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计算机模拟是当今科学界的一种重要研究工具。计算机允许我们对复杂
(生物) 系统的行为,用前所未有的方式进行计算和模拟 (模仿)。你可以把
计算机模拟想象成电脑游戏, 游戏里有一个虚拟世界, 而虚拟世界按照某
些规则 (如物理规则) 运行。我们玩游戏时, 会学习到统治这个虚拟世界
及其环境的那些规则, 以及我们作为玩家如何反过来影响虚拟世界。在这
篇文章里, 我将解释如何利用计算机模拟在结构生物学的世界里研究分
子的结构和功能。我还会讲一讲我们如何能够利用对生物学和计算机模
拟的理解来推动社会进步。

迈克尔·莱维特教授因为复杂的化学系统发展了多尺度模型于
2013 年获得诺贝尔化学奖。

什么是计算机模拟？

要理解什么是计算机模拟, 有个简单的办法是想一想电脑游戏。计算机模拟

(Computer simulation)

一种基于电脑运算进行
科学研究的工具。你可
以把它想象成电脑游戏,
能够帮助科学家更好地
理解正在研究的现象。

假设在一个冒险类游戏中, 你的人物围绕某个环境展开一系列行动。

为了让游戏看起来真实, 电脑要创造一个与现实世界相仿的虚拟世界。

比如你在游戏里扔球时, 电脑必须使用恰当的物理方程 (这里应该使用

牛顿运动方程) 来估算球的运动轨迹, 为其运动路径做出具有真性感的

模拟 (图 1)。
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图 1

图 1

电脑游戏实现的计算机
模拟 (扔球的例子)。图
片来自一款叫做 “堡垒
之夜” 的网络游戏。挑
战是投球, 使其在落到
地面之前击中房间内的
物体 15 次。这个游戏
实际是对物理定律的计
算机模拟。为了在游戏
中真实地再现球的运动
情况, 电脑要根据物理
学方程——牛顿运动方
程——来计算球的路径。
换句话说, 计算机模拟该
物理定律, 并将模拟结果
在屏幕上显示出来。同
理, 计算机可以模拟自然
界的各种过程, 包括天气
和生物过程, 以便我们更
好地理解这些过程 (来源:
Forbes)。

同理, 如果我们知道相关法则, 就能用电脑模拟其它的现实过程。

我们不仅能模拟物体运动, 还能模拟更为复杂的过程, 比如天气、化

学反应和各种各样的生物过程。下面我们将讨论蛋白质折叠的计算机模

蛋白质

(Proteins)

大生物分子,能够执行生
命的所有功能——筑造身
体, 参与化学反应, 消化
食物等等。你可以将蛋
白质想象成项链, 由各种
不同的珠子组成, 折叠成
独特的 3D 形状, 因此每
个蛋白质都有自己独特
的折叠形状。

拟。

我们能从计算机模拟中学到什么？

现在我们用冒险游戏“刺客信条”来做例子。假设你的任务发生在

意大利佛罗伦萨, 你在计算机模拟的佛罗伦萨大街小巷里穿行。你一边

走, 一边看各式房屋和名胜古迹, 比如美丽的米兰大教堂。游戏玩久了,

你对佛罗伦萨的地理知识会大幅增长。有了这些知识, 将来你可以在真

实的佛罗伦萨漫步。你不仅会感到亲切, 还能找到与电脑游戏里不同的

地方。

虽然你并没有真正造访过这个城市, 但游戏给你带来了关于这个城

市的真实的知识。而且, 通过计算机模拟进行学习是一个安全的过程。

玩游戏时你不怕受伤, 可以在游戏里做真实生活中不敢做的动作。有的

游戏还让你体验真实生活中体验不到的东西, 比如具有飞行能力、遇到

想象中的生物等等。

在科学世界里, 我们也可以利用计算机模拟来获得知识。先建立一

个我们正在研究的物理或者化学过程的模型, 然后用计算机来模拟这个

过程。模型建立在描述过程的数学方程式之上 (如图 1, 该模型用牛顿

运动方程来描述球的运动过程)。
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计算机帮助我们看到过程如何随时间而展开, 从而检验模拟结果是

否与真实世界发生的相一致。如果一致, 那模型就是有效的, 它能帮助

我们更好地理解现象。如果不一致, 那模型就需要修改。修改模型的过

程中我们能发现对过程的理解错在哪里。

由于模拟没有危险性, 我们可以把所有的模型都挨个试一遍, 包

括在真实世界中不可能探索的情形。计算机模拟有时会让我们惊掉下

巴: 一个“胡乱狂野”的模型对现象的描述竟然最为贴切。计算机模拟

给我们足够的自由去发挥创造力, 寻找通常情况下很难解释的事实现

象。

''正好'' 原则

在将计算机模拟服务于科学时, 有一条被我称为“正好”

(just right) 的重要原则。这条原则的意思是模型既不能过于简单

也不能过于复杂。过于简单, 就无法将研究对象的具体细节都描述清楚。

过于复杂, 我们也就无法用它去获取更多有益的知识。

我认为每位科研人员都应该对自己的工作有一种简单、基础性的理

解, 以便向其他人解释自己在研究什么。如果有人声称自己做出了重大

发现, 但那个发现却复杂得无法解释, 我就会充满疑惑, 很难相信他们

真的知道自己在做什么。

我自己永远在寻找正确而最简单的模型, 如下面图 2 的蛋白质折叠

模型。我相信日常生活中也是如此: 每个解释都有一个恰如其分的程度。

我建议你们追求问题的最简答案—要不多也不少, 刚刚好。

图 2

图 2

(A): 计算机模拟蛋白质
的一个简单模型。蛋白
质被比作一条串着不同
类型珠子的项链。每种
颜色代表一种珠子, 每颗
珠子代表一组原子及其
相互作用 (如珠子上方或
下方的圆圈内所示), 详
见文献 [1]。 (B): 蛋白质
的项链模型还包含一系
列数学公式, 用来描述
不同颜色珠子之间的相
互作用。该模型可以充
分地描述蛋白质如何折
叠成为稳定的三维结构
(见ResearchGate 链接)。

结构生物学中的计算机模拟

现在, 我要向你们展示如何利用计算机模拟和“正好”原则来理解

生物学中的一个重要现象: 蛋白质折叠。对蛋白质结构的研究是结构生
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物学的一部分。先来想想生物体是如何运作的。在生物体内存在很多线结构生物学

(Structural biology)

研究由小分子组成的大
分子的结构的学科。研
究者们试图理解分子是
按照什么规律折叠成特
别的 3D 结构的。

状的结构, 叫蛋白质。蛋白质能折叠起来形成三维结构。

每个蛋白质都有自己独特的结构, 这在每个生物体内都是完全相同

的。神奇的是, 这些立体的蛋白质履行着生命体的一切职能——形成身

体结构、进行化学反应、促使肌肉运动、消化食物等等。所以, 理解蛋

白质折叠过程, 认识蛋白质最终结构的形成是一个非常重要的科学问

题。

蛋白质是由几千个原子通过相互作用而形成的大分子。如果用计

算机来模拟蛋白质内部的分子及其相互作用, 那情况一定会过于复杂。

上世纪七十年代早期, 我和亚利耶• 瓦谢尔 (Arieh Warshel) 开始研

究这个问题。1975 年, 我们在一本重要的学术期刊上发表了研究结果

[2]。

我们发现可以建立一个简单的蛋白质模型, 这个模型就像是一条项

链, 上面串着不同类型的珠子, 每种珠子都和其它珠子略有不同 (图

2A)。每个珠子代表一组 (如 10 个) 原子及其相互作用。一种特定的珠

子 (如红珠子) 被另一种特定的珠子 (如蓝珠子) 所吸引。

这个简单的模型对蛋白质折叠 (图 2B) 做出了充分而有效的解释,

并被用做很多其它分子计算的模型 [1]。这些模拟帮助我们理解甚至预

言不同的蛋白质三维结构, 并且更好地认识它们的生物活性。同时我们

还能用电脑来设计分子, 用到药物开发中去。

生物学之外的计算机模拟: 展望未来

多样性、多样性、多样性

生物系统面临的独特挑战在于, 必须准备应对未来某个时候可能发

生的意外情况。而一个系统如何才能为没有经历过的情形做准备呢？答

案很简单: 多样性。大自然往往会在系统内部创造大量的变化, 使得系

统有能力适应和修正其工作过程, 应对不可预见的挑战。

比如对动物来说, 每个后代都从父亲和母亲体内随机获得一半遗传

信息 (DNA), 这使得每个后代都是独一无二的, 增强了物种内部的多

样性。这提高了动物群体应对未来的能力和整个物种对意外情况的抗逆

性。

生物学教给我们的这条多样性原则也适用于日常生活的许多方面。

比如, 一个多样化的社会才是强大的社会, 其中不同社会背景、性别、

教育的人们学习如何共存、相互理解和接受他人。在学校或在家, 我们

其实总能找到办法与周围的人协商解决问题。有时我们不得不应付困难

复杂的社会情境, 而有些人就是比其它人更擅于处理冲突。
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我们的生命本身也是多样的, 潮起潮落, 充满意外。能否营造更好

的未来、更稳定的社会, 这部分取决于我们保证生命多样性的能力。化

解各种社会情境和个人情形需要高情商。我相信我们可以用计算机模拟情商

(Emotional intelligence)

识别自己和他人情绪, 理
解并使用它们来更好地
和不同的人互动的能力。

来帮助每个人提高情商。

服务于情商开发的计算机模拟

用计算机模拟来提高情商, 一种可能的形式是在互动游戏中模拟难

以对付的社会情境, 允许玩家尝试不同的策略来解决问题 (图 3)。

图 3

图 3

服务于情商开发的计算
机模拟。计算机模拟或
许能对生活中复杂情况
的处置提供启示。想象
有一个如图所示的游戏,
允许你来体验一个复杂
场景并尝试不同的回应
方法、获得不同的结果。
这个游戏或许能帮助人
们获得更高的情商。(摘
自Rockpapershotgun
网站)。

例如有同学在课堂上侮辱你。你该如何回应才不至于断绝将来与这

位同学合作的可能性？利用计算机模拟, 你可以看到采取不同回应后产

生的不同结果。这种游戏在促进情商发展方面可以发挥重要作用。

给年轻人的建议

最后, 我想和读者们分享我在科研和生活中的一些感想。

首先, 做你所爱的事, 这很重要。不要做你父母想让你做的事, 不

要做社会让你去做的事。努力从事你真正热爱的工作, 就是你能拥有的

最好的人生。

第二, 不放弃。相信自己, 不为成败大喜大悲。记住, 每件坏事都

有益处, 而每件好事都有坏处, 我们从好事和坏事中都能学到东西。要

始终相信自己, 最终别人也会相信你。

第三, 尽量做别人没做过的事。我们每个人都是特殊和独一无二的。

试着去表达你的独特之处, 而不是做他人的翻版。
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第四, 准备好犯错误。我总是说一个好的科学家有 90% 的时间在犯

错误, 而一个相当好的科学家 99% 的时间都在犯错误。为什么呢？因为

如果你是你领域里的顶尖人才, 那就要解决最难的问题。如果你不准备

犯错误, 那说明你永远不回去挑战那些难题。

第五, 请做一个善良的人。要慷慨、热情, 这是每个人都要努力培

养的品质。

最后想和你们谈的事跟计划有关。我觉得人生确实需要提前计划,

但计划得太多会让你失望。人生从来不会完全按照计划发生, 计划外

的事经常找上门来。如果你整天忙于按照原计划开展人生, 你反而会错

过新的机会。最好是在遵循计划和随时准备迎接意外之间找到微妙的平

衡。
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