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基于地下水污染风险的优先控制活性药物成分识别

王子涵 1，吕慧茹 1，吴林 1,2,3,4，刘中培 1,2,3，李亚松 4
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质研究所，福建省水循环与生态地质过程重点实验室，福建厦门 361021)

摘要:【目的】对淋溶迁移过程中具有高地下水污染风险的活性药物成分（APIs）进行识别，并对其在不

同 pH条件下的迁移潜力进行评估。【方法】综合采用地下水污染指数（GUS）法、淋溶性控制指数（LIX）
法、全球淋溶性指数（GLI）法三种淋溶迁移性评价方法构建评分体系，预测和评价了 59种具有不同解

离性质的 APIs在 pH5.0、7.0、9.0条件下通过淋溶迁移引起的地下水污染风险，识别出需要优先控制的

APIs。【结果】pH降低会增强 APIs的淋溶迁移性，在 pH5.0、7.0、9.0的条件下分别有 30%、25%、17%
的 APIs被识别为高地下水污染风险。环丙沙星、恩诺沙星、林可霉素、土霉素、氟康唑、二甲双胍、阿

替洛尔、西咪替丁八种药物在三种评价方法下均具有高地下水污染风险，需要优先控制。吸附性和疏水

性差异是同类 APIs评估结果分异的主因。高风险 APIs在地下水中的检出率也更高，表明评价结果具有

一定的合理性。【结论】研究所建立的地下水系统 APIs污染风险评价方法，弥补了传统方法在预测不同

解离性质 APIs环境迁移行为方面的不足，可为水体中新污染物的精准识别与优先管控提供更为科学、有

效的技术支撑与决策依据。
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活 性 药 物 成 分 （ Active Pharmaceutical
Ingredients,APIs）已被纳入环境监管体系，但其

仍可能在生产、使用和处置过程中被人为排放到

自然环境中[1]。APIs在多种环境介质中普遍存在，

包括污水处理厂[2,3]、垃圾填埋场[4]、垃圾焚烧厂
[5-7]、地表水[5,8-10]、沉积物[10,11]、土壤[12]、地下水
[13]甚至饮用水[14]。其残留物及代谢产物不仅会通

过废水处理厂排放以及垃圾填埋场渗滤等多种途

径迁移扩散[15]，还可能通过淋溶迁移过程进入地

下水系统并造成污染风险[16]，但其影响尚未被充

分探究[17]。根据研究表明，APIs在地下环境中的

归宿和迁移行为主要受其理化性质、污染源和环

境条件的综合影响[18]。此外，APIs的持续排放不

仅会对地下水系统造成不利影响，还可能对人体

健康构成潜在威胁[19]。

当前，地下水污染已成为水资源管理部门必

须面临的重大问题之一[20]，地下水环境中有机污

染物的调查与生态风险评估也成为国内外环境科

学领域的研究热点[21]。近年来，中国相继实施大

气、水、土壤污染防治三大行动计划，在常规污

染物控制方面取得显著成效，但许多 APIs尚未被

纳入环境管理且未能有效管理，特别是针对地下

水中 APIs的调查研究极为有限。面对如此庞杂的

污染物种类，若对每种污染物均实施全面监测与

治理，不仅需要耗费巨大的资源与人力成本，且

在实践层面难以实现，因此识别优先控制 APIs
至关重要。

APIs 通常具有不同的解离性质，不同价态

（分子态、阴离子态、阳离子态和兼性离子态）

的 APIs 在环境介质上的吸附能力存在很大差异



[22]。同时，85%的已鉴定有机污染物在天然 pH
条件下以离子态的形式存在[23]，且环境介质的 pH
值可影响 APIs的价态分布，进而影响 APIs在环

境中的吸附能力及对地下水污染的风险[24]。李煜

婷等基于污染物的健康危害性及环境效应双重评

估准则，采用综合评分法对各评价指标定量迭代

计算，获得了地下水优控污染物名单[25]。黄福杨

等基于抗生素的持久性、暴露及生物毒性等评估

标准，采用综合评估方法，对 105种候选抗生素

进行了系统分析，得到了优先控制抗生素清单[26]。

然而，对于不同 pH环境条件下具有高地下水污

染风险的 APIs的识别研究仍显不足。因此，迫切

需要采用更加科学高效的方法来研究不同环境

pH条件下解离性质各异的 APIs对地下水系统构

成的污染风险，识别出高地下水污染风险的 APIs。
本研究针对地下水系统中普遍检出的 59 种

APIs，结合目前学术界广泛应用的地下水污染指

数（Groundwater Ubiquity Score，GUS）法、淋溶

性控制指数（Leaching Index，LIX）法、全球淋

溶性指数（Global Leaching Index，GLI）法 3种
方法构建评分体系，分析其在不同 pH条件下（5.0、
7.0、9.0）的淋溶迁移行为，评估其对地下水的污

染风险。基于风险评估结果识别出需优先控制的

APIs，为水环境保护和新污染物风险管控提供科

学依据。

1 评价目标与方法

1.1 典型活性药物成分（APIs）的选取

基于对国内外相关文献的系统梳理，本研究

选取地下水系统中普遍检出的抗生素类、血糖调

节剂类、非甾体抗炎药、抗抑郁类、抗癫痫类、

抗组胺药等 15类 59种 APIs[1]作为目标污染物，

如图 1（a）所示。

图 1 本研究选取的 APIs分类和编号与优先控制 APIs识别方法

Fig 1 Classification and numbering of selected APIs and priority control APIs identification method
1.2 APIs 的淋溶迁移性评价方法及优先级指标

得分构成

如图 1（b）所示，本研究综合采用目前国内

外 学 术 界 广 泛 选 取 的 地 下 水 污 染 指 数

（Groundwater Ubiquity Score，GUS）法[27,28]、淋

溶性控制指数（Leaching Index，LIX）法[27]、全

球淋溶性指数（Global Leaching Index，GLI）法[27]

三种评价方法对 APIs 在地下介质中的淋溶迁移

性进行分析。

GUS 的计算综合反映了影响 APIs 在沉积物



和含水层中的吸附和降解作用，因此能够合理表

示 APIs 在地下系统中的淋溶迁移性及相应的地

下水污染风险。其分级标准为：GUS>2.8时，淋

溶迁移性高，地下水污染风险也高[24]；1.8≤GUS
≤2.8时，淋溶迁移性中等，地下水污染风险中等；

GUS<1.8时，淋溶迁移性低，地下水污染风险也

低。

GUS计算公式如下[27,28]：

GUS=lgT1/2(4-lgKOC) (1)
式中:KOC为有机碳-水分配系数;T1/2为 APIs 在沉

积物中的半衰期。

LIX 综合反映了影响 APIs 在土壤和地下水

中的溶解和迁移过程的主要因素，因此能够合理

地表示污染物在地下水系统中的溶解性及其相应

的淋溶迁移性。其分级标准为：LIX=1时，淋溶

迁移性高，地下水污染风险也高；0.1≤LIX＜1.0
时，淋溶迁移性中等，地下水污染风险中等；0.0
≤LIX＜0.1时，淋溶迁移性低，地下水污染风险

也低；LIX=0.0时，不淋溶，无地下水污染风险。

LIX的计算公式如下[27]：

LIX=exp(-0.693/T1/2KOC) (2)
式中:KOC为有机碳-水分配系数;T1/2为 APIs 在沉

积物中的半衰期。

GLI 综合考虑了全球范围内不同环境条件下

的 APIs淋溶行为，能够更全面地评估污染物在全

球尺度下的淋溶迁移性及相应的环境风险。其分级

标准为：GLI>1时，淋溶迁移性高，地下水污染风

险也高；-0.5≤GLI≤1时，淋溶迁移性中等，地下

水污染风险中等；GLI<-0.5时，淋溶迁移性低，地

下水污染风险也低。

GLI的计算公式如下[27]：

GLI=0.579LIN+0.558GUS+0.595M.LEACH (3)
LIN=-0.531lgKOC+0.518lgSW-0.495lgKOC

-0.023lgVP-0.452lgKH (4)
M.LEACH=SWT1/2/KOC (5)

式中:SW为水溶性(mg/L);VP为蒸气压(mmHg);KH为

亨利常数;LIN、M.LEACH为淋溶指数，数值越小，

渗流潜力越小。

由于这 3 种评价方法采用了不同的参数，且

GUS 侧重于吸附和降解过程，LIX 侧重于溶解性

和局部尺度的迁移行为，GLI则综合考虑了全球范

围内的环境变量，综合考虑到这三种方法的差异，

为了更加准确地评估 APIs在地下介质中的淋溶迁

移性，因此本研究采用 Sj得分来评估 APIs的优先

级，先通过公式计算 Sj-GUS、Sj-LIX 和 Sj-GLI，
再将 Sj-GUS、Sj-LIX 和 Sj-GLI参数以相同权重使

用以下公式计算得出 Sj得分[8,26]：

Sj-GUS=
GUSj−GUSmin

GUSmax−GUSmin
(6)

Sj-LIX=
LIXj−LIXmin

LIXmax−LIXmin
(7)

Sj-GLI=
GLIj−GLImin

GLImax−GLImin
(8)

Sj=
1
3
(Sj-GUS+Sj-LIX+Sj-GLI) (9)

式中:Sj为第 j个 APIs 的优先级综合得分；Sj-GUS、
Sj-LIX、Sj-GLI 分别为第 j个 APIs 的 GUS、LIX、
GLI 参数的归一化值；min 为每种方法评价结果的

最小值；max为每种评价结果的最大值。

1.3 参数获取方法

本研究考虑到自然水体实际 pH 值范围，选

取代表性酸性、中性和碱性 pH 值（5.0、7.0 和

9.0），采用由 ChemAxon公司开发的分子建模软

件Marvin Sketch，计算出 APIs在不同 pH值条件

下的形态分布比例及各价态对应的辛醇-水分配

系数（KOW）。基于 KOW值，进一步推导其 KOC

和不同价态归一后的辛醇-水分配系数（DOW）。

由于所选 APIs大多为可解离化合物，DOW能够综

合考虑特定 pH下所有形态（离子态和分子态）

在两相（如辛醇-水体系）中的分配行为，因此选

用DOW以更准确地表征其在真实环境中的迁移与

归趋趋势。

当 APIs 以分子态存在时，其分子态的 KOC,n

的计算公式如下[29]：

lgKOC,n=0.73lgKOW,n+0.52 (10)
当 APIs发生解离，以离子态存在时，其离子

态的 KOC,ion的计算公式如下[30]：

lgKOC,ion=0.52lgKOW,ion+1.02 (11)
式中 :下标 n 表示分子态 ;下标 ion 代表离子态

;KOW,n为分子态形态的辛醇-水分配系数;KOW,ion为

离子态形态的辛醇-水分配系数。

通过公式推导 APIs在不同 pH条件下的 KOC

和 DOW：

KOC=n×KOC,n+ion×KOC,ion (12)
DOW=n×KOW,n+ion×KOW,ion (13)

式中:n为分子态占比，%;ion为离子态占比，%。

对于不同 APIs的 T1/2、SW、KH、VP参数值采

用由美国环保局（U.S.EPA）与美国 SRC 公司

（Syracuse Research Corporation）联合开发的有

机物物理化学性质及环境归宿估算软件 EPI Suite
（4.11）进行计算。



2 结果与讨论

2.1 pH值对 APIs淋溶迁移性的影响

pH值变化对 APIs淋溶迁移性的影响结果如

图 2所示。由图 2可看出，pH值越小，APIs 的
淋溶性评价指数越大，即当水体偏酸性时，APIs
的淋溶迁移性上升，进而增加 APIs进入地下水的

风险，这可能是因为酸性条件会促进 APIs电离，

增加水溶性。在 3种 pH值条件下，15个药物种

类中大部分药物的评价结果为高淋溶迁移性，对

地下水环境以及生态健康具有较大威胁[24]，在地

下水环境调查中，应对其予以重视。通过淋溶迁

移性分析发现，同类 APIs评估结果差异显著，这

主要可能与其理化性质的差异有关[24]。

在 3种评价方法中，GLI方法因引入蒸汽压

（VP）与亨利常数（KH）等挥发相关参数，对难

挥发的极性 APIs 可能产生评估偏差，导致其与

GUS、LIX 方法的评价结果存在差异。GUS 与

LIX方法基于降解半衰期（T1/2）和吸附系数（KOC），

更直接反映污染物迁移能力。本研究通过构建综

合评分体系，有效整合 3类方法结果，优先识别

出高风险 APIs，提升了评价结果的可靠性。

图 2 不同 pH条件下各类活性药物成分（APIs）的淋溶迁移性评价结果

Fig 2 Leaching mobility of various active pharmaceutical ingredients (APIs) under different pH conditions
2.2 优先控制 APIs识别

当 pH为 5.0、7.0、9.0时，分别有 18(30%)、
15(25%)、10(17%)种 APIs在 3种方法下具有高淋

溶迁移性（图 3）。在 3种 pH值条件下，抗生素、

抗真菌药、阻断剂、H2受体拮抗剂、抗高血糖药

五个种类在 3 种方法的评价结果中均含有高淋溶

迁移性的物质。评价结果显示，有八种药物在 3

种评价方法下均具有高地下水污染风险，需要优先

控制，包括抗生素环丙沙星、恩诺沙星、林可霉素、

土霉素；抗真菌药氟康唑；阻断剂阿替洛尔；H2

受体拮抗剂西咪替丁；抗高血糖药二甲双胍。由图

3可知，二甲双胍在 3种 pH条件下均有较高的优

先级指标，作为全球范围内最广泛使用的抗高血糖

药物之一[31]，其对环境具有显著的生态毒理学效应。



据研究表明，由于二甲双胍具有高亲水性和低土壤

吸附特性，其在进入环境后极易迁移至水体中并长

期存在，使得二甲双胍在全球多个地区的地下水中

被持续检出，在地下水监测中应多加关注[31]。

在 3 个 pH 条件（5.0、7.0、9.0）下，对 59
种 APIs 的 Sj-GUS、Sj-LIX、Sj-GLI进行分析，结

果如图 4所示。由图 4可以看出 4个优先级下各类

别 APIs的数量及其所占比例，大部分种类都有高

优先级药物。在 pH=5.0条件下，GUS、LIX、GLI
的高优先级 APIs 占比分别为 93%、31%、93%；

在 pH=7.0 条件下，GUS、LIX、GLI 的高优先级

APIs占比分别为 92%、27%、93%；在 pH=9.0条
件下，GUS、LIX、GLI的高优先级 APIs占比分别

88%、17%、93%。对于每个优先级，抗生素类在

高、中、低优先级组中贡献均最大。在中等优先级

中，抗真菌类和抗组胺药是主要的 APIs。这可能

是由于大部分 APIs本身具有高亲水性、低挥发性

以及较强的生物富集性等特性，会对含水层造成较

大范围的污染，对地下水环境以及生态健康具有较

大威胁[22]，在实际的调查与研究中需格外关注。

图 3 不同 pH 值条件下均具有高淋溶迁移性的 APIs优先级指标 Sj

Fig 3 Priority index (Sj) of APIs with high leaching and migration potential under different pH conditions



图 4 不同 pH值条件下 3种评价方法对 15种 APIs 优先级评价结果

Fig 4 Prioritization ranking of 15 APIs under different pH conditions using three evaluation methods

2.3 APIs淋溶迁移性与其理化性质的相关关系

APIs在进入到地下水系统中后，会发生水解、

吸附、光解以及降解等转化过程，APIs在地下水

系统中的淋溶迁移性受本身物理化学性质、研究

区水文地质条件以及各种转化过程影响[32]。APIs
从地表向地下的迁移与多个理化性质有关，包括

的 APIs的吸附性、疏水性、降解性、溶解性等。

吸附作用影响着物质在环境中的迁移，吸附能力

强的物质在环境中不易迁移，较稳定，易蓄积；

而吸附作用弱的物质则易被淋洗。因此，本研究

选取 KOC（吸附性代表参数）、DOW（疏水性代

表参数）、T1/2（降解性代表参数）、S（溶解性

代表参数）与优先级指标 Sj进行相关性分析。

对59种APIs的优先级指标Sj和 lgKOC、lgDOW、

lgT1/2、lgS的相关性分析，结果如图 5所示。由

图 5可以看出，对于本研究选取的 59种 APIs，
其优先级指标 Sj与吸附性（KOC表征）和疏水性

（DOW表征）具有较好的相关性，特别是 Sj-GUS
与 lgKOC、lgDOW的 R2分别为 0.89、0.79，这与

Samantha[33]等及 Laura等对不同种类污染物的淋

溶迁移性评价结果具有一致性，即淋溶迁移性随

着 APIs 吸附性、疏水性的增强而降低[34]。该相

关性分析有助于从复合参数中析出主控因子，为

理解 APIs的环境行为提供机理层面的依据。同时，

吴林等研究发现淋溶迁移性与吸附性（KOC表征）

有较好的相关性[19]；吕颖等研究发现淋溶迁移性

与疏水性（KOW 表征）呈较好的相关性 [24]；

Llamas-Dios 的研究指出，lgKOW是衡量 APIs 疏
水性的有效指标，且 APIs被土壤吸附后生物利用

度降低，导致其环境持久性增强[35]。

a.镇痛剂 b.抗惊厥剂 c.抗生素 d.抗抑郁药 e.抗真菌药 f.抗组胺药 g.抗高血糖药 h.抗病毒药

i. 镇静药 j.阻断剂 k.钙通道阻滞剂 l.H2受体拮抗剂 m.阿片类止痛药 n.非药物兴奋剂 o.其它

Ⅰ.高优先级 Ⅱ.中优先级 Ⅲ.低优先级 Ⅳ.无优先级



图 5 APIs的优先级指标与其 lgKOC、lgDOW、lgT1/2和 lgS的相关关系

Fig 5 Relationships between leaching mobility and lgKOC,lgDOW,lgT1/2,lgS of APIs respectively
尽管降解半衰期（T1/2）是 GUS、GLI 等评

价方法的核心参数，用于表征化合物在环境中的

持久性，但本研究发现其对最终风险评级的贡献

权重相对小于吸附性。这是因为渗流过程通常是

一个相对快速的水力过程[36]，尤其是在渗透性较

好的河床介质中，地下水的滞留时间可能短于许

多 APIs的降解半衰期，因此在迁移发生时，生物

降解尚未能充分起作用。溶解度（S）直接影响化

合物的迁移速率和初始浓度[37]，但对于多数极性

适中的 APIs，其溶解度远高于环境相关浓度，溶

解度并非其迁移的限制性因子。

2.4 结果验证

为验证评估结果的合理性，本研究选取 Sj值
较高的 APIs，对其在亚洲、欧洲、美洲等主要大

洲地下水中的检出数据进行交叉验证[1,19,24,32-34]。

基于全球尺度的调查范围，验证结果具有充分的

地理代表性。由于本研究用于结果验证的文献检

出数据缺乏完整的水文地质背景信息（如含水层

渗透性、水力梯度等），这可能对验证的精确性

产生一定影响。然而，鉴于所识别出的高风险

APIs普遍具有高持久性和低吸附性，其在多种环

境中均具备较高的迁移潜能，因此统计所呈现出

的高风险 APIs检出率更高的趋势，仍在宏观层面

支持了本评价结果的有效性。

本研究选取 pH=7.0 中性条件下的部分代表

性 APIs进行分析，结果如图 6所示。由图 6可看

出：APIs在地下水中的检出率整体上与它们的优

先级指标 Sj有较强的相关性，总体表现为 APIs
的 Sj越大，检出率呈增大趋势。由此可以看出，

本研究的识别清单具有一定的合理性。由于不同

研究所使用的检出限、采样地点、评估方法不同，

检测方法不统一，因此同一 APIs在不同地下水中

的检出率结果存在一定的差异性，今后还需更多

的研究结果加以验证。需要注意的是，本研究考

虑了 APIs理化性质对地下水污染的影响，但未考

虑水文地质参数的调控作用，未来研究可以耦合

含水层特性与水文动力学过程，揭示污染物迁移

转化的协同影响机制。



图 6 地下水中 APIs的检出率与优先级指标的关系

Fig 6 Correlation analysis of APIs detection
frequency with priority indices in groundwater

3 结论

1）pH值越小，APIs的淋溶迁移性评价指数

越大，即当水体偏酸性时，APIs的淋溶迁移性增

强，APIs进入地下水的风险相应增高。

2）在 pH为 5.0、7.0、9.0的条件下，环丙沙

星、恩诺沙星、林可霉素、土霉素、氟康唑、二

甲双胍、阿替洛尔、西咪替丁八种药物在三种评

价方法下均具有高地下水污染风险，需要优先控

制。

3）APIs的淋溶迁移性与吸附性参数（KOC）、

疏水性参数（DOW）相关性较好，表明这两类理

化特性主要控制 APIs在地下环境中的迁移行为。
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Abstract: [Objective] Identification of Active Pharmaceutical Ingredients (APIs) characterized by high groundwater contamination risk
during leaching processes, with evaluation of their migration potential under varying pH conditions. [Methods] A scoring system was
established by integrating three leaching mobility evaluation methods: the Groundwater Ubiquity Score (GUS), the Leaching Index
(LIX), and the Global Leaching Index (GLI). This system was employed to predict and evaluate the groundwater contamination risks
posed by the leaching migration of 59 APIs with diverse dissociation properties under pH conditions of 5.0, 7.0, and 9.0, thereby
identifying priority APIs requiring control.[Results] The results demonstrate the reliability of the assessment system: decreased pH
enhances the leaching mobility of APIs. At pH 5.0, 7.0, and 9.0, 30%, 25%, and 17% of the APIs were identified as high risk,
respectively. Eight compounds—ciprofloxacin, enrofloxacin, lincomycin, oxytetracycline, fluconazole, metformin, atenolol, and
cimetidine—consistently exhibited high groundwater contamination risk across all three evaluation methods and thus require priority
management. Variations in adsorption capacity and hydrophobicity were identified as the main factors contributing to differential risk
assessments among structurally similar APIs. Furthermore, high-risk APIs showed significantly higher detection rates in groundwater
monitoring studies, supporting the practical relevance of the assessment results.[Conclusion] The API contamination risk assessment
method established in this study addresses limitations of conventional approaches in predicting the environmental mobility of APIs with
diverse dissociation properties. It provides a more scientific and effective technical foundation and decision-making support for the
accurate identification and prioritized control of emerging contaminants in aquatic environments.
Keywords: Active Pharmaceutical Ingredients; Groundwater system; Leaching mobility; Priority pollutants; Detection frequency
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