
机器学习软件会“抢走“实验动物的“工作”吗？
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       经过海量安全数据训练的机器学习软件可以提高自动化毒性评估的准确性。 

 

　　据相关研究人员报道，在某些情况下，机器学习软件在经过海量化学品安全性数据训练后，其预测毒性的准确性堪比（甚至高于）昂贵的动物试

验。 

在某些情况下，计算机程序预测化学品毒性的准确性能与动物试验相媲美。来源：Coneyl Jay/SPL

 

约翰·霍普金斯大学的毒理学家Thomas Hartung表示，全世界每年在动物身上开展的标准化安全性测试数以百万计，比如将某种化合物滴入兔子的眼睛

以检查它们是否具有刺激性，或者用化学品喂食大鼠以明确致命剂量；现在，计算机模型或许可以取代一部分这类测试。“大数据赋予我们一种比动物

试验更有效的预测工具。”

 

　　7月11日发表于《毒理科学》（Toxicological Sciences）的一篇论文中，Hartung团队报告称，他们开发的一种算法能够准确预测上万种化学品的

毒性——超出其它已公开的模型，涵盖了从吸入损伤到水域生态系统损害的九类测试。 

 

　　德国巴斯夫的毒理学家Bennard van Ravenzwaay说：“这篇论文让人注意到大数据的新潜力。我百分百相信大数据将成为未来毒理学的支柱。”

不过他补充表示，可能还要经过很多年才能让政府监管机构接受用计算机预测结果取代动物测试。不仅如此，涉及较复杂的损伤评估时，如某种化学品

是否会致癌或影响生育，动物测试将更加难以被取代。 

 

　　计算机显示：无毒 

 

　　产业界和学术界从几十年前就开始用计算机模型预测毒性。这类模型一般包含分子的化学结构、分子在体内的潜在反应以及动物测试数据或体外测

试数据。公司还会采用交叉参照方法（read-across）推断未经测试物质的毒性，即将未经测试物质与其它结构或生物学类似、但毒性已知的化合物进

行比较。不过，Hartung等毒理学家表示，监管机构对这类方法的认定标准非常高，倾向于采纳动物测试结果。 

 

　　Hartung团队为了提高其机器学习软件的性能，根据从约80万项动物测试中得到的约1万种化学品的信息，创建了一个大型数据库。 

 

　　这些数据最初是由赫尔辛基欧洲化学品管理局（ECHA）依据2007年的REACH法规收集的，REACH的全称是化学品注册、评估、许可和限制

（Registation，Evaluation，Authorisation and Restriction of Chemicals），该法规要求相关公司登记将在欧盟销售的大部分化学品的安全性信

息。截至2018年5月（登记截止日期），欧洲化学品管理局收到了逾2万种化学品的信息。 

 

　　他们将这些数据公开出来，不过数据格式不方便计算机进行分析。因此，Hartung团队在2014年将可用数据提取出来，录入一个机器可读的数据

库。这导致Hartung与欧洲化学品管理局产生了法律纠纷，因为后者认为这些数据所代表的研究细节属于当初开展测试的公司。2017年，Hartung同意

不公开自己的数据库。欧洲化学品管理局则通过单独的公共文件，另行公开了关键研究结果——并非全部数据。 

 

　　Hartung的软件采用交叉参照方法，对比新化学品和与其密切相关的化合物，通过参照已知化学品的特性，推测新化学品具有毒性的可能性。

个人入会申请 | 企业入会申请

中文 |  EN登录  注册

输入搜索内容 

首页 关于学会 学会资讯 学术交流 教育培训 科技奖励 科学普及 科技服务 期刊出版 学会党建 会员中心





http://www.calas.org.cn/
http://calas.scimall.org.cn/member/signup.php
http://calas.scimall.org.cn/omember/login.php
http://chinese.calas.org.cn/
http://english.calas.org.cn/
http://www.calas.org.cn/index.php?m=member&c=index&a=register&siteid=1
http://www.calas.org.cn/index.php?m=member&c=index&a=login&forward=http%3A%2F%2Fwww.calas.org.cn%2Findex.php%3Fm%3Dcontent%26c%3Dindex%26a%3Dshow%26catid%3D22%26id%3D2086&siteid=1
http://www.calas.org.cn/
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=7
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=8
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=9
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=10
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=11
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=12
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=13
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=15
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=16
http://www.calas.org.cn/index.php?m=content&c=index&a=lists&catid=17
javascript:void(0);


Hartung说该软件实际上是对毒理学家评估新化学品的模仿，只不过是以一种自动化的方式。 

 

　　他的数据库分析还暴露了动物测试结果的不一致情况：反复测试相同的化学品可能产生不一样的结果，因为不是所有动物都会有相同的反应。因

此，他说对于某些类型的毒性而言，软件预测比动物测试更可靠。 

 

　　上述论文的共同作者Craig Rowlands说：“这在5年前是无法做到的。化学品法规已经使大量化学品的毒理数据和物理特性数据公之于众。”他同

时是美国安全科学公司Underwriters Laboratories的科学家，该公司正在对Hartung的软件进行商业化运作。 

 

　　Hartung以及其他共同作者担任该公司的顾问，参与利润分成；他们已经和其他提出要求的研究人员及政府机构分享了基础数据库。 

 

　　监管机构的认可 

 

　　另外也有其它一些研究人员和公司正在开发用以预测化学品毒性的机器学习算法，不过他们尚未发表相关研究论文。化学品安全监管机构正密切关

注他们的动向。 

 

　　美国机构间替代方法验证协调委员会（Interagency Coordinating Committee on the Validation of Alternative Methods）代表16家美国政府

机构，正在开发可替代动物安全性测试的方法。4月，委员会邀请了几十支来自学术界和商业界的研究小组齐聚美国国立卫生研究院。每支研究小组使

用自主研发的软件预测4万种之前已经在大鼠身上测试过的化学品毒性的“致命剂量”。 

 

　　Nicole Kleinstreuer表示，将最佳软件（包括Hartung的软件）组合起来产生了一种共识计算模型，其“性能可与动物测试相媲美”。

Kleinstreuer负责协调上述工作，并且为美国国家毒理学研究规划处（National Toxicology Program）开发可替代动物测试的毒性测试方法。美国环

境保护署（EPA）计划在今年晚些时候在线公布共识模型，供免费下载。 

 

　　2016年美国的一项历史性法规规定美国环保局有权要求化学品在上市前通过安全测试，有鉴于此，美国机构积极推广非动物测试方法。6月，美国

环保局公布了一项战略性规划——推广非动物测试方法，包括软件。 

 

　　在欧盟，欧洲化学品管理局也鼓励相关公司尽可能在实验室细胞分析的基础上，采用交叉参照的方法测试化学品毒性，避免采用动物试验。 

 

　　Rasenberg认为最新论文代表了“一个好的开端”，但是“从科学角度来看，还有大量的工作要做”。他补充说：“没有人想要开展动物试验，但

是目前计算机还无法完成所有的毒理分析。” 

 

 

来源：新浪科技 
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