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引入

什么是 simulation: 输入 + 模型 + 输出
1. Q: 输入? =⇒ A: 一组数据，通常由概率分布（Lecture 1）产生
2. Q: 模型? =⇒ A:ML, DL，. . .（比如 Lecture 2 中的 kernel ridge

regression）
3. Q: 输出? =⇒ A: 用于评估模型的某些变量（正确率，损失值，概率
分布，. . .）
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引入

simulation 有什么用：近似 + 测试 + 验证
1. 输入太复杂了（图片，文字，. . .）
2. 模型太复杂了（积分没有解析解）
3. 输出太复杂了（损失函数图像紊乱）
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引入

总的来说，simulation 是一种建模和分析复杂系统的强大工具。它使我
们能够研究在真实世界中难以或不可能研究的现象，并在受到可控且可
复现的环境中测试假设和理论。通过模拟不同的情境和条件，我们可以
深入了解模型的各种行为。
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背景知识

因为本节课以介绍为主，所以不需要额外的背景知识，Lecture 1 中介绍
的基础统计知识已经足够。
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing
单细胞 RNA 测序（Single-cell RNA sequencing）是一种提供单个细胞的
序列信息的新时代测序技术。

图: 单细胞 RNA 测序
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

对单细胞 RNA 测序数据的一个重要的任务：细胞分类。一种相对准确
的方法是使用标记基因（marker gene）来区分一个组织样本中的各种细
胞类型。
然而，标记基因有以下这些问题：

1 在多种细胞中表达
2 对应多种细胞
例如，CD44（一种基因）在多种免疫细胞群体中都有表达。
另外，单细胞 RNA 测序数据有这些问题：

1 数据缺失
2 数据噪声
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

图: 标记基因
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

假设我们现在提出了一个概率模型去建模标记基因在单细胞 RNA 测序
数据中的分布，我们需要验证它的合理性（比如是否真的可以在假设成
立的前提下，成功建模单细胞 RNA 测序数据）。这时候复杂的真实数据
无法满足我们对可控环境的要求。
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

假设我们现在提出了一个概率模型去建模标记基因在单细胞 RNA 测序
数据中的分布，我们需要验证它的合理性（比如是否真的可以在假设成
立的前提下，成功建模单细胞 RNA 测序数据）。这时候复杂的真实数据
无法满足我们对可控环境的要求。
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

此时我们就需要借助 simulation 工具！

图: SymSim 模拟器
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复杂的输入：Single-cell RNA sequencing

通过 simulation，可以在一定程度上验证模型的有效性。
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复杂的模型：SpAM

稀疏加和模型（SpAM）是一类非参的统计模型，我们在 Lecture 2 中曾
举过例子。下面是一篇关于为 SpAM 构建置信区间的统计文章。对于这
种传统的统计方法而言，simulation 是必须的。
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复杂的模型：SpAM

此时，simulation 就需要有一个实验设置。
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复杂的模型：SpAM
通过 simulation，我们可以验证方法的有效性。
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复杂的输出：紊乱的损失

这一个部分我们来看一个实例（同学遇到的一个损失函数图像）。在这种
情况下，从一种简单的数据开始 simulation 是非常好的 debug 的方式。
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simulation → insight!

有时候，在一些简单的设置下看模型可以发现一些新的 insight
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如何做 simulation？

我们这里只是简单地讲一些比较广泛的方法论。simulation 主要可以分
为两个大部头：模型实现 + 实验设置

1 模型实现：如何把公式变成代码？
2 实验设置：怎么做实验设置？
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模型实现

通常来说，我们在这一步已经有写好的公式了，只需要将公式转化为代
码即可。在这里面，最大的两个问题在于理解公式与矩阵化。

图: ᾱt 是什么？ᾱt 要梯度吗？现实中怎么去实现 ϵ(·, ·) 比较好？
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模型实现

矩阵化有时候也是一个头疼的问题，比如下面这个例子：

我们现在已经得到了这个预测函数的参数 α，预测的时候，对于一个新
的点 x，我们想要计算 f̂t(x) =

∑n
i=1

∑M
m=1 αmtikm(xti, x) 来做预测，怎

么高速地进行预测？
k 怎么矩阵化？有没有包支持矩阵化？
这个预测式怎么写成矩阵的形式？
. . .
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实验设置

实验设置通常会包括以下的元素，这也是需要在 paper 中汇报的东西：
数据分布
各个参数（e.g., 样本数）
超参数选择（网格搜索，训练集验证集划分，. . .）
比较的指标（AUC，acc，MSE，. . .）
比较的模型（baseline，sota，. . .）
. . .

但核心在于多试，毕竟我们有没有免费的午餐定理，即没有一种机器学
习算法是适用于所有情况的。换句话说，所有模型都有其特定的适用情
况。
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总结

我们今天介绍了以下的内容：
什么是 simulation: 输入 + 模型 + 输出
simulation 有什么用：近似 + 测试 + 验证
simulation 的使用场景
宏观角度下，怎么做 simulation
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作业

1. f̂t(x) =
∑n

i=1

∑M
m=1 αmtikm(xti, x)，其中 x, xti ∈ Rp, αmti ∈ R, km 对

应第 m 个核函数。已知有一个包能够实现高速地计算单个核函数
的核矩阵 km(X,X′) ∈ Rn1×n2，其中 X = [xt1, . . . , xtn1 ]

⊤ ∈ Rn1×p，
X′ = [x′t1, . . . , x′tn2

]⊤ ∈ Rn2×p, 也就是说可以获得 n1 个样本与 n2 个
样本之间的核矩阵。已知 M 个核函数无法并行计算（即对于∑M

m=1 这一项加和只能用循环实现）。请自行定义参数的矩阵形式，
给出 pytorch 下矩阵实现预测函数的伪代码。
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