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01 引言



化妆品原料皮肤致敏性01

化妆品原料中的某些成分可能引起皮肤过敏反应，对消费者健康造成潜

在威胁。

传统实验方法的局限性02

传统实验方法通常基于动物实验或人体试验，存在伦理、成本和时间等

问题。

in silico模型的优势03

in silico模型利用计算机模拟和数据分析方法，可快速、准确地预测化

妆品原料的皮肤致敏性，为化妆品安全评估提供新的解决方案。

研究背景和意义



国内外研究现状
目前，国内外已有多个in silico模型用于化妆品原料皮肤致敏性的预测，包括

基于定量构效关系（QSAR）的模型、基于机器学习的模型等。

发展趋势
随着计算机技术和人工智能的不断发展，in silico模型在化妆品原料皮肤致敏性

预测方面的应用将越来越广泛，预测精度和效率也将不断提高。

国内外研究现状及发展趋势



本研究旨在开发一种新型in silico模型，用于化妆品原料皮肤致敏性的快速初筛，为化妆品安全评估提供新的方

法和工具。

研究目的

通过本研究，可以建立一种高效、准确的化妆品原料皮肤致敏性预测方法，减少传统实验方法的使用，降低成本

和时间成本，同时提高化妆品安全评估的准确性和效率。此外，本研究还可以为其他类似研究提供参考和借鉴。

研究意义

研究目的和意义



02 化妆品原料皮肤
致敏性概述



皮肤致敏性是指某些化学物质能够通过皮肤接触引起免疫系

统的异常反应，从而导致皮肤炎症或过敏症状的能力。

皮肤致敏性定义

根据化学物质引起皮肤致敏的机制和临床表现，皮肤致敏性

可分为刺激性接触性皮炎、过敏性接触性皮炎和光毒性/光变

态反应性皮炎等类型。

皮肤致敏性分类

皮肤致敏性定义及分类



化妆品原料包括油脂、表面活性剂、香料、色素、防腐剂
等，每种原料都可能对皮肤产生不同程度的刺激或致敏作
用。

化妆品原料种类繁多

化妆品原料的浓度越高，其引起皮肤致敏的风险也越大。
同时，某些原料在特定浓度下可能产生协同效应，增强对
皮肤的致敏作用。

原料浓度与致敏性关系

不同个体对相同化妆品原料的敏感性存在差异，这与个体
的遗传背景、免疫状态、皮肤屏障功能等多种因素有关。

个体差异与皮肤致敏性

化妆品原料对皮肤致敏性的影响



动物实验

传统上，动物实验如豚鼠最大化试验（GPMT）和小鼠耳肿胀试验（MEST）等被用于评

估化妆品原料的皮肤致敏性。然而，动物实验存在伦理问题、种属差异以及预测人类反应

的不确定性等局限性。

人体斑贴试验

人体斑贴试验是一种直接在人体皮肤上进行的测试方法，通过观察志愿者皮肤对化妆品原

料的反应来评估其致敏性。尽管这种方法具有较高的敏感性和特异性，但存在操作繁琐、

耗时较长以及志愿者招募困难等问题。

替代方法

近年来，一些基于细胞模型、重组蛋白和生物信息学等技术的替代方法逐渐应用于化妆品

原料的皮肤致敏性测试。这些方法具有快速、高效和相对准确的优点，但仍处于发展阶段，

需要进一步验证和完善。

传统实验方法在化妆品原料皮肤致敏性测试中的应用及局

限性



03 一种新型in 

silico模型介绍



in silico模型定义
in silico模型是指利用计算机模拟技术和算法，对生物、化学等系统进行建模和仿真的方法。在化妆

品原料皮肤致敏性初筛中，in silico模型可用于预测化合物对皮肤的潜在致敏性。

in silico模型原理
in silico模型基于大量已知化合物的结构和活性数据，通过机器学习、深度学习等算法训练得到预测

模型。该模型能够识别化合物结构中的致敏性基团或模式，并预测其对皮肤的潜在致敏性。

in silico模型定义及原理



新型in silico模型构建方法 多源数据融合

特征工程技术

灵活性高准确度

新型in silico模型特点

新型in silico模型采用了先进的机器学习算法和大规模化

合物数据库，通过训练和优化得到高准确度的预测模型。

同时，该模型还结合了多源数据融合和特征工程技术，提

高了模型的泛化能力和预测精度。

新型in silico模型具有以下特点

通过大规模化合物数据库的训练和优化，模型具有较高的

预测准确度。

融合了多种来源的数据，包括化合物结构、理化性质、生

物活性等，提高了模型的预测能力。

采用了先进的特征工程技术，提取了与致敏性相关的关键

特征，进一步提高了模型的预测精度。

模型可适用于不同类型的化合物和不同的致敏性终点，具

有一定的通用性和灵活性。

新型in silico模型构建方法及特点



利用新型in silico模型对化妆品原料进行初

步筛选，识别出具有潜在致敏性的化合物，

为后续的实验验证提供指导。

化妆品原料筛选

结合实验数据和in silico模型的预测结果，

对化妆品原料的致敏性风险进行评估和排

序，为产品开发提供参考。

致敏性风险评估

in silico模型可作为一种替代动物实验的方

法，减少动物实验的使用，符合环保和可

持续发展的要求。

替代动物实验

针对不同人群的皮肤类型和敏感程度，利

用in silico模型开发个性化化妆品配方，提

高产品的安全性和有效性。

个性化化妆品开发

新型in silico模型在化妆品原料皮肤致敏性初筛中的应用
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