒理学以及人类健康影响等多个维度的数

据整合，结合机器学习算法构建风险评估模型，实

现精准预测污染物在不同环境中迁移、转化和降解

的路径。此外，通过时序分析模型和位置信息，揭

示新污染物浓度的历史变化和未来趋势，为污染控

制提供更加坚实的科学依据。利用蒙特卡罗模拟与

贝叶斯网络等方法，量化评估结果中的不确定性，

并识别出影响最为显著的关键因素，从而大幅提升

评估结果的可靠性。

（三）优化污染治理技术与管理平台，提升末端减

排效能

将人工智能技术应用在污染治理管理平台中，
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能够显著提升末端减排的效果。通过整合实时监测

数据与算法模型，实现动态调整治理措施的关键参

数，确保新污染物高效去除。如在水处理领域，实

时水质监测数据与水处理工艺中的参数调整相结

合，可以优化污染物去除效率。此外，智能化监测

系统通过实时采集环境数据，实现对污染源的精准

控制，并能够评估不同治理措施的成效，为政策决

策提供科学支持。通过构建智能化治理平台提高治

理效率和精确度，也为末端治理工作提供了数据

支撑。

（四）构建知识驱动的大模型辅助决策系统，推动

治理能力现代化

大模型技术在新污染物治理中的应用，能够有

效推动新污染物治理能力现代化。通过整合化学知

识图谱、物质的物理化学性质和环境科学知识构建

新污染物大模型，辅助新污染物特征识别并提取其

核心特征，如毒性、生物积累性和环境迁移能力

等。基于自然语言处理技术的文本数据处理功能，

可以从大量文献和知识库中提取新污染物相关信

息，为新污染物识别、溯源、评估和技术优选提供

理论支持。此外，大模型整合多维污染物数据，辅

助生成个性化的治理方案，如生成污染源控制方案

和技术优选等。基于新污染物领域知识驱动的大模

型能够提升治理过程的智能化水平，也为治理形成

可靠的决策建议，有效降低新污染物带来的环境

风险。

六、结语

新污染物治理已成为我国生态环境保护的重要

任务，新污染物具有环境持久性、生物累积性和毒

性等复杂特性，对生态环境和公众健康构成严重威

胁。我国通过制定《新污染物治理行动方案》等政

策，逐步完善监测体系和法规制度，逐渐建立起具

有中国特色的新污染物治理体系。然而，现阶段仍

面临制度设计不完善、监测技术精准度不足及科技

创新支撑薄弱等挑战。人工智能技术的深度融合为

新污染物治理开辟了新路径：通过多源数据驱动的

动态筛查与智能识别技术，提升污染源头的精准管

控能力；基于深度学习的风险评估模型，实现污染

行为的动态预测与场景化评估；大模型技术的集成

应用正推动治理流程的智能化升级，向多任务协同

转型。尽管如此，人工智能技术在新污染物治理中

的应用仍受限于数据质量、算法可解释性、多源数

据整合等技术瓶颈，并且在模型泛化能力和决策透

明度等方面面临挑战。

为推进新污染物治理向智能化、精准化和系统

化方向迈进，未来应聚焦基础理论与应用实践深度

融合，解决当前治理瓶颈，并拓展跨学科创新路

径。在基础研究层面，需深入探索新污染物多模态

数据表征，解决小样本条件下迁移学习适应性难

题；同时，突破现有黑箱模型在污染物归因分析中

解释性瓶颈，发展融合新污染物先验知识的可解释

神经网络架构。在技术应用层面，关注边缘计算与

物联网技术的集成，实现分布式监测节点的轻量化

智能分析，并通过联邦学习框架解决“数据孤岛”

问题，构建跨区域协同治理的算力支撑体系。此

外，需强化人工智能与绿色化学的交叉研究，优化

污染处理工艺的动态响应机制。在治理范式层面，

建立“数据 ‒ 模型 ‒ 决策”的闭环验证系统，关注

人工智能技术嵌入环境治理的制度化路径，包括人

机协同决策的权责分配模型以及全球化背景下污染

物协同治理的智能合约设计。通过推动“产学研”

协同创新，实现基础研究、技术应用与治理范式的

良性互动，最终形成兼具科学性与实践性的智能治

理体系。
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