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计算实验研究方法及应用

崔凯楠 1, 2 郑晓龙 2, 3 文 丁 4 赵学亮 2

摘 要 计算实验是一种研究复杂系统的新兴计算方法, 受到了国内外学者的广泛关注. 近年来, 随着相关研究的不断发展,

计算实验方法在多个领域显示出巨大的应用前景, 特别是复杂系统管理与控制相关的诸多重要领域, 如社会安全、电子商务、

金融市场等. 本文将首先介绍计算实验的主要思想以及实验设计与计算机仿真等计算实验的研究基础; 其次, 我们将介绍计算

实验的主要研究内容, 包括计算模型构建、计算实验设计以及计算实验执行; 最后, 我们将讨论计算实验的应用情况, 总结研究

过程中面临的挑战并介绍潜在的研究方向.
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Researches and Applications of Computational Experiments

CUI Kai-Nan1, 2 ZHENG Xiao-Long2, 3 WEN Ding4 ZHAO Xue-Liang2

Abstract Computational experiments are emerging computational methods for complex system research, which have

drawn wide attentions from both domestic and foreign scholars. The rapid growth of computational experiments shows

great application potential in research domains related to control and management of complex systems, such as social

security, e-commerce, financial markets and so on. In this paper, we will firstly introduce the basic idea of computational

experiments and review the research foundations of computational experiments including experimental design and com-

putational simulation. Then we will mainly focus on presenting the main research contents of computational experiments

including construction of models, design of computational experiments, and execution of computational experiments.

Finally, we will discuss the applications and the existing problems in this field and present several potential research

directions.
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近年来受到国内外学者的广泛关注, 产生了诸多新
的应用. 计算实验方法是计算机仿真的天然扩展, 其
核心思想是把计算机作为 “生长培育” 自然实际系
统替代版本的 “实验室”[1−2]. 计算实验不要求计算
模型完全再现实际系统的行为, 而把计算模型作为
一种可能的存在.
在科学问题研究与探索过程中, 实验发挥着不

可替代的重要的作用. 为了区别起见, 本文中将在
物理空间中进行的实验称为实物实验. 实物实验是
理论与事实的桥梁, 它不仅促进着理论到技术方法
的转换, 也使得理论研究更加具有目的性. 但是, 随
着复杂系统研究的兴起, 传统的实物实验方法面临
着种种挑战. 由于研究问题的复杂本质以及经济、法
律、道德等多方面因素, 实物实验在许多涉及复杂系
统的研究领域中难以顺利开展[3]. 在这种背景下, 计
算机仿真方法受到了越来越多的重视, 然而复杂系
统不断发展的特性使得计算机仿真方法面临着无真

可仿的难题,因此对计算机仿真方法进行扩展的需求
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日趋迫切.
本文将针对计算实验研究现状及相关应用进行

阐述. 后续篇幅安排如下: 第 1节将介绍计算实验的
研究基础, 主要包括实物实验与计算机仿真; 第 2∼
4 节将从计算模型构建、计算实验设计、计算实验
执行等三方面展示计算实验的主要研究内容与研究

现状; 第 5 节将讨论计算实验应用的特点并重点阐
述交通领域中的应用; 最后, 第 6 节将对全文进行总
结.

1 计算实验研究基础

计算实验的研究基础包括实物实验与计算机仿

真. 本节将分别介绍实物实验与计算机仿真的主要
研究内容, 讨论实物实验与计算实验、计算机仿真与
计算实验之间的区别.

1.1 实物实验

实物实验是指在物理空间中进行的实验, 通常
在实验室、工厂或农场里进行. 实验设计 (Design of
experiments) 是研究如何科学安排实验的学科, 经
典的实验设计起源于 20 世纪 20 年代, 主要应用于
实物实验, 下文称实物实验设计. 计算实验则将计算
模型视为 “生长培育” 实际系统替代版本的 “实验
室”, 研究人员通过分析计算模型开展实验. 本文中
将面向计算实验的实验设计方法称为计算实验设计.
实物实验设计是计算实验设计的基础. 我们可将实
物实验抽象为如下形式:

yyy = f(xxx) + εεε (1)

其中, yyy 是实验的观测结果, 下文中将其称为响应.
f(·) 表示实物实验过程隐含的数学关系, εεε 表示实验

误差. 实物实验设计的主要研究内容包括元模型选
择和实验取值策略, 由于 f(·) 通常是未知的, 我们
可以使用已知的数学函数 g(·) 对 f(·) 进行拟合, 该
函数称为元模型, 元模型是一个通称, 泛指代表实验
过程的数学抽象表示, 因此元模型并不局限于线性
模型或统计模型等特定模型. 由于不同实验间的差
异, 元模型的选择范围十分广泛, 而且随着其发展不
断变化. 实验的输入组合由实验取值策略决定, 实验
取值策略与元模型之间密切关联. 实物实验设计的
发展大致可以分为三个阶段[4].

1) 农业实验. 实物实验设计始于 Fisher 将析
因设计和方差分析等方法应用到农业实验中[5]. 农
业实验中假设实验观测数据相互独立且服从正态分

布, 主要选择线性统计模型为元模型, 例如效应模型
(Effect model):

yij = µ + τi + εij (2)

其中, i = 1, · · · , a; j = 1, · · · , n. yij 为实验的响

应, µ 为总体均值, τi 为第 i 个因子的效应, εij 是代

表误差的随机变量. 针对上述模型, 可以使用完全随
机设计 (Completely randomized design) 作为实验
取值策略, 并使用单因素方差分析处理所得数据.

2) 工业实验. 由于工业实验的立即性与连续
性[6], Box[7] 等针对工业实验的两个特性提出了响应

曲面法 (Response surface methodology, RSM). 响
应曲面法中通常使用二阶多项式等更加复杂的元模

型, 并使用最优化的方法分析元模型的响应曲面.
3) 健壮设计. 由于在制造业中需要保证工业过

程的稳定性, Taguchi 等[8−11] 提出了健壮设计的概

念. 健壮设计是在优化响应变量的同时降低其差异
性. 虽然健壮设计在工业界得到了认可, 但是有许多
统计学者认为田口玄一的工程概念和目标缺乏理论

支撑.

1.2 计算机仿真

广义而言, 计算机仿真属于计算实验的范畴, 计
算机仿真主要面向简单系统, 而计算实验研究不仅
面向简单系统, 也以复杂系统作为研究目标. 因而计
算实验是计算机仿真的自然扩展, 可以理解为计算
机仿真的超集. 计算机仿真是一个成熟的研究领域,
存在大量的研究工作与成果[12−15]. 最早的计算机仿
真应用可追溯到 20 世纪 40 年代的曼哈顿计划. 由
于计算机仿真与计算实验之间的紧密关系, 计算机
仿真与计算实验的主要研究问题之间具有很强的关

联性, 本小节将介绍计算机仿真的主要研究内容.

1.2.1 仿真模型构建

本文将计算机仿真中的模型建立过程称为仿真

模型构建. 仿真模型存在多种不同的分类方法, 如果
按照模型的随机性划分, 则可分为确定性仿真和随
机性仿真. 如果以计算模型的时间流机制划分, 可将
仿真模型分为连续仿真模型和离散仿真模型[16−17].
若按照仿真目的划分, 可将计算机仿真分为分析仿
真和虚拟环境两类, 分析仿真通常试图获取被仿真
系统的详细定量数据. 虚拟环境仿真的目标是给用
户提供置身于被建模系统中的视觉和感觉[18].

1.2.2 仿真模型验证

仿真模型验证是计算机仿真研究中的重要组成

部分[19−20]. 仿真模型验证的目的是使计算机模型尽
可能逼近于现实中的系统. Sargent[21] 讨论了仿真
模型验证的研究范式, 并将仿真模型验证划分为数
据有效性 (Data validity)、概念模型验证 (Concep-
tual model validation)、程序检验 (Computerized
model verification) 以及操作有效性 (Operational
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validity) 等几个主要问题. 读者可通过参考相关综
述 [21−22] 了解仿真模型验证中的具体方法. 虽然
这个领域中已经存在大量研究工作, 但是研究人员
仍然质疑仿真模型验证的有效性[23].

1.2.3 仿真优化分析

仿真优化[24−25] 是基于计算机仿真的目标优化

问题. 优化是指非枚举地从输入空间中找到最佳输
入变量值[26], 使得输出结果为最优解或满意解的过
程. 如果按输入变量类型划分, 可将仿真优化方法分
为针对连续输入变量的方法与针对离散输入变量的

方法.
1) 连续输入变量. 基于梯度的优化方法是一种

适用于连续型输入变量的方法, 算法的主要目标为
寻找梯度的零值点. 这类方法需要估计响应函数的
梯度 ∇f , Fu[27] 总结了这种方法在仿真优化中的应

用.
2) 离散输入变量. 除基于梯度的优化方法外,

文献 [28] 中总结了针对离散输入变量的仿真优化算
法, 可行解数量较少的问题 (2∼ 200 个) 主要使用
基于统计的优化方法, 如排序和选择方法 (Ranking
and selection) 以及多重比较方法 (Multiple com-
parison procedures). 关于选择排序和多重比较的
详细介绍可参见综述 [29]. 当可行解的数量很大时
(一般指大于 200 个), 研究人员多采用随机搜索和
启发式搜索方法.

1.3 计算实验的提出

随着问题复杂性的增加, 基于代理的建模方法
因其如下优势: 1) 可以描述涌现现象; 2) 是对系
统的一种自然描述; 3) 高度柔性的, 为复杂系统的
建模提供了新的研究思路[30], 极大地扩展了计算模
型构建方法的自由度与灵活度[31−33]. 在此基础上,
为了解决复杂系统的实验评估问题, 王飞跃[2, 34−35]

于 2004 年正式提出计算实验方法 (Computational
experiments), 其核心思想是将计算机视为 “实验
室”. 计算实验的主要研究工作包括计算模型构建、
计算实验设计与计算实验执行. 此后一些研究工作
中也表现出与计算实验非常类似的思想, 例如: 计算
机实验 (Computer experiments)[36−37]、仿真实验

(Simulation experiments)[38].
实物实验设计方法与仿真模型构建方法为计算

实验的研究奠定了坚实的基础. 然而实物实验与计
算实验、计算机仿真与计算实验之间也存在着显著

的区别, 本小节将总结这些区别.

1.3.1 计算实验与实物实验的区别

1) 计算实验的因子数量巨大. 实物实验中的因

子通常少于 10 个, 很少存在同时研究成大量因子的
实物实验. 相比于实物实验, 计算实验通常含有更多
的考察因子[24, 39].

2) 计算实验的目标多样化. 计算实验的目标多
种多样, 包括获得对系统的初步认识、识别健壮方
案、比较系统优劣等[39]. 此外, 以复杂系统为研究对
象的计算实验通常需要研究多个响应变量[24], 而实
物实验则多关注单响应变量.

3) 计算实验数据收集方式更加灵活. 一般而言,
实物实验的时间花销较大, 例如: 农业实验中需要一
个作物生长周期才能完成一次数据收集. 因此实物
实验数据收集多采用并行的方式完成. 计算实验的
运行时间较短, 可以采用灵活的收集方式, 但是获取
的数据也会表现出自相关性[24].

4) 计算模型的其他影响因素. 相对于实物实
验而言, 计算实验中不存在真正意义中的不可控因
素[24]. 此外, 实验的不同设置也会影响实验结果, 例
如: 计算实验的运行时间选择[40−41]、计算实验样本

量选择[42] 等.
除上述普遍的区别之外, 一些具体实物实验方

法与计算实验方法的区别与联系也值得探讨, 例如
在复杂社会系统或经济学研究中, “真人 (Human-
subject) 实验” 有着广泛的应用. 真人实验中通过
创造与实际相似的实验室环境并通过给予一定物质

报酬, 使得预先挑选的受试对象按照一定规则完成
实验[43]. 真人实验属于实物实验的范畴, 以真人作
为受试对象, 而计算实验中是以计算模型作为受试
对象. 真人实验中计算机起辅助作用, 而计算实验中
则将计算机视为实验室. 与计算实验相比, 真人实验
的优势在于涉及人类行为的微观现象的研究与解释,
然而其实验规模受成本限制. 在复杂系统研究领域
中, 计算实验与真人实验都面临着实验是否能够反
映现实的质疑.

1.3.2 计算实验与计算机仿真的区别

计算实验与计算机仿真的主要区别体现在计算

机仿真主要面向简单系统, 而计算实验则同时面向
简单系统与复杂系统[3]. 简单系统具有良好的定义
和明确的结构, 通常采用自顶向下的建模方法, 通过
数学方程或者离散事件模型描述系统的行为. 这些
建模方法的灵活度差, 难以满足复杂系统建模的要
求[2, 44]. 具体而言, 由于缺乏充分可用的理论和先验
知识, 自顶向下的建模方法难于对复杂系统进行准
确描述并深入分析系统行为.
不同于计算机仿真中要求仿真模型不断逼近实

际系统, 计算实验不要求计算模型完全再现实际系
统的行为, 然而如何证明计算模型的有效性与等价
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性却没有取得共识[45]. 一种较为流行解决方法是通
过比较计算模型输出与实际系统输出间的统计特征

证明计算模型的等价性[46−47]. 另一种解决方法则放
弃验证计算模型的有效性, 在假设计算模型无法验
证的前提下进行分析, 尝试挖掘计算模型所隐含的
潜在结论[48−49]. 这种方法的应用较少, 但是其思路
值得借鉴.

2 计算模型构建

在计算实验的研究中, 基于代理的建模方法是
一种最流行的计算模型构建方法, 被广泛地应用于
自然科学与社会科学中的诸多研究领域[50−53]. 在自
然科学领域中, 计算模型常用于描述分子的自组装
行为 (Self-assembly)、纳米材料的自组织过程以及
复杂的生物系统等, 对于这些复杂系统的计算模型
构建方法可参考相关综述 [51, 54], 本文主要总结了
一些涉及人与社会复杂性的复杂系统模型. 在涉及
人与社会复杂性的计算实验模型构建中, 主要包括
对个体行为的建模、对组织结构的建模与对环境的

建模三个部分, 本节将分别介绍这些建模方法.

2.1 个体行为建模

个体行为的建模方法可以大致分为基于概率的

模型、基于规则的模型与基于博弈演化的模型. 也
有一些模型同时具备多种类型的特点.

1) 基于概率的建模方法. 这类模型使用概率分
布描述代理的决策与交互过程. 首先将代理划分为
若干种不同的状态, 代理的行为最终表现为状态的
迁移. 例如在经典传染病模型中, 个体被划分为以下
几种状态: S (Susceptible, 易感状态)、I (Infected,
感染状态)、R (Removed, 被移除状态). 不同模型
间的区别为状态集的不同. SI 模型中易感染状态被
感染后不再恢复健康; SIR 模型中易感染状态被感
染后会恢复健康并具有免疫性; 如果易感人群被感
染又返回到易感染状态, 则称之为 SIS 模型. 独立
级联模型 (Independent cascade model)[55−56] 借鉴

了 SI 模型的状态划分, 该模型认为代理 i 以概率 pij

来影响其邻居代理 j, 被影响的代理无法恢复为未影
响状态.

2) 基于规则的建模方法. 该类建模方法范围
十分广泛. 根据规则的复杂程度, 可将基于规则的
建模方法分为基于逻辑推理的模型与基于简单规则

的模型. 基于逻辑推理的模型有利于表达人类思维
过程, 可以很好地实现基于代理心理属性、社会属
性与行为规则的推理过程, 从而多被应用于实现代
理间的沟通与多代理系统中的决策制定[57]. 模态
逻辑 (Modal logic) 是一种被广泛用于形式化知识、

信念、意图、目标等代理心理属性的建模方法[58].
Kripke 结构为模态逻辑提供了良好的语义基础[59].
时态逻辑 (Temporal logic) 扩展了逻辑推理模型在
计算环境中的表现能力, 是另一种被广泛应用的逻
辑模型[60], 如: BDI (Belief-desire-intent) 建模框架
中代理的行为选择中就结合了模态逻辑与时态逻

辑[61].
虽然逻辑推理模型的建模表现能力强, 但是其

复杂度高且计算负荷大. 许多研究问题并不需要如
此复杂的模型, 一些简单规则就可以满足研究问
题的要求, 例如信息扩散中的线性阈值模型[62−63].
该模型认为每个代理均存在一个阈值 hi ∈ [0, 1],
网络中的每条边 eij 都有一个权值 wij 并且满足∑

j∈Ni
wij = 1 , 其中 Ni 表示代理 i 的邻居节点.

当代理 i 满足如下条件时被影响, 其中 S 代表被影

响的代理集合:
∑

j∈Ni,j∈S

wji ≥ hi (3)

舆论演化研究中也存在大量基于简单规则的模

型, 如 Sznajd 模型[64−66] 中代理观察两个或多邻居

是否具有相同的意见, 若邻居具有相同的意见则改
变自己的意见. 在 Deffuant[67−68] 模型中当两者的

意见差异小于阈值时才会发生意见交换.
3) 演化博弈建模[69−70]. 采用演化博弈论的思

想, 模型中通过多次博弈过程得到演化稳定策略. 每
个时刻, 代理都会根据自己的总体收益改变自己的
选择. 代理收益的形式化表示如下:

∑
j∈Ni

wiju(xi, xj) (4)

其中, wij 代表边 eij 的权值, xi 表示代理 i 的选择,
Ni 代表代理 i 的邻居集合, u(xi, xj) 表示收益函数.
对于两个邻接的代理, 相同选择的收益值大于不同
选择的收益. 每一时刻代理都会根据收益最优化准
则调整自己的选择.
除上述三种建模方法类型以外, 也有一些混

合模型同时应用两种或三种方法, 例如: Voter 模
型[71−72] 中代理随机接受某一个邻居的意见, Ma-
jority rule 模型[73] 中个体中接受随机小组中的多数

意见等.

2.2 组织结构建模

早期的计算模型多建立在简单拓扑结构之上,
例如: 方形栅格、规则网络、完全网络等. 随着复
杂网络研究的兴起, 基于复杂网络的社会网络建模
可以更好地描述个体之间的相互影响[74−75]. 例如
Sznajd 模型应用复杂网络模型之后, 更好地重现了
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实证研究中的统计特性[76]. 有些研究专注于网络拓
扑结构对意见演化的影响, 网络的拓扑结构会显著
的影响整个意见的演化过程[77]. 例如: 网络的小世
界特性加速了信息和意见在社会中的传播速度. 在
文献 [78] 中发现 Voter 模型在小世界网络中产生了
有趣的亚稳定状态. 在无标度网络中, 中心节点的意
见可以决定网络能否达成共识. 此外, 网络的度分布
直接影响达到共识的速度[79].

2.3 环境建模

代理与环境的复杂交互是基于代理建模技术的

重要组成部分, 我们可将计算模型中的代理和环境
划分为设计型与分析型两种. 其中设计型基于研究
人员的假设, 而分析型则基于实际数据. 基于上述划
分, 可将基于代理的模型划分为四类[80], 如表 1 所
示.
随着地理信息系统 (Geographical information

system, GIS) 的发展, 集成地理空间信息的计算实
验逐渐成为研究的热点[81−85]. 如何表示计算模型中
的地理空间是该领域的重要研究问题. 如果从计算
建模的角度出发, 表现地理空间的方式主要有按照
单元格的划分方法 (Cell-based method) 以及按照
地区的划分 (Zone-based method)[80]. 也有研究人
员采用两者的结合, 例如, 在文献 [81] 中先将地球表
面划分为单元格网, 然后根据每个单元格与附近机
场的距离, 将该单元格分配给最近的机场, 其划分情
况如图 1 所示.

除地理空间信息外, 气候信息也是计算实验中
一种重要的环境因素. 在涉及天气与气候信息的
计算实验中, 往往集成已有的计算模型, 如 Nüssle

等[86] 在计算模型中集成了火灾的模型, Tanigawa
等[87] 在计算实验中加入洪水模型. Carley 等[88] 则

考虑了风对于疾病传播的影响.

图 1 空间划分方法示意图[81]

Fig. 1 Geospatial division method[81]

3 计算实验设计

计算实验设计与实物实验设计具有相同的研究

目标与研究框架, 主要包括元模型选取和实验取值
策略. 然而由于实物实验与计算实验之间的区别, 许
多实物实验中的假设与边界条件在计算实验中并不

满足. 实物实验中通常假定误差是独立同分布的, 有
些实验还认为实验误差满足正态分布, 然而计算实
验中通常不能满足这些假定, 虽然使用不同的伪随
机序列可以保证误差的独立性, 然而同分布这一性
质仍然难于保证. 因此许多经典的实物实验设计方
法不能直接应用于计算实验中. 例如: 部分析因设
计[89] 中需要假定因素间不存在交互效应或仅存在

低阶交互效应, 然而对于复杂的计算模型而言, 这一

表 1 环境类型模型分类[80]

Table 1 Model types based on environments[80]

代理类型

设计型 分析型

环境类型

设计型

研究类型 抽象研究 实验研究

研究目的 关系类型发现; 理论验证 开展实验室实验

验证策略 理论比较 检验设计完备度

所需工具 易于实现与使用的计算模型 友好用户界面的计算模型

分析型

研究类型 历史研究 实证研究

研究目的 解释现象 解释、预测、场景分析

研究策略 拟合度检验 拟合度检验

所需工具 支持地理信息系统的计算模型 底层编程语言
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假设很难满足. 由于计算模型表现的复杂非线性关
系, 计算实验设计中需要表现能力更强的元模型与
相对应的取值策略, 本节中将着重介绍计算实验中
使用的元模型与取值策略.

3.1 计算实验中的元模型

元模型是对计算实验过程的数学抽象. 由于计
算实验中的实验过程是由计算模型表示, 因此元模
型是对计算模型的二次建模. 随着计算模型复杂程
度的不断增加, 为了刻画输入因子与响应变量之间
的复杂非线性关系, 计算实验设计中的元模型需要
更高的数学表现能力. 一些其他研究领域中使用的
空间统计模型及机器学习中的方法被应用于计算实

验中. 这些模型在拥有更强数学表现能力的同时, 模
型参数估计的难度增加, 对数据质量的要求也更高.

3.1.1 统计模型

1) Kriging 方法[90−91]. 该方法也被称为空间相
关建模, 可以用于处理复杂的响应曲面结构. 该模型
假定多维输入空间中的点之间存在着某种空间相关

性. 并利用这些相关性进行预测. 基本的Kriging模
型可表示为如下形式:

w(d) = µ + δ(d) (5)

其中, µ为整个实验区域内的均值, δ(d)为附加噪声,
从而构成了均值为 0 的协方差平稳过程. Kriging
模型的主要缺点为参数获取过程中需要巨大计算量,
并且假设的空间相关性难于验证.

2) 无参数回归模型[37]. 一维无参数回归模型的
形式化表示如下:

Y = m(X) + ε (6)

其中, ε 是随机误差, m(X) = E(Y |X) 被称为回归
函数, 这里仅仅假设该函数为连续函数而无需引入
其他参数, 相比于多项式回归, 无参数回归模型的优
点在于其连续性.

3) 样条方法 (Spline method)[92]. 其主要思想
是通过一个逐步前向算法选择变量, 然后使用一个
后向过程修剪模型. 该方法的思想是寻找模型的
“节” 点. 我们可以使用如下等式描述模型:

g(x) = β0 +
M∑

m=1

βmBm(x) (7)

其中被称为基础函数的 Bm(x) 可表示为如下形式:

Bm(x) =
Lm∏
l=1

[
Sl,m · (xv(l, m)− kl,m)

]
(8)

其中, Lm 是第 m 个基础函数中修剪的线性函数数

量, xv(l, m) 是第 l 个修剪函数中的输入变量, kl,m

是相应的节点值. Sl,m 是 +1 或者 −1. 该方法比较
灵活且易于实现, 但是该模型是线性模型, 无法对复
杂度高的实验进行模拟.

4) 贝叶斯方法[93]. 如果从贝叶斯理论的角度出
发, 可以将未知的数学函数假设为下面所示的高斯
过程:

Y = {Y (x), x ∈ T} (9)

因此在得到响应观测 (y1, · · · , yn) 后, 可对 g(x) 进
行预测. 贝叶斯方法的优点在于得到响应变量的同
时可以获取一阶偏导数的信息.

3.1.2 机器学习模型

相比于统计方法, 机器学习方法对数据的要求
更高. 主要的机器学习模型包括: 人工神经网络
(Artificial neural network)[94] 和支持向量机 (Sup-
port vector machine, SVM)[95].

1) 人工神经网络[94]. 常用的前馈神经网络一般
形式如下:

g(xxx) = b2

(
H∑

h=1

whk · b1

(
p∑

j=1

vjhxj + θh

)
+ γk

)

(10)
其中, H 是隐藏节点的数量, p 是输入变量的数量.
神经网络是非线性统计模型, 主要优点为建模灵
活度高, 但计算需求大, 而且容易出现过拟合现象
(Overfit the data), 此外大量很难解释没有物理意
义的参数也是人工神经网络的一个缺点.

2) 支持向量机[95]. 是另一种经典的机器学习模
型. 以二分类问题为例, SVM 模型可以表现成如下
形式:

hw,b(xxx) = k(wTxxx + b) (11)

其中, z ≥ 0 时 k(z) = 1, 其他情况时 k(z) = −1.

3.2 计算实验取值策略

在实物实验设计文献中存在多种实验取值策略,
例如析因分析和部分析因分析、中心复合设计等[89].
析因分析易于理解和实施, 然而在含有大量因子的
计算实验中, 所需的实验次数呈指数型增长, 无法广
泛应用. 除实验次数这一指标外, 实验取值策略还有
多个衡量指标[36], 其中模型相关性 (Model free) 在
计算实验中非常重要. 由于计算模型多描述复杂非
线性关系, 许多实物实验中的经典假设并不成立. 模
型无关的取值策略不依赖于模型的假设, 因此被广
泛的应用于计算实验中. 此外, 由于计算实验执行灵
活, 多阶段的实验取值策略也被应用到计算实验中,
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本小节将重点介绍模型无关取值策略与多阶段实验

取值策略.
3.2.1 模型无关取值策略

模型无关实验取值策略并不针对某一种特定的

元模型, 而是关注由标准实验输入定义的 k 维单位

立方体构成的设计空间. 主要的模型无关设计包括
超拉丁方设计 (Latin hypercube sampling)[96] 与均
匀设计 (Uniform design)[97].

1) 超拉丁方设计方法[96, 98]是空间填充设计的

一种类型, 该方法根据某种先验分布在输入空间上
采样. 超拉丁方设计关注的是一个由因子的各水平
构成的正方形, 每个因子的不同水平在每一行和每
一列仅出现一次. 首先 xj 被划分为 N 个等长区间.
然后这些区间被分配到一个 N × p 设计矩阵 X 中,
如图 2 所示为一个 4 维、9 水平的超拉丁方及其二
维映射.

图 2 超拉丁方采样[99]

Fig. 2 Latin hypercube samples methods[99]

2) 均匀设计[97, 100] 是假设实验点在实验范围内

均匀散布的一种多因素、多水平的实验设计方法, 在
正交设计的基础上放弃正交表的整齐可比性, 进一
步提高实验点的 “均匀分散性”[101]. 其思想是从所
有实验点中挑选出部分具有代表性的实验点, 使得
n 次实验所取的 n 个具有代表性的点在所考察的范

围内尽可能地充分均衡分散而仍能反映主要特征,
并根据点在空间的散布程度提供均匀设计表.
均匀设计最大的优点是可以选取较大的因素水

平数, 而实验次数又最节省, 这是绝大多数实验设计
方法所不具备的. 然而均匀设计只考虑实验点在实
验范围内充分地均匀散布而不考虑整齐可比, 因此
对实验结果进行统计分析比较复杂.
3.2.2 多阶段实验取值策略

相对于实物实验, 计算实验的执行更加灵活, 可
根据已有的实验结果制定下一阶段的取值策略, 如
顺序分支设计 (Sequential bifurcation)[102−103]和序

贯实验设计 (Sequential experimental design)[99].
1) 顺序分支设计[102−103]. 由于计算实验中通常

涉及大量因子. 因此如何避免维度灾难, 寻找重要的
因子是十分重要的. 顺序分支方法通过将所有因子
聚合为因子组, 检测因子组是否具有显著性. 并对具
有显著性的因子组分支检验. 基于 r 次重复的组效

应简单估计可以表示为

Bj′−j =
w(j);r − w(j′−1);r

2
(12)

其中, w(j);r 表示第 r 次重复中将因子 1∼ j 置于高

水平而其他因子置于低水平所获得的响应值.
2) 序贯实验设计[99]. 在该设计中, 实验因子水

平选择是根据以往水平选择与相应输出决定的, 即
xN+1 是由 (x1, · · · , xN) 与对应的 (y1, · · · , yN) 决
定. 如下所示为随机近似方法的形式化表示:

xN+1 = xN − aN(yN − α) (13)

其中, {aN} 是预设定的常量序列, α 为预先设定的

常量.

4 计算实验执行

随着计算实验规模的不断增大, 对计算实验执
行的要求不断增高. 计算实验执行过程中的主要计
算方法包括: 计算实验的自动化执行, 计算实验的高
性能计算与计算实验的平行执行. 本节中将分别介
绍计算实验执行中的主要计算方法.

1) 计算实验的自动化执行. Fomel 等[104] 强

调计算实验的可重复性. 作者介绍了一个帮助计
算实验重复执行的软件包, 然而该研究只考虑了
计算的重复性而并没有对计算流程进行优化. Gil
等[105−106] 则将计算实验抽象为工作流 (Workflow),
提出了工作流的调度与映射框架, 通过将计算实验
中的任务自动分配至分布式节点中执行, 从而提高
运行效率. 该工作已经应用于地震相关的分析与研
究中[107−108].

2) 计算实验的高性能计算. 目前已有的计算实
验建模工具 (如: Swarm、Repast 和 Netlogo 等) 多
限于小规模单机运行. 为了降低计算实验所需的计
算资源, 可通过减少不必要的计算, 适应新的硬件环
境和计算架构等方式提高计算实验的运行效率. 一
些研究者通过优化模型的策略, 提高模型的计算效
率. 例如: Page 等[109] 尝试只更新那些状态发生变

化的代理, 从而避免遍历所有代理的时间花销. 一些
工作则研究如何使用 GPU 提高计算模型的运行效
率[110−111].

3) 计算实验的平行执行. 目前计算实验研究
多侧重于计算模型的构建和对计算模型的分析,
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较少强调计算模型与真实系统之间的平行互动关

系, 忽视了平行系统对现实系统的影响和指导作
用. “人工系统 + 计算实验 + 平行执行” (Artificial
systems, computational experiments, and parallel
execution, ACP) 方法是在人工社会、计算实验等
方法的基础上采用平行执行的方式实现对复杂系统

的控制与管理[1, 35, 112−113].
ACP 的基本思想框架如图 3 所示. 随着大数据

时代的来临[114], 以数据为驱动的平行执行与平行控
制研究得到了广泛的应用, 目前已经具有多种具体
应用形式[115−117], 如: 平行交通[118−119]、安全领域

中对动态网民群体进行分析与预测[120−121]、大型企

业生产的平行管理系统等[122−123].

图 3 ACP 方法框架图[1]

Fig. 3 ACP method framework[1]

5 计算实验应用

计算实验的应用十分广泛, 包括金融、生态
学、生物和医学、物理、地理、交通、军事等领

域[51, 54, 124−127]. 为了细致地描述计算实验应用, 本
节将首先介绍计算实验应用的特点并主要讨论计算

实验在交通领域中的应用.

5.1 计算实验应用的特点

在计算实验的诸多应用中, 计算模型的异质性
与整体性特点凸显. 异质性是指计算模型中个体行
为之间的差异. 在传统的金融市场研究中, 通常假
定经济个体是完全理性的、同质的[50], 而在基于计
算实验的金融市场研究中, 可研究个体差异对市场
波动的影响; 计算模型的整体性是指从全局的角度
对个体间的互动以及环境与个体间的互动进行描

述, 例如传染病研究中对个体交互行为及地理因素
的考虑[128−131]. 这些特性有助于在微观行为与宏
观现象间建立连接, 利于对人与社会复杂行为的描
述[132−133], 使得计算实验表现出很强的跨学科性.

5.2 交通领域的计算实验应用

交通问题为计算实验方法应用于复杂系统和复

杂性科学的研究提供了一个十分具体且具有科学和

社会影响的案例. 针对交通系统中的三个要素—

人、路、环境, 可从不同层面开展计算实验的研究工
作.
人的因素在交通系统的研究中非常重要. 人口

老龄化、出生性别比异常、流动人口的活动等人口

现象对交通系统的影响都可在计算实验中加以研

究[134]. 缪青海[135] 通过建立不同的人工人口规则研

究群体性社会经济活动对交通的影响. 文献 [136] 研
究了人口规模、人口年龄结构以及人口分布对交通

需求的影响, 分析了增长型、静止型、缩减型三种人
口发展趋势下的交通需求变化.
在道路网络的研究中, 吕宜生等[137] 通过计算

实验评估路网交通运行状况与路网通行能力. 汤淑
明[138] 通过在路网内的两个交叉口之间增设路段,
将单行车道改建成双向行驶车道, 考察增加建设道
路对交通状况的影响. 在文献 [139] 中, 作者通过计
算实验评估交通信号控制系统对于路网通行能力的

影响.
影响交通系统的环境因素庞杂, 例如天气, 交通

事故, 突发事件等. 在文献 [140] 中, 作者通过计算
实验分析事故与天气因素对交通系统的影响. 文章
通过观察选定路段的交通流量、平均车速、平均延

误时间、尾气排放的变化, 分析发生交通事故后的涌
现行为; 天气方面, 文章研究了中等程度降雨 (降雨
量大于 10 毫米) 天气下, 发生在下班高峰时段的交
通拥堵对路网流通性的影响, 观察降雨天气对车辆
整体涌现行为的影响.

6 总结与展望

本文对计算实验研究方法与应用的进展进行了

综述, 分别从计算实验的研究基础、计算实验研究现
状以及相关应用领域进行了阐述. 计算实验的研究
基础主要介绍了实验设计、计算机仿真等传统方法.
计算实验的主要研究内容包括计算模型构建、计算

实验设计、计算实验执行等. 最后本文分析了计算
实验应用的特点, 并主要介绍了计算实验在交通领
域中的应用.

计算实验的提出为复杂系统与分析提供了新的

思路, 尽管相关研究已经取得了很大进步. 但是由于
应用领域范围广泛, 在计算模型验证, 计算实验设计
方面等还存在着很多问题与挑战. 例如: 计算实验中
的模型种类多样, 计算模型之间很难相互比较与验
证; 计算实验的设计方法尚缺乏通用性, 许多经典的
实验设计方法不适用于计算环境中; 计算实验的开
销不断增加, 需要可扩展的软件与硬件平台支持等.
本质上, 计算实验的研究面临着如何寻求建模灵活
性与结论可信性之间的平衡问题. 我们的思路就是
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针对不同的应用领域, 寻找计算实验之间的共性并
抽象化, 设计更加通用的实验设计与分析方法, 突破
传统方法中关于计算机仿真的理念与框架, 为复杂
系统的管理与控制提供可靠的工具支持.
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tistical analysis of parameter variations using the Taguchi

method. In: Proceedings of the 2013 Management and Min-

imisation of Uncertainties and Errors in Numerical Aerody-

namics. Berlin, Heidelberg: Springer, 2013. 247−264

12 Law A M, Kelton D W. Simulation Modeling and Analysis.

New York: McGraw-Hill, 2000

13 Fishwick P A. Simulation Model Design and Execution:

Building Digital Worlds. Upper Saddle River, NJ: Prentice

Hall, 1995

14 Rubinstein R Y, Kroese D P. Simulation and the Monte

Carlo Method. New York: Wiley-Interscience, 2011

15 Mielczarek B, Uzia ko-Mydlikowska J. Application of com-

puter simulation modeling in the health care sector: a sur-

vey. SIMULATION, 2012, 88(2): 197−216

16 Teichroew D, Lubin J F. Computer simulation-discussion of

the technique and comparison of Languages. Communica-

tions of the ACM, 1966, 9(10): 723−741

17 Balci O. A life cycle for modeling and simulation. Simula-

tion, 2012, 88(7): 870−883

18 Fujimoto R M. Parallel and Distributed Simulation Systems.

New York: Wiley, 2000

19 Naylor T H. Computer Simulation Techniques. New York:

Wiley, 1966

20 Kleijnen J P C. Experimental design for sensitivity analysis,

optimization, and validation of simulation models. Hand-

book of Simulation: Principles, Methodology, Advances,

Applications, and Practice. Hoboken, NJ: John Wiley &

Sons, 2007. 173−223

21 Sargent R G. Verification and validation of simulation mod-

els. In: Proceedings of the 37th Conference on Winter Sim-

ulation. Orlando, Florida: Winter Simulation Conference,

2005. 130−143

22 Kleijnen J P C. Verification and validation of simulation

models. European Journal of Operational Research, 1995,

82(1): 145−162

23 Fagiolo G, Moneta A, Windrum P. A critical guide to

empirical validation of agent-based models in economics:

methodologies, procedures, and open problems. Computa-

tional Economics, 2007, 30(3): 195−226

24 Burdick D S, Naylor T H. Design of computer simulation

experiments for industrial systems. Communications of the

ACM, 1966, 9(5): 329−339

25 Lee L H, Chew E P, Frazier P I, Jia Q S, Chen C H. Ad-

vances in simulation optimization and its applications. IIE

Transactions, 2013, 45(7): 683−684

26 Carson Y, Maria A. Simulation optimization: methods and

applications. In: Proceedings of the 29th Conference on

Winter Simulation. Atlanta, Georgia: Winter Simulation

Conference, 1997. 118−126

27 Fu M C. Optimization via simulation: a review. Annals of

Operations Research, 1994, 53(1): 199−247

28 Swisher J R, Hyden P D, Jacobson S H, Schruben L W.

A survey of recent advances in discrete input parameter

discrete-event simulation optimization. IIE Transactions,

2004, 36(6): 591−600

29 Swisher J R, Jacobson S H, Yücesan E. Discrete-event sim-
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