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化学品极大地提升了人类生产水平

和生活质量，但同时也是新污染物的

重要来源，是影响人体与生态健康

的重大风险源．实现化学品的风险评

价及健全管理的关键，在于其暴露

与危害性数据的获取．定量构效关系

(QsAR)模型在填补数据空缺方面，

具有不可替代的作用．近年来，机器

学习、大数据分析技术飞速发展，提

供了强大的QsAR建模算法和工具．

然而，QSAR本质上仍是数据驱动的

模型，需要明确定义的应用域，才能

合理地用于化学品管理．大连理工大

学陈景文课题组回顾了应用域相关

的重要概念，重点介绍了结构域的表

征，讨论了“结构-活性地貌”中呈现

的“活性悬崖”现象及其成因，提出了

认识预测终点所对应系统的空间异

质性和复杂性，对于QSAR模型应用

域表征方法的重要意义．封面图片显

示了作用于受体蛋白而产生活性效

应的化学品分子，其结构特征的分子

指纹表示相关数据集所对应的结构．

活性地貌，以及基于结构相似网络的

应用域表征方法．详见王中钰等人文

(p255)．
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新时代的科技出版专题

评述

221 新时代中国科技期刊出版的机遇与挑战

朱作言，梅宏，刘徽，闰蓓，赵维杰，严谨，任胜利，彭斌

基于中国科学院学部主办的以“新时代的科技出版”为主题的科学与技术前

沿论坛的主要研讨成果，结合文献调研，对我国科技期刊的现状、面临的

机遇和挑战进行综述，并提出对策建议，以期为加快发展中国科技期刊提

供参考．

231

观点

提升学术出版水平，服务国家科技创新战略
邬书林

近年来，随着国家对学术出版扶持力度的不断加大，我国学术出版发展正

面临良好机遇．本文提出，当前应认真研究总结国际国内学术出版经验，准

确把握学术出版属性，关注国际国内进展和趋势，推动学术出版繁荣发展．

基于五大价值导向的“破四唯竹和“立新标”

潘教峰，王光辉，鲁晓

根据科技人才评价的导向性作用，本文提出科技人才评价的“五大价值”导

向，明确不同类型科技人才评价的重点内容，提出改进评价标准，创新评价

方法，完善体制机制的建议．
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科学访谈

周忠和：科技期刊与国家科技发展及公民科学素质提升

任胜利

池永硕：新时代的科技出版要注重科研诚信、开放科学和国际合作
刘呖

D舳砌Klnp：维护出版伦理，期刊应该怎么做?

赵维杰，刘徼

nmp Carpenter：连接全球学术出版商的STM协会
刘筏赵维杰

N粕dna Q岫deri：Web of Scien∞提供值得信赖的数据和指标
闫蓓

香山科雩命鬣专栏·新污染物的健康风险及防控对策专题

评述

255 QsARj奠型应用域的表征方法

王中钰，陈景文，傅志强，李雪花

定量构效关系(QSAR)模型是填补化学品环境安全数据空缺的重要工具．本文介绍了

结构域的表征．讨论了“结构．活性地貌”中呈现的“活性悬崖”现象及其成因，提出了认

识预测终点所对应系统的空闻异质性和复杂性．

267 环境新污染物治理与化学品环境风险防控的系统工程

王佳钰，王中钰，陈景文，刘文佳，崔蕴晗，傅志强，宋国宝

介绍了新污染物的概念、来源和特性，指出化学品管理不当及其环境释放是新污染

物的主要来源．以系统工程的思想进行环境新污染物治理与化学品环境风险防控，是

我国生态文明建设的必要要求．

论文

278 电弧炉炼钢多氯萘的排放及影响因素

杨莉莉，申佳，刘国瑞，赵晓光，郑明辉

针对我国典型电弧炉炼钢厂预热阶段展开研究，阐明了多氯萘(PCNs)类新持久性有

机污染物(POPs)的择放水平和特征，提出电弧炉原料预热过程是PcNs的重要排放jl墓，

发现原料净化对预热过程生成P(=Ns影响显著．

自然科学基金项目进展专栏

进展，理论物理

288 玻色凝聚原子气体跨越自发对称性破缺的普适非平衡动力学研究
进展

江迅达，马翥，徐军，李朝红

综述了跨越自发对称性破缺的普适非平衡动力学研究，从自发对称性破缺概念出发，

介绍了描述普适非平衡动力学的Kibble．zurek机制，并介绍了玻色凝聚原子气体中两

类普适非平衡动力学：一类是由无能隙Higgs模诱导的普适非平衡动力学；男一类是由

软化声子模诱导的普适非平衡动力学．
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30l 范式革命：玄武岩记录有喷发时岩石圈厚度的信息，没有地幔潜在
温度的记忆

牛耀龄

观点

307 “金钉子"之后的国际年代地层表刍议

王训练

提出了“金钉子”之后的《国际年代地层表》应主要着力解决的问题，建议将生物地层

与事件地层有机结合起来共同定义年代地层单元界线，将地质事件界面作为定义、

选择和识别界线层型剖面和点位的重要参考标准．

快讯

地质学

321 青藏高原羌塘盆地首口油气科探井(QK-1)新发现

王剑，王忠伟，付修根，宋春彦，谭富文，韦恒叶

羌科一l井是藏北高原第一口油气地质科学探井．通过实施羌塘盆地科探井及其配套地

质浅钻，在油气封盖条件、优质烃源岩、油气显示及地层沉积序列等方面取得了一

系列新发现，为羌塘盆地下一步油气勘探提供了新的依据．

次

营h，_≮枣j麓≯蒜
囊≤鬻嚣
羹￡辫莲蘩．’．≮※：≯鬻攀．j-1 j．●：．'，、o≮簟，

www．scichina．com csb．scichina．com

万方数据



讲学屯苏

璺兰生坚壁竺兰旦竺：三坚竺竺羔竺：旦_竺竺兰坚)1．————．．—．—一cHINEsE sclENcE BuLLETIN___●___-_____-___I_-_-●●●ll--ll●●___●●●_-___V⋯№V—VV⋯⋯一V⋯⋯’

v0Iu眦67 Number 3 Ja肌ary 2022

Main C0ntentS

op胛蜮a姗咖dl蚰黔forCM的's㈣j伽m蛆pub鼬洒ginthen跚嘞
Zuoyan Zhu，Hong Mei，Hui Liu，Bei Yan，Weijie Zhao，Jin Yan，ShengH Ikn&Bin l’eng

I玎叩m僧戢缸I伽疵舯M油ingand sem衄垃伽嘲sci蛐优and te曲衄，10留in嗍妇st阳te留
ShuUnWu

‘哩mk恤e细r蚰妒’卸d“estj蛐new st粕dards'’based彻矗ve咖叫ielmI黼s
Jiao§阻g P蛳，Guanghui Wang＆Xiao Lu

刁啪ghe Zhou：D阿咄唧咖Int 0f scjien衄cj伽I皿als is he帅n t0 p邢mote伽e pro删ofn酬Ional sci蚰∞and
衄hnmo灯粕d伍e洒pr帅哪ent of删妇m sci蛐鼬!唧
ShengIi Ikn

殉伽I卿k‘‘■S．"CK：Sd搬h舢悯ishing in the n唧e瑚sh伽眦觚吣衄鲥en6氚肿删iIIt哟；op蛐
冀ie玳殇and ink珈例【ion对伽q地礴细
YangLiu

跏m湖则p：’11le弛删b珊姆of越砌蛆Iic j伽I珈als for鞠fq；Ila咖删ca跏em妇
W：eijieZhao&HuiLiu

岬。哪IⅢt盯：sTM，锄鹪舳蛐∞衄eclIing gIobal s1．M胛Ⅻshe璐
HuiLiu&WeijieZhao

N舳曲伽a捌：web of眺瞅p响des咖data锄dm删岱
BeiYan

Cha瑚nedz蚰佃of川啦喙划b啦ty d锄ins毒盯QSAR modds
Zhongyu Wang，JingweⅡCh蚰，Zhiqiang Fu&Xuehua Li

E朋岫咖珊伽嘲跚蛔s蛆giI嘲伽nside咖佃饥鼬meⅡtof蛆魄州岫粕d订sk胛6佃
枷。啊耐瞳m of chemh囊Is
JiayuWang，Zh蚰gyu Wang，Jingwen Chen，Wenjia Liu，Yunhan Cui，ZhiqiaⅡg Fu&Guobao Song

E硇nis醯嘲s ofp0驷蛐痢衄t砌瑚p枷lal蜘髑du咖g d∞tric a比舢咖唧蛐al【i】昭and th由innu岫g
矗M：t螂
L撒Yan舀Jia Sh蛐，Guorui Liu’Xiaogllang Zhao&Minghui Zheng

uIIi张倦对圳m-嘲I曲ri岫d】珊amics in融伽蝴knsed a劬ic嬲m埘e咖g sp啪ta删s昭脚脚[et珂
h他蚰‘ilIg

Xunda Jiang，Zhu Ma，Jun Xu&Chaohong Lee

A坤删瞄舯曲柚铲：肠黼№h胱砷删籼ryof嗍tk呻咖删t哪pe咖，but删曲e鼬嗍阻胁
n画耋ness at the缸e ofa卫p咖
Y盈Ioling N-u

Attel唧曲喀凼踮u辎i舳0fthe In蛔删砸蛐m Chr咖档岫岫舯phic Chart an盯恤e Gl曲lal鼬帅dard勘哪ldary乳喇蛔ty】peS代6帅and嘲
XunIian Wang

N唧m鼬唧盯i髂叫the痂吼髀№m鲫洄崛f萎c dd啦ng(Q妊1)0f恤e Qi锄|gt粕g B蜮n，Ti‰H籼
Jian Wang’Zhongwei Wang，Xiugen Fu，Chunyan S佃g，FuwenTan&Hengye Wei

万方数据



钭学屯权
CHINESE SCIENCE BULLETIN

第67卷第3期 2022年1月30日出版

(版权所有，未经许可，不得转载)

g加盗版权保护，本刊自2020年起在封面加贴《中国科学》杂志社防伪标签．每个防伪标签上均有编号，验伪请拨打010-64019709．凡未贴防伪标签为盗版，违法必究

隰隧蕊慌㈣ 《科学通报》官方

微信订阅号

CN 11．1784／N●ISSN 00|23．074X-eISSN 2095．9419

国内邮发代号：80．213

广告发布登记：京东市监广登字20 l 70 l 94号

每期定价：160．00元 全年定价：5760．00元

I SSN 0025—074X

圳㈣㈣㈣
万方数据


