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大公報記者 郭若溪

大數據時代，數字信息的有效分
析和研判為決策者提供了詳實的依據
。如今，對於疫情的防控也離不開大
數據的測算與助力。作為國家重大科
技基礎設施，在國家超級計算深圳中
心的超級計算機（港稱「超級電腦」）
，正運用超強算力篩選能抑制病毒的
小分子藥物，助力研製戰疫彈 「藥」
，支撐各類研究抗擊疫情，為最終消
滅疫情鑄造金鑰匙。

避免漏檢
相比核酸檢測主要檢

測病毒序列的兩個片段，應用AI算
法的全基因組檢測分析平台基本能
覆蓋到病毒的全基因組，可以避免
假陽性和假陰性等漏檢的問題。

發現變異
由於對病毒進行全基因組檢測

，可以提前發現病毒變異的情況。

快速檢測
該分析平台配備了蛋白二級結

構、三維結構的分析功能，可以幫
助疾控人員快速檢測到病毒，並
了解病毒的結構，進一步幫助他
們提升分析和研究能力。

操作複雜
目前該平台更多還是由開發人員

來使用，醫護人員操作起來比較複雜
，還需要在開發人員指導下投入

臨床使用。

AI分析平台優點多多

大公報整理

優點

缺點

加速藥物篩選

❶找到能夠讓病毒蛋白質分
子失效的小分子

❷引入超級計算資源，將每
個小分子通過各個角度與
蛋白質結合

❸觀察能量釋放情況，加速
藥物篩選
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定位致病元兇

❶對病毒進行基因測序，通
過基因相似性分析構建基
因演化樹

❷利用測序結果，輔助超級
計算資源，採用生物信息
學的方法來比對和查找

❸定位致病元兇，並揭示病
毒致病機理

▲新冠病毒演化樹 網絡圖片

預測疫情趨勢

❶通過人口基數、流動趨勢
、時空分布等維度建立數
學模型

❷利用數學模型，進行超級
計算的模擬仿真

❸預測新冠病毒的可能感染
規模和傳播風險

▲疫情傳播模型總體框架
網絡圖片
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▲新冠病毒S蛋白質與人體
ACE2分子的3維結構

▲參與開發平台的顧斐
博士 網絡圖片

▲國家超級計算深圳中心正在使出超強算力，支撐各類研究抗擊疫情。圖為科研
人員在中心內工作 網絡圖片

二千巡檢指標 機房穩如泰山
深圳超算中心位於西麗大學城，

而當中的系統運行監控中心和中心機
房是深圳超算中心內最神秘的兩個地
方，是讓超算中心正常運轉的重要核
心。據系統運行部部長陳開渠介紹，
為保障各項作業，特別是用於藥物篩
選等研究的作業安全平穩運行，今年
春節期間，中心每天有16人在崗，實
行7×24小時值班，另有6人遠程值班。

陳開渠告訴記者，一旦出現故障
告警立馬就要處理，1分鐘之內必須響
應。在系統運行監控中心值班的同時

，超算中心每天還會安排4個崗，平均
兩個小時就對基礎設施和中心機房進
行一次巡檢，機房是重點。 「巡檢包
括人員的巡檢和監控系統的輔助巡檢
，前者主要是看輔機系統是否工作正
常，是否有高溫狀態，是否存在安全
隱患等內容，總計超過2000項巡檢指
標。新春期間每天有6000多個作業在
進行，確保超級計算機正常運行，是
新春期間值班和日常巡檢要解決的重
要內容。」 陳開渠說。

記者 郭若溪

高效基因測序 鎖定致病元兇
數據匯集只是第一步，更重要的

是透過數據研究疫情發展趨勢、分析
病毒傳播路線、明確高危人群狀況，
為下一步決策部署提供支撐。

馮聖中表示，基於疫情時空大數
據，可以利用數學模型對新冠病毒的
可能感染規模和傳播風險等進行預測
，為評估防控措施的有效性以及醫療
、衛生資源的分配提供重要的參考價
值。

透過海量的數據，科學家們正通

過人口基數、流動趨勢、時空分布等
維度，深入研究疫情趨勢分析模型，
預測新增確診人數拐點並形成分析報
告，支撐國家衛健委疫情管控工作，
為相關機構重點管控提供數據支撐。

此外，超級計算還能加速病毒基
因測序，助力病毒突變預測。對病毒
進行基因測序，通過基因相似性分析
構建基因演化樹，有助於定位致病元
兇，並揭示病毒致病機理。 「利用測
序結果，採用生物信息學的方法來比
對和查找，就需要超級計算資源。」
馮聖中說。

在測序和序列分析初期，科學家
發現新冠病毒和以前的冠狀病毒相似
度並不是特別高（87%），進一步通
過基因家族分析和蛋白質三維結構分
析，實現了致病元兇的準確定位，超
級計算在其中發揮了不可或缺的重要
支撐作用。 記者 郭若溪
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近日，浙江省疾控中心上線自動化
的全基因組檢測分析平台，利用阿里達
摩院研發的AI算法，將原來數小時的疑
似病例基因分析縮短至半小時，並能精
準檢測出病毒的變異情況。

「目前，主流檢測手段為核酸檢測
方法。」 達摩院算法專家顧斐博士指出
，這項技術實際檢測時間相對較長，而
且只能檢測到病毒基因的局部。由於病
毒存在變異可能，因此核酸檢測可能會
出現假陰性、假陽性的情況。

把關後期防疫 提升確診效率
不同於核酸檢測，新的分析平台是

對樣本進行全基因組序列分析比對，能

夠有效防止漏檢。此外，平台有效縮短
了全基因測序的時間。 「越往後走，越
需要全基因檢測，因為後期防疫的核心
是防止病毒變異。」 顧斐說。

顧斐介紹，在整個平台中，合作夥
伴杰毅生物開發了全自動高通量測序建
庫儀，把常規人工需要12小時的工作縮
短到2個小時。

「每次測序過程中產生的海量基因
數據，則交由達摩院AI算法進行分析
。」 顧斐說，他們將病毒基因分析的速
度由數小時縮短到半小時。同時，病
毒序列拼接的速度由30分鐘-1小時縮
短到15-30分鐘。

由此，AI算法可以在15-30分鐘內
預測病毒蛋白二級結構，從而幫助醫護
人員檢測到病毒全貌，使得變異的病毒
也能精準檢測，大幅提升確診效率。

記者 俞晝

AI分析蛋白結構 動態追蹤病毒變異
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新冠肺炎疫情來勢洶洶，1月24日除夕夜，
中國疾病預防控制中心對外發布，中國成功分離
了第一株病毒毒種信息。從事藥學研究的中山大
學藥學院羅海彬教授異常興奮，因為掌握了毒種
信息就意味着藥物篩選有了方向。當晚，他立即
撥通了深圳超算中心的電話，提出需要超算資源
完成抵抗新冠肺炎的藥物篩選和病毒突變預測。

在隨後的1個小時內，深圳超算中心迅
速協調其他用戶，在取得用戶理解後暫停部
分計算，優先調度出400個節點的資源，為
疫情讓出緊急通道，同時與合作夥伴快速協
商後，調度了曙光昆山的DCU資源和商湯公
司的GPU資源。天津超算、騰訊公司和算力
地球紛紛響應，展開了一場科學與時間的賽
跑。最終為羅海彬團隊開通了高性能計算帳
號，免費提供所有計算資源，藥物篩選作業
即刻進行。

兩月工夫 兩日搞掂
「因為我們的藥物有很多，如果用自己的電

腦，可能要篩選兩個月。有了深圳超算，可能有
望在兩到五天內做完這些事情，所以這是一個非
常重要的一個支持。目前，初步研究成果已遞交
廣東省科技廳和科技部。」 羅海彬表示。

超級計算機之所以超級，在於它異常強大且
高效的數據處理能力。在藥物篩選的研究過程中
，就需要大量的超級計算資源幫助提高速度。 「
我們可以把藥物篩選的過程，看作是從成千上萬
有可能的鑰匙，去找到那把正確的鑰匙來打開這
把鎖。」 國家超級計算深圳中心主任馮聖中用鎖
和鑰匙的比喻，說明藥物篩選的原理。

那把 「正確的鑰匙」 ，就是能夠與病毒蛋白
質結合的小分子。馮聖中介紹，當小分子結合到
病毒蛋白質的功能位點，病毒蛋白質就不能和它
真正的底物結合，從而抑制病毒蛋白質的活性。
每個小分子要通過各個角度與蛋白質結合，結合
之後釋放能量越多，就代表結合越穩定，這個小
分子就越有可能做成藥物。另外，運用分子動力
學，也能快速分析出病毒入侵關鍵蛋白的分子結
構機理，加速疫苗研製。

抗疫優先 免費支持
2月3日，深圳超算中心又接到了技術協助請

求，深圳大學高等研究院請求下載數據集和數據
預處理，用於新冠肺炎的藥物篩選工作。據了解
，目前已經有近百家科研機構正在使用超算中心
的資源進行疫情相關的科研工作，深圳超算優先
調度出數以千萬計的機時，來服務於疫情相關的
研究工作，給疫情趨勢預測、病毒基因測序、藥
物篩選、病毒疫苗研製等方面研究提供強大的算
力支撐。 「目前，對疫情研究明確提出需求的課
題組，深圳超算提供免費的支持，支持他們盡
快地能拿出一些好的結果來，阻止疫情的蔓
延，為國家和社會做貢獻。」 馮聖中說。

武漢遷出目的地TOP10

TOP1

TOP2

TOP3

TOP4

TOP5

名稱

孝感市（湖北）

黃岡市（湖北）

荊州市（湖北）

咸寧市（湖北）

襄陽市（湖北）

比例

16.91%

14.12%

7.31%

4.9%

4.24% TOP6

TOP7

TOP8

TOP9

TOP10
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名稱

隨州市（湖北）

荊門市（湖北）

黃石市（湖北）

鄂州市（湖北）

仙桃市（湖北）

比例

4.15%

4.07%

3.76%

3.59%

3.34%

▲今年春運期間有500萬人離開武漢、900萬人留漢過年。武漢人口的遷徙大數據
與新冠肺炎防控息息相關。據百度地圖慧眼百度遷徙數據顯示，至武漢封城當日
（1月23日），從武漢向外遷徙人口前十目的地均為湖北省內城市


