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复杂 网络视角研究反应系统
韩定定
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２
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网络科学作为统计物理与复杂性科学 的
一

个重Ｇ、。 ｑＱｐｏｎＰ
要分支 ， 在近十几年中取得了长足的发展 。 巴拉 巴希９ ／＾

－

＾／

（Ａ
－

Ｌ ．Ｂａｒａｂａｓ ｉ ） 等人提 出 的
“

无标度
”

模型和瓦茨

（ Ｄ ．Ｗａｔｔｓ ） 等人提 出 的
“

小世界
”

模型用 简洁优雅

的规则开纖地描述 了现实世界的复縣统 。 网络的

思想源于图论这
－

研究顶点和边所组成图形的数学分

支 ’ 它将系统中 的个体看作节点 ， 个体间的关系看作

边 ’ 将节点连边的数量称为度值 。

“

无标度
”

觀认

为 ， 新加入的节点在连边时服从
“

偏好依附
”

规律 ，

Ｔｏ
即更加倾向于连接度值大的节点 ， 最终形成的 网络所ＯＯ？

＾＾
ＯＸ）

有节点 的度值呈 尸 Ｕ ）
＝广 形式 的幂律分布 Ｕ 为度图 １

“

六度分离
”

理论 由哈佛大学心理学教授米尔格拉姆 （ Ｓ ．

值 ， ａ 为幂律分布指数 ， 常见 网络的 ａ 值在 ２ 到 ３ 之
Ｍ ｉ ｌ

ｇ
ｒａｍ ｝ 于 丨 ９６ ７ 年提 出 ， 他通过信件传递实验发现 ’ 人类社

，” 、
、

■＞＃ 八士 ■＝ ， 丨
、

丨 《 长且现ｚｃ
－

Ｈ－

ｍ会 是一个小世界 ， 人与人 之 间 的通信平均只需 要 ６ 个 中 间人 的
间 ） ， 这种分布下 Ａ 的取值可 以相差悬殊 ， 无法用

一

距离 （ 图片来源 ： ｈ ｔ ｔｐ ： ／／ｅｎ ．ｗ ｉｋ ｉｐｅｄ
ｉａ ． ｏ ｒｇ ／ｗ ｉ ｋ ｉ／Ｆ ｉ ｌ ｅ ： Ｓ ｉｘ

＿

ｄｅｇ ｒｅ ｅｓ
＿

个值标度 ａ： 的范 围 ， 故模型被称为
“

无标度
”

。

“

小。 ｆｓ ｅ
ｐ
Ｍａ ｔ ｉ。ｎ ． ｓｖｇ ）

世界
”

模型解释 了著名 的
“

六度分离
”

现象 （ 图 １ ） ，生物代谢网络

发现现实世界中许多系统介于规则 网络与随机网络之２０００ 年 ， 郑 （ Ｊｅｏｎｇ ） 等人首先从复杂 网络的视

间 ， 具有较短的平均最短路径 （两个节点之间的边数 ） 角研究 了大规模代谢网络 ， 该工作发表在 《 自然 》 杂

和较高的聚类系数 （ 节点的两个邻居相互也是邻居的 志上 ， 揭示了生物体网络 的
一

种优化的组织结构 。 他

概率 ） 。

一

个远方的朋友 ， 或是
一

个出 国 的亲戚就能 们分析了涉及生命三大领域的 ４３ 种有机体 ， 如古细菌 、

大大扩展社交范围 ； 人与人之间往往只需要通过几个 大肠杆菌 （ 细菌 ） 、 秀丽隐杆线虫 （真核细胞 ） ， 将

人就能联系上 ， 相对于几十亿的人 口
， 我们所处的世 代谢涉及的物质作为节点 ， 如核糖 、 ＡＴＰ （三磷酸腺苷 ） 、

界真不大 。 这些研究工作将图论与统计物理 、 计算机 、 酶 ， 将这些物质的反应关系作为边 ， 连接成 ４３ 张网络 。

生物乃至社会学等诸多学科进行了交叉 ， 将科学的疆 以大肠杆菌为例绘制的代谢网络如 图 ２ 所示 ， 包括 ９

域拓展到 了新的广度与深度 。种反应物 、 产物和 ３ 种酶 ， 这 １ ２ 个节点只是大肠杆

在各种复杂系统中 ， 有
一

类个体关系 比较常见但 菌网络的
一

小部分 ， 每种有机体的完整网络都有成百

又相对特殊 ， 它就是反应关系 ， 如化合物反应 、 蛋 白 上千个节点 。 尽管组成要素 、 代谢通路不 同 ， 这些代

质代谢 。 反应关系具有物质转变这
一

独特的属性 ， 有 谢 网络都具有相同 的
“

无标度
”

属性 ， 与
一

些非生物

别于其他研究对象 ， 如社会中 的人际关系 、 计算机网 系统的组织结构有着惊人的相似性 。 虽然 ４３ 个 网络

络中 的设备互联 、 交通系统中 的输运集散 ， 这些系统 的节点总数各不相 同 ， 有 １ ００ 多 的 ， 有 ８００ 多 的 ， 但

的个体相对独立存在 ， 个体本身没有消耗 、 生成等具 是它们的 网络直径 （所有最短路径中 的最大值 ， 是衡

有动力学特征的关系 。 复杂网络关于反应关系的研究 量网络传导性能的
一

个指标 ） 却近乎恒定 ， 约为 ３ ． ３ ，

开始于生物系统 ， 并逐步扩展到各个领域 。直径的值与 网络节点数呈对数关系 ， 这说明生物体在
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增加复杂度的 同时会增加 内部连接 ， 以维持较短 （ 高天体物理 、 化学网络

效 ） 的代谢通路 ， 也就是说 ， １ ００ 多个节点和 ８００ 多在上述研究工作 的 启 发下 ， 格莱斯 （ Ｇ ｌｅ ｉｓｓ ） 等

个节点的 网络 ， 他们 的 内部传导能力都很强 。 另外 ， 人于 ２００ １ 年首先将反应关系 网络的研究对象从生物

网络的
“

无标度
”

性意味着较高的鲁棒性 ， 也称可靠 拓展到化学领域 。 行星大气中 的化学反应不同于有酶

性 、 容错性 、 抗毁性 。 网络的结构为少数大度值节点 参与的代谢反应 ， 反应物 、 产物和反应条件都大相径

连接着大多数度值较低的节点 ， 大度值节点对网络传 庭 ， 然而诸如地球 、 木星、 土星等行星的大气化学反

导性能起着重要作用 。 如果随机选择去掉
一

些节点 ，应网络其节点度值也都具有 Ｐ （ Ａ： ）
＝
Ａ：

＿

ａ

形式的
“

无标度
”

那么有很大可能是度值较低的节点被去掉 ， 而这些节 幂律分布 ， 幂指数 ａ 约为 １ ．９ 。 ２００４ 年 ， 索罗 （ Ｓｏ ｌｅ ）

点对网络传导性能影响不大 。 因此 ，

“

无标度
”

网络 等人进
一

步推进 了这个工作 ， 根据 ＵＭ ＩＳＴ 动力学数

对于节点随机失效的情况较为可靠 ， 能维持网络基本 据库中更完整的化学反应数据 ， 构建 ／行星大气和星

结构 。 这
一

网络特性对应着生物体 良好的稳定性和适 际介质中 的化学物质反应关系 网络 。 他们发现虽然很

应能力 。多 网络都具有
＂

小世界
”

特性 ， 但是地球网络的失配

通蘇高于―龍一规■是指节点与度值

飞
４
－

憐酸盐
Ｊ（

２

＾
１ － ２

） ［７
－＿盐

］ （

，
＇

） 丨

盐
ｆ不同 的其他节点相连 ， 在复杂网络中较为常见 。 地球

＼
＾
ｒ／＼Ｔ／大气的高失配说明 网络中 的层级结构特别 明显 ， 存在

／ ＼／ ＼较多小度值节点连接到大度值节点的情况 ， 类似于计

Ｄ
－果糖－Ｄ

－甘油醛－

Ｄ
－核糖 －算机 网络 中 的集线器 （ ｈｕｂ ）ｏ

一

个具体的例子可 以
６ｊ３

－賴 １盐
参看 图 ３（ ｂ ） 和 （ Ｃ ） ， 它们分别为火星和地球 的大

系 分＃是幂指

（ｇｊ
Ｊ１酸

／Ｘ＼数约为 １ ． １ ６ 的
＂

无标度
”

分布 ， 而其他行星的度值更

酶 ｉ 丨

一

麵苷 １

＠）

｜

三
？

苷
｜准确地服从于

一

些接近幂律的其他分布 。 地球网络能
／ ＼（ＡＭＰ ） ，（ＡＴＰ ）

／＼
够 自行调节气候 ， 使大气在宏观上保持平衡 ， 这样的

图 ２ 大肠杆菌的部分代谢网络 ， 每种反应物 、 产物以及酶都对 机制和代谢网络类似 ， 得益于行星早期水分的 留存 ，

赶网络的
－

个节点 ’ 代谢途径对应于网络的边 ’ 根据反应关系栖
拥有 了有机物参与 的大气 。 这

一

发表在 《欧洲物理快
连接 。 例如 ： Ｄ－ 赤藓糖 －４－ 磷酸盐和 Ｄ－ 果糖 －

６
－ 磷酸盐在酶 ２ ．２ ． １ ． ２ ，＾＿

的催化下反应生 ；《Ｄ－

：！天細糖 －

７
？ 賴盐和 Ｄ－ 甘醒 －

３
－ 碰

报 》 上的研九有助于麵行星大气和星际介质在行星

盐 （ Ｊｅｏｎｇ
Ｈ

， 
ＴｏｍｂｏｒＢ

， 
Ａ ｌｂｅｒｔＲ

，
ｅ ｔａ ｌ ．Ｔｈｅｌａｒｇｅ

－

ｓｃａ ｌｅｏｒｇａｎｉｚａｔｉｏｎｏｆ演化中 的作用 。

ｍｅ／ａｔｏ ／ｉｃ ｎｅｈｖｏｒｆｃｓ
［
Ｊ
］

．２０００
，
４０７

（
６８０４

）
：６５ 丨

￣

６５４ ． ）２０１ ０年 ， 乔利 （ Ｊｏ ｌ ｌｅｙ ） 等人在星际介质的研究

郑等人使用 统计物理 的方法研究生命科学 中 的 上更进
一

步 ， 他们根据反应物的消耗和产物的生成确

系统还得到 了很多其他有价值的结果 ， 这和传统的 以 定 了连边的方 向 ， 结合模拟计算将反应流强 （ 反应率

还原论为 主导 的生物学研究大相径庭
——细胞或微 和反应物丰度的乘积 ） 看作 网络连边的权重 ， 得到

一

生物 中 的物质 、 能量如何产生 ， 信息如何传递 ， 人 个有 向加权的反应关系 网络 ， 并对其做了 多种统计分

们通过探索细胞级别 的行为来理解这些过程 。 然而 ， 析 。 对于所得到 的 结果 ， 他们认为是对传统模拟计

随着研究工作的深入 ， 越来越多 的结果表明很多生物 算的
一

个很好的补充 ， 能够 由此建立起定量的基准 ，

功能无法 由单
一

细胞完成 ， 而需要多个细胞相互协作 方便地找到属性不寻常 的 、 对全局 系统有重要影响

才能实现 ， 这就要求研究者从整体论的角度着手了 ，的节点 。

如基因调控网络 、 蛋 白质作用 网络 、 信号传递网络 。构建 网络的方法

复杂 网络理论的诞生与快速发展正是契合 了这
一

科索罗等人的研究中还提到 了反应关系网络的构造

学研究趋势。方式 ， 在把系统映射为 网络的过程中 ， 这是
一

个值得

现代物理知识
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卞
９在复杂网络中 ， 若干节点形成团簇是较为常见的现象 ，

Ｈｃｆｏ＾Ｃ＾ＨＪ人们使用
“

模块度
”

这
一

指标来衡量连边包含于
一

个
ｈｃ ｉ＋ＯＨ＾Ｃ Ｉ＋Ｈ

２
Ｏ

目麵不帛肝财隱之嶋 丨＿ 。 他们的评价方
Ｈ＾＾

Ｈ
２

法是比较经过构网抽象后 的 网络模块度和系统真实模
ＨＣ ｉ

＜

＾ｆ

Ｃ ＇

±娘脑别 。 耐计體现 ， 歸好雌麵络模块

０／（ｊ＼Ｈ
２
ｏ

＼
ｌ／

ｌｉ

度信息的构 网方式是 （ ｂ ） 和 ⑷ 一网络觀雌
Ｓ／Ｖ＼

！＾
（

ａ
）；！接近系统真实值 。 不难看 出 ， （ ｂ ） 是反应物和产

物相互连边 ， （ Ｃ ） 是反应物 、 产物各 自 内部相互连边 ，

（ ｄ ） 是 （ ｂ ） 和 （ ｃ ） 的叠加 ， （ ｂ ） 和 （ ｄ ） 是近乎

等价的方法 ；
（ ｃ ） 的方法去掉 了 反应物与产物间 的

重要连边 ， 很难保 留觀度信息 ， Ｍ（ ｅ ） 是 以反应

ｙ方禾呈为节点的 网络 ， 保留 了更少的信息一构 网抽象

后丢失了 原系统中较为重要 的信息 ’ 这种构网方式就

显得不太理想了 。 雜 ， 棚方式不雕于上述 ４ 种 ，

（
￡

）除 了二分图 ， 近年来多层 网络的研究受到 了越来越多
Ｃ
ｃ

）

的关注 。 所谓多层网络 ， 即 同
－

组节点 ，贿多种连边 。

当我们对单
一

连边构成的 网络进行考察 ， 和对整体网
图 ３（ ａ ） 将 ３ 个反应映射为 网 络 的例 子 ： 有 向 二分 网络一

（左 ） 和 无 向 网络 〔 右 ） ： （ ｂ ） 火星大气化学物质反应关細
络进行分析时 ’ 很可能会得到显著不同的结果 ， 其中

络 ； （ ｃ ） 地球大气的化学物质反应关系 网络 （ Ｓｏ ｌｅＲ Ｖ
，Ｍｕｎｔｅａｎｕ 的差异值得科研工作者们深入探讨 。

Ａ ．Ｔｈｅｌａｒｇｅ
－ｓｃａｌｅｏｒｇａｎ ｉｚａ ｔｉｏｎｏｆ

ｃｈ ｅｍ ｉｃａｌｒｅａｃｔｉｏｎｎｅｔｗｏｒｋｓｉｎ

ａｓ ｔｒｏｐｈｙｓ ｉｃｓ
［
３
］

．ＥＰＬ
（
Ｅｕｒｏｐｈｙｓ ｉｃｓ Ｌｅｔｔｅｒｓ

） ，
２００４

，６８（２）
：１ ７０ ． ）结合反应关系网络的研究发展 ， 我们把涉及８０００

探讨的 问题 ， 关系到系统中信息的保留程度 。 如图 ３ （ ａ ）－＿

一⑷
？

ＡＴＰＫＨＨ ，０ ＰＷＷＭＯ ｒｔｈｏｐｈａｓｐ
ｈ ａ ｔｅ】

所不 ， 将 ３ 个反应映射为 网络时 ， 将网络表不为有 向
ＲＨＡＴＰ ｅｇ＼

＇

ＡＤ Ｈ^ ＾５ＴＡＤＰｅ＊ＮＡＤＰＨ＾＾＾Ｈ
二分图可以最大限度地保留信息

反应物 、 产物作

为
－

类节点 （酬圈表示 ） ， 反应方程作为另
－

类节
（
ｂ ｌ

点 （用方块表示 ） ， 连边的箭头对应于反应物的消耗
一

或产物的生成 。 虽然通过这种方法得到的网络可以把， 、

（
ｃ
）Ｏ ｒ ｔｈｏｐｈｏｓｐｈａ ｔｅＨ ２

０ＡＤＰ

所有反应都完整地表示出来 ， 但是对于二分图 ， 现有Ａ＠ ，

的分析工具还略为匮乏 。 索罗等人采用 了
一

种大为简ＡＭＰＮＡＤＰＨ

化的方法 ， 他们只保留 了反应物 、 产物节点 ， 将同
一

⑷ ＱＳＢＳＢＳＳｂｒ＾^
个反应中 的反应物与产物相互连接而不区分方 向 ， 构^

成
一

个反应物 、 产物的无向 网络 。 即便如此 ， 他们依 ＜Ｓｆ
——

＝＝：：

＾２２２＞

然得到 了许多有价值的结果 。 那么 ， 将系统抽象成网 ⑷ＯＯ

络的过程中 ， 保留 多少信息是足够的呢 ？图 ４（ ａ 〗

一

组反应方程 ， 包含 ｐ
、

ｑ 两个反应 ；
ａ ） 对于

对此 ， 霍姆 （ Ｈｏ ｌｍｅ ） 等人总结 了各种构造 网络
每
一

个反应 ’ 相应的反应物和产物相互连边 ； （ ｃ ） 反应物之间相

，ＣＣ
－

， 、 Ｂ互连边 ， 产物之 间相互连边 ； （ ｄ ）
—

个反应 中 的所有反应物和产
的方法进行了 比较和评价 。 如 图 ４ 所不 ， （ ａ ） 是

一

、 、 、物均相互连边 ；
（ ｅ ） 两个反应因为有共同的物质而相互连边 （Ｈｏ ｌｍｅ

组反应方 禾王 ， 包 白ｐ 、 ｑ两 Ｉ反应 ， 我们至少 可 以 川ｐ．

，
Ｍｏｄｅ ｌｖａ ｌｉｄａｔｉｏｎｏｆ 

ｓ ｉｍｐｌｅ
－

ｇｒａｐｈｒｅｐｒｅｓｅｎｔａ ｔ ｉｏｎｓｏｆ 

ｍｅｔａｂｏｌｉｓｍ＾ ．

（ ｂ ）
？

（ ｅ ） 这４种构 网方式对反应系统进订抽象 。Ｊｏｕｒｎａ ｌ ｏｆ 

Ｔｈｅ Ｒｏｙａ ｌＳｏｃｉｅｔｙ 

Ｉｎｔｅｒｆａｃｅ ，
２００９

，６（
４０

）
：１ ０２７

？

１ ０３４ ． ）
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统计物理 与 复杂系统研究前沿进展专题


多种核素的 ８ 万多个热核反应转化为
一

张有向加权的 径数量 ， 介数值越大 ， 该节点对于提高网络传导性能

多层 网络 。 构造 网络时 ， 参与反应的核素连接至产物 的贡献越大 ） 。 可 以看到 ， 核素网络相对 比较规则 ，

核素 ， 根据反应所依赖的不 同粒子 ， 连边分为 ４ 种类 长边稀少 ， 网络直径较大 ， 网络中规律性的结构可能

别 ： 中子 、 质子 、 ａ 粒子和其他 。 连边权重对应于反 和元素的周期性有着密切关联 ； 网络的边缘部分与 中

应率 ， 该值依赖于环境温度 。 如 图 ５ 所示 ， 横轴为 中 子俘获过程 、 质子俘获过程等反应路径重合度很高 。

子数 ， 纵轴为质子数 ， 即每行都是同
一

种元素 的 同位 统计结果显示 ， 稳定核素的度值与不稳定核素差异明

素 ， 核素根据 自 身 中子 、 质子数排列于格点 ， 节点大 显 ； 由介数确定的核素合成的
“

主干道
”

， 是
一

条蜿

小对应于其介数值 （ 网络中所有经过该节点的最短路 蜒于网络中心的 曲线 。 虽然核素网络在度分布上不像

）
常见的复杂网络具有明显的

“

无标度
”

、

＂

小世界
”

属性 ， 但是复杂的重元素合成 、 化学反应 、 生物过程

如何从中涌现出来 ， 仍有大量谜团 。 更多有趣的性质

蹄待細进
－

步探索 。

总结与展望

、运用复杂网络理论研究反应系统 ， 将其抽象为反

＼应关系 网络 ， 可 以得到对系统更为全面的认识 。 无论
＼？ ｉ ？ ｒｗ２Ｑ ｒｗ２ １ｎｒｉｉ ｒ？２３ｎｔｆ４ｎ？２５ ｉ？２？ｎ？２７

ｎ．Ｕ－ １ ７ ｎ． １ ＃ ｎｒｔ １ｎ．２？ ｎｒｔ３ｎ．２４ｎ． ２５是生物中 的代谢 ， 还是化学 、 物理中 的反应 ， 复杂网
 

：：
” ’ ＾＾＾Ｗ ⑵

络这
一

统计物理与复杂性科学研究的新工具都能胜任
。 １ ２。 ， ＪｏＭｏ ｌ Ｓ

０ １ ６
ｏ＂０ １８０ １ ＃ｏ３０ｏ３ ｌｏ３３ｏ｝３。Ｕ

Ｍ ｌｎ １ ２Ｍ ３ｎ １ ４
０ １ ５ｎ ＇ ７Ｂ ｌ？ｎ ，》 “２０分析工作 。 从无 向无权网络到有 向加权网络 ， 从单层

＂ ＂＂ ““ Ｃ １ ２“ ‘
０ １ ４ ‘ ““ “■“ ＂ “ ＂ ‘ 必 一

网络到多层 网络 ， 更精准的构 网方式能够在简洁的系
ｔ４６ １０ｂ ｌ ｌ０ １２ｂ Ｉ ＪＤ Ｕ？ ｔ （？ Ｉ ７ｂ ｉ ｔｂ １ ？

ｗｍ？ｂ？ ， 。 ｆ ｉ ｉｂ＊ ｔ ｔｂ． ｉ ４ ｔ？ ． ｔＭ ． ｅ统描述和完整的系统ｆｅ息保留之间取得平衡 。 反应系

统的结构特征 、 鲁棒性 、 主要通路都得 以展现在人们

－ ，

，面前 。

／＾可以预见 ， 更好的构网方式 ， 在各种 网络上使用

／“ ‘

有效的统计工具进行分析 ， 评价不同初始值或环境变

／‘

量对系统层面的影响 ， 都是本研究领域特别关注的方

ｙ／／ｙ
＂

向 。 在充分的横 向研究对比的基础上 ，

一

个通用 的反

／／／
＾应系统模型 ， 或是若干反应网络度量指标也许就会出

Ｔ／ｙ赃〒馳絲 ’ 城糊 ±細難絲雌±船

觀雑繩＆狐

０ １ ５０ １ ６０ １ ７

Ｎ ，＜／＾Ｎ ， ５三 －

＝
■

？
＊

／
／＼？三

Ｃ＂°＂＼－
＝

１“■ ＿ １ １  １ １－？ ？■

图 ５ 核素网络的可视化 ： ８０００ 多种核素作为节点 ， 节点大小Ｊ
对应于其介数值 ； 反应核素连接至产物核素 ， 即连边的方向 ， 连边ｚ＝＝＝

ｆ
ｍｊｊ^

１

权重对应于反应率 ； 棚反应所依細不同粒子 ， 连边分为 ４ 种类

别用不同颜色表示 ， 中子 ： 红色 ， 质子 ： 紫色 ， ａ 粒子 ： 蓝色 ， 其他 ：

绿色 ， 以氧 １ ６ 为例 ，

１ ２

Ｃ＋ａ －
１ ６

０ 这个反应对应于碳 １ ２ 到氧 １ ６ 的

蓝色边 ， 不同麵的连边在嶋中扮演着不同的角色 ， 看似错综复

杂的宏观系统需要多层网络这
一

工具进行层层剖析
一一
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