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引言 (Introduction)  
 
  生物科學為一種研究生物如何發揮其生命功
能的科學。典型的生物科學研究以簡化繁複生命
現象的方式運作，由生物學家確認一個特定的研
究問題細節，並嘗試所有可能的組合因素來找尋
該特定問題的答案。藉此，造就了當前生物學的
知識的發展。 然而透過簡化法，新研究發展初期
容易與其他知識有斷層，產生知識片段。新世代
綜合科學的目標是收集這些知識片段並將它們整
合在一起產生一個全局的操作模式。透過這種模
式，來自斯克里普斯研究所 (Scripps Institute, 
USA)，綜合結構和計算生物學系 (Department of 
Integrative Structural and Computational 
Biology) 的科學家通過將已知結構元素組合在一
起來創建完整生物體的結構模型[1]。 
  生物體，特別是單細胞生物體，由三個基本
的大分子構建模塊 (Building Block) 組成： 磷脂
雙層的組合來形成周圍的膜，纖維結構來負責更
大的結構特徵，能源或遺傳信息，最後是由蛋白
質作為執行生物基本機能的機器。生物功能網絡
非常複雜，但是它基本上在水溶劑環境中運行且
作用在相對較小的化學物質上，而供應的能量是
透過 ATP 等分子傳遞。這些構建模塊可以在計算
機上建模並組合在一起形成有機體的模型。這是
斯克里普斯研究所的科學家們所開發創立的。他
們一直分析在微觀尺度和奈米尺度下關於特定生
命形式的可用科學信息。這些信息是程序建模系
統的基礎，該系統目前逐漸將所有基本構建模塊
打包成一完整生物體的模型。至今，他們已經建
造了人類免疫缺陷病毒 (HIV)，支原體細菌，或在
胰腺β細胞中發現的胰島素顆粒的模型。 

  雖然模型本身是對生物學具有的革命性貢獻，
但是這些模型極難管理和展示。一個標準的渲染

過程需要長達數小時來合成一個單一圖像。就在
這個時刻，我們計算機圖形學研究員分析了此數
據的特徵，提出了一種新技術可以更有效地處理
並渲染此大數據，此技術約比參考標準法快一千
倍[2][3]。生物科學家因此掌握了一個強大的工具，
可以交互地查看和分析複雜的生物模型，導致整
個結構生物科學的改變。這也是一個改變計算機
圖形和可視化的契機，因為該研究正面臨幾個基
於潛在模型屬性的全新挑戰。第一，該模型必須
整合幾個尺度的結構細節。其次，與計算機圖形
學中的標準場景相比，三維模型非常密集。 最後
一個有趣的屬性是多重實例 (Multi-Instance) 性質，
意指一個結構元素在場景中可以重複出現幾次到
幾千次[4]。 此新興科學領域的新要求對於如何渲
染，多個尺度組成的模型，如何將其可視化，以
及如何在其中有效地探索提出了新的挑戰。 除此
之外，由於模型程序生成也是一項耗時的任務，
尤其是在設計一系列演算法時。因此有效且實時
的模型構建更是解決此問題時的額外挑戰。 

  我們當前開發系統的圖形渲染性能已由專用
技術所加速並針對特定數據類型進行優化。首先，
將所有結構實例都在一次繪製調用中生成，並且
通過使用細分曲面著色器 (Tessellation Shaders) 
和幾何著色器 (Geometry Shaders)，實時顯示幾
何物件。 這種幾何形狀表示為程序替代者，並且
根據物件與相機的距離，選擇適當的呈現細節。 
對於可能被遮蔽的結構，一個改編的階系 z 緩存 
(Hierarchical z Buffer) 會選擇應對場景的物件並
將其實際發送到繪圖管線裡。即使這樣的渲染效
果快速且質量高，數據的密度節構更自然地要求
我們有效化遮擋處理 (Ocllusion Handling) 策略
[5]。 對此，我們採用剪切幾何的經典概念，來分
層去除哪些場景結構應該是可見的而哪些不可見。
此外，我們還設計了一個新概念，即允許用戶控



制同一類型的特定結構元素實例的可視性，用來
探索整個場景。 分子的多尺度表示法更允許我們
對使用者顯示適當的幾何細節。 除了幾何外，結
構元素與相機的距離，也控制著它的著色技術以
及應用於特定元素的著色方案[6]。 

  從導航探索的角度來看，複雜的場景是通過
文字標籤 (Text Label) 來傳達。 在我們的系統中，
我們使用三維內部多尺度標籤，此外，每個標籤
僅針對每種類型放置一個代表性結構元素，而不
是為每個結構實體都顯示其標籤[6]。用來描述和
傳達奈米尺度結構以及其相互作用的技術才剛開
始發展。我們的目標是提供一個完整的真核細胞，
而不只是呈現一種小細菌。困難的是，我們不能
直接儲存這種細胞的原子細節在圖形存儲器上，
但是基於明確定義其規則，我們可以快速建構這
種幾何形狀。 透過複雜的演算法來實現，藉由並
行算法即時生成脂質網，纖維結構和蛋白質分佈。 

  這篇文章將介紹我們開發的一系列演算法來
可視化生物體功能，結構以及交互環境的實現。
包含表現生物體功能的生物途徑圖 (Biological 
Pathway Diagram)，可視化生物體結構的複雜生
物結構信息可視化 (Visualization of Complex 
Biological Structures)，以及多尺度視覺探勘及視

                                                
1 Virtual Metabolic Huma https://www.vmh.life/ 

覺抽象化 (Multiscale Visual Exploration and 
Abstraction)等技術。 

生物途徑圖 (Biological Pathway Diagram) 
 
  生物化學科學家一般會使用生物途徑 
(Biological Pathway) 來抽象化以及表示在生物細
胞內發生的一連串化學反應。此化學反應可經由
蛋白酶催化進而得到可以使用或者儲存的化學物
質，又或者可以引發一系列的生物化學反應。為
了深度理解這些化學物質的反應關係，科學家經
常使用生物途徑圖 (Biological Pathway Diagram) 
來視覺上表達生物化學反應的程序。科學家一般
常用圖學理論的圖 （Graph） 來模組化生物途徑
圖，因為化學物質可以簡化成用節點 (Node) 來表
示，而反應程序的過程則可以用有向邊 (Directed 
Edge)來表示。目前已知最大的手繪生物途徑圖;
人體代謝網路;包含大約 12,503 個節點，以及
3,1540 條有向邊，為虛擬代謝人  (Virtual 
Metabolic Human)1 團隊檢驗，整理，以及使用
途徑圖軟體 CellDesigner2 繪製而成。為了正確表
達各化學物質的關係，分類，這張圖由 5 位專家
耗時20月分析繪製而成。 

  由於生物途徑是根據途徑實驗顯著性的結果
來建構，加上新研究不斷發表，舊式靜態途徑圖

2 CellDesigner http://www.celldesigner.org/ 

  

(a) (b) 

圖 1: 自動生成的生物途徑圖範例，包含 (a) 傳統應力主導圖可視化之結果以及 (b) 作者採用類正交佈局生
物途徑可視化之結果[9]。 



無法跟上新研究的動態變化。例如，傳統上葡萄
糖被認為是一種快速供應人體能量的物質，但是
最近研究證明葡萄糖也高度影響癌症的代謝途徑。
為此，科學家需要在原本的生物路徑裡追加新的
有向邊來研究葡萄糖對人體正面和負面影響。此
一行爲卻改變了原本生物途徑的拓墣結構，甚至
影響生物途徑局部和整體的視覺表示。可視化研
究員因此開始研究好的途徑圖表示法。常使用的
圖可視化方法有力學導向圖可視化 (Force-

Directed Graph Drawing)，應力主導圖可視化 
(Graph Grawing by Stress Majorization)，分層圖
可視化 (Hierarchical Graph Layout)，正交佈局可
視化(Orthogonal Graph Layout)，以及概要圖可
視化(Schematic Graph Layout)等[1]。即使是滿
足圖可視化的美學準則的結果，也不一定適合生
物途徑圖。這是因為標準的圖可視化方法常犧牲
局觀細節來維持宏觀形態。不同於社交網絡 
(Social Network)， 生物途徑網路必須同

 
時提供使用者局觀和宏觀細節，更增加了繪製大
型網路的困難度。 

  我們參考研究多種常用生物通道資料庫，包
含 KEGG pathway maps3，Roche Biochemical 
Pathways4等，並研發生物途徑網路資料庫最常
使用的正交佈局可視化並延伸此方法到人體代謝
網路規模。我們將生物途徑網路模擬成城市路線
圖，並依照城市布局模式劃分適合的領域來繪製
此分類下的子網路。這是因為生物途徑網路如同
城市網需要表現網路的階層結構，例如一個化學
物質是屬於生物途徑本體論 (ontology)的那一個
分類，或者空間上屬於那一個細胞室。我們類比
生物途徑如同一個城市，之間的關係則以高速道
路的方式表示。圖 1 為丙氨酸和天冬氨酸代謝 
(Alanine and aspartate metabolism)，生物鹼合
成 (Alkaloid synthesis)，以及雄激素和雌激素的
合成和代謝 (Androgen and estrogen synthesis 
and metabolism)的生物途徑圖。其中圖1(a) 為傳
統應力主導圖可視化之結果 (b) 類正交佈局生物
途徑可視化[8]。 

此 算 法 首先 採用 布圖 規劃 演算 法 
(floorplanning algorithm) 來切割圖面為達到平衡
分佈化學物質節點的目的，並使用混整數規劃演
算法（Mixed Integer Programming）來找尋最佳
化分割結果。之後將分割的小圖用類人類正交佈
局 演 算 法 (Human-like Orthogonal Layout 

                                                
3 KEGG Metabolic Pathway: 
https://www.genome.jp/kegg-
bin/show_pathway?map01100 

Algorithm) 繪製正交佈局。最後連結分佈在不同
分類下的同一化學物質以強調此特性。首先須建
立一個聯絡網，並找尋兩點間的最短路徑 
(shortest path)， 此算法額外考慮了通過每條路
徑的有向邊數量，盡量達到均勻分配為原則。此
算法以建構拼圖的方式切割大圖並重新整合成平
衡的生物途徑圖，達到可以自動繪製人體代謝網
路圖5的目的[9]。 
 
複雜生物結構信息可視化 (Visualization of 
Complex Biological Structures) 
 
  除了上一章節提到的二維表示抽象關係的生
物途徑圖外，可視化蛋白質三維結構可為科學家
提供另一種直覺地思考模組的方式。由於在現代
生物學化學領域，科學家必須收集，處理複雜且
龐大的數據和模擬自然界化學物質的運作方式。
這個項目的目標是通過開發可視化來補充統計學
方法和濕實驗室 （Wet Lab） 以及可視化數據分
析，從而支援分子生物學和顯型 (phenotype) 分
類的生物學研究。我們的開發的系統幫助領域專
家查看他們正在尋找的與研究結構相關的關鍵信
息，例如奈米級分子中的隧道  (tunnels in 
molecules) 或宏觀放大尺度上的根形狀分佈 (root 
shape distributions)。 

  同樣重要的是可視化的結果，例如圖片或者
影片，更提供了直覺的方式向社會大眾解釋這些

4 Roche Biochemical Pathways http://biochemical-
pathways.com/#/map/1 
5 演算法程序以及人體代謝網路圖結果可參考作
者 GitHub: https://github.com/yun-vis/Metabopolis 



研究現象在化學或者生物學上的作用以及生物學
家如何創建大型三維結構模型來反映某種生物體
的最新知識。以視覺形式的獲取知識加上與交互
式可視化有效地溝通，更加提供了科學家理解多
種問題空間和時間尺度的複雜交互作用的。採用
我們的可視化技術，使用者可以無縫縮放地探索
不同的縮放級別，藉此觀察大至整個細菌結構小
至細菌原子細節[2,4-5,7,10]。 

  為了達到這個目的，我們透過開發新可視化
系統架構來促進生物學信息溝通，用來支援異構
用戶設備(heterogeneous user-devices)上的異構
生物數據 (heterogenous data)的教學[10]。多數
情況下，生物學中的發現和概念很常從科學家對
異質數據的解釋和應用的理解，並以手繪插圖表
示法做總結。然而手動繪製這樣的插圖是耗時的，
更使得它容易與在進行新研究時對測量數據的頻
繁更新不兼容。再者，插圖通常是靜態的，研究
員希望當插圖更新時，可以直接被用戶端拿來使
用。我們的系統旨在克服這三個障礙。它支持異
構數據集的集成，反映從生物學中的不同數據源
獲得的知識。系統並在預處理數據集之後，將數
據集轉換為受科學插圖啟發的可視化表示(圖2(a))。
與傳統的科學插圖不同的是，這些插圖可視化是
實時生成的，換言之它們是可互動的。透過系統
標準化，我們的系統生成可視化的代碼可以嵌入
各種軟件環境中。為了證明這一點，我們更實現
了桌面應用程序和嵌入管道的遠程渲染服務器。
遠程呈現服務器支持多線程呈現，並且能夠同時
處理多個用戶。這種可擴展性適用於不同的硬件
環境，包括多 GPU 設置，使得我們的系統可用於
有效地公開傳播新生物知識。 

  我們更研發了第一種在交互式視覺環境中可
以對生物中尺度 (Mesoscale) 進行自動綜合結構
建模的方法 [4]。圖 2(b-c)表示了一個人類免疫缺
陷 (HIV) 病毒的可視化結果。這些複雜模型可包
含多達數百萬個精確的原子結構，位置和其相互
作用的分子。傳統的方法只允許科學家在非視覺
和非交互環境中多次嘗試學習模型的構造，而我
們的解決方案是將建模和可視化兩方面結合在一
起，實現了大部分單元的原子分辨率中尺度模型
的交互式構建。問題上，我們嘗試解決這個挑戰

的問題，而技術上我們提出了一套新的 GPU 算法，
為快速構建複雜的生物結構奠定了基礎。由於這
些生物結構由多個膜封閉的隔室組成，包括可溶
性分子和纖維結構，使用立體像素化 (Volume 
Voxelization)三角網格 (Triangulated Meshes) 來
定義細胞隔室 (Cell Compartment)。關於細胞膜 
(Cell Membranes)，我們擴展了王式砌瓦 (Wang 
Tiles) 概念，將脂質 (lipids)有系統地分佈填充來
建構脂雙層 (Lipid Bilayer)，一種細胞膜的結構。
再使用荷頓序列 (Halton Sequence) 將可溶性分子
填充在細胞隔室內以達到均衡分佈的效果。至於
纖維結構 (Fibrous Structures)，如核糖核酸 (RNA) 
或肌動蛋白絲(Actin Filaments)，是通過自我避免
隨機遊走 (Random Walk) 演算法產生的。為了解
決算法所導致的分子重疊，通過建立應力模擬系
統來除去非期望的重疊。我們的演算法為隔室的
互動構建方式開闢了新的可能性。更通過展示包
括血漿，支原體 (Mycoplasma) 和 HIV 等不同規
模和復雜性的場景來證明其有效性。 

  為了有效理解上述的複雜環境和模型，我們
更研發新的自動文字標記 (Text Labeling) 演算法
來輔助探索複雜模型的內在重要結構 [7]。我們提
出了一種交互式標記複雜3D場景的方法，其中包
含可以同時標記跨越多維尺度(Multi-Scale)以及
其他多重實例 (Multi-Instance) 的場景。與傳統的
標記方法相比，我們針對存在許多類型的多重實
例物件，並替此物件選擇場景中對應的尺度，提
供每個配置的標籤有機會選擇最合適對應的尺度。
除提供科學家理解複雜環境之外，我們的演算法
更建立並且超越傳統醫學三維可視化，製圖，書
籍，以及印刷品的生物醫學插圖中的標記技術。
與上述這些技術相比，我們的新技術的主要特徵
包含在適當時機將標記對象變更調整為更大或更
小結構的尺度標記的新方法，並通過僅標記每種
類型對象的代表性實例以及有效策略選擇那些實
例來減少視覺雜亂現象。這個技術是通過分析場
景的深度緩衝區 (Depth Buffer) 和場景對象的層
次樹來選擇適當的標籤級別。我們透過採用改編
的圖形設計視覺層次結構概念來解決在標籤之間
的階層關係，並透過遍歷此樹狀資料結構來溝通
呈現標記的主題。系統在選擇代表性實例時會考
慮數據特徵，量身定制選擇標準，與貪婪優化方



法相結合來找出最適合場景的維度以及標記實例。
在圖 2(d)中，我們用中尺度生物學模型證明了我
們的方法在複雜環境下的可行性。前景是自動選
擇的蛋白質類型的代表性實例，而背景用整個隔

室的名稱標記， 用來代表更高層次的層次結構。
此結果證明此標記算法面臨的兩個重要特徵 - 多
維尺度和多重實例 - 是龐大豐富的，以及證明目
標場景可以為非常密集的環境這個事實。 

 

  

(a) (b) 

  

(c) (d) 

圖 2: 複雜生物結構信息可視化實例，包含(a) 藝術導向的細胞呈現[10], (b) HIV 數據集，大約有數千個結
構副本（實例），每個副本為60種獨特幾何形狀的一種[4]，(c) 不同視角的 HIV 數據集[4]，及 (d) HIV
數據集的多維尺度和多重實例標記[7]。 

多尺度視覺探勘及視覺抽象化 (Multiscale 
Visual Exploration and Abstraction) 
 
  生物領域相關的大數據除了涉及高度空間複
雜度之外，更多時候數據本身同時跨越多個空間
和時間尺度，因此導致產生相當大的視覺複雜
性。 有效率的多尺度分子可視化技術可以處理這
些龐大數據，並進而提供技術為這些數據做可視
化分析，抽象化以及交互式探索[11]。多尺度模
組的可視化演算法可以極大化地支援複雜生物結
構的設計和分析。 例如，科學家現在能夠使用去

氧核糖核酸 (DNA) 作為主要建構材料來製造奈米
尺度的機器人。 這個概念源自於有效控制和編程 
DNA 長鏈骨架，而此骨架是由四個彼此互補的核
鹼基相接組成的序列。 世界各地的研究人員已經
可以對 DNA 序列進行編程，可以強制 DNA 長鏈
骨架自行組裝成奈米尺度的物體，如圖 3 所展示
的立方體結構。 
 



 

圖 3: 這個奈米尺度立方體由 DNA 組成， 使用
我們的方法可以讓它在多個尺度上可視化
[12]。 首先算法描繪所有原子和骨架細節，而
此立方體持續抽象化直到由一單一管線 (Simple 
Tube) 代表整個 DNA 雙螺旋結構 (Double 
Helix)。 

  我們的多尺度可視化方法可以表示各種尺度
的DNA 奈米結構，小從原子細節到目標幾何結構
（如圖 3 中呈現的立方體）[12]。 使用者因此能
夠直接移動拖動條 (Slider Bar) 來更改 DNA 尺度

設定，用以調整適合其任務的抽象尺度級別。 此
算法的目的在於定義並建立離散尺度之間一致
性，達到科學家們可以在尺度之間無縫視覺探勘
的目的。利用這種方法使得生物學家能夠處理日
益複雜的 DNA 結構，並通過適當的複雜物件抽象
化來加速及實現分析。 

  為了實現多尺度可視化方法，探討有效抽象
化 DNA 結構算法為一個有趣的議題。我們研究如
何將 DNA 奈米結構中的多種佈局和表示方式，統
一整合到一個抽象空間中[13]。 在該空間中，用
戶可以平滑無縫地探勘並過渡到任何期望的尺度
表示並且大量地編輯修改奈米結構。 我們的整體
性的方案無縫地結合了三維擬真的結構模型，二
維圖解表示以及有次序的一維排列。 在圖 4 中，
我們首先改變奈米管線的拓撲結構，然後添加新
的 DNA 骨架以改變該結構的功能。每個尺度表示
法可以從不同可視化的結果來強調並數據中的各
種面向。 科學家亦可以交互式地調整可視化並編
輯不同尺度下的表示結果，我們的系統會自動地
將效果傳達到其他尺度和維度。 

 

 

圖 4:一個可以在三維或二維中修改奈米管線的實例。 科學家可以調整可視化系統呈現的DNA尺度，並修
改其結構。使用者編輯效果會有效自動地轉移到其他維度和尺度上[13]。  

總結 (Conclusion) 
 
  我們透過開發交互式可視化系來模組，分
析，有效化龐大生物信息來統促生物知識的發展
與傳播。同時透過可視化整合各種生物學的模組
建構以及視覺分析來降低科學家做研究時遇到資

料轉換以及誤解可能性。我們對我們系統的潛力
感到興奮，因為我們的最終目標是在單一系統框
架中集成有關人體細胞的所有可用數據進而連結
不同資料庫方便使用者做分析。 
  另一個令人興奮的未來探索是能夠直觀地表
示動態結構模型，而不是當前的靜態結構模型。



我們期望將來能夠在引人入勝的三維視覺環境中
對細胞生物進行建模，可視化，分析和交流。這
種細胞生物學將作為計算實驗平台，其中生物體
資訊將進入可以研究和互動的計算機模擬的生命
週期。 這種技術將對生物科學如何向大眾傳播產
生巨大的影響，通過有機體的計算機視覺模型，
科學家可以在科學中心合成有機體以及其生活模
式，並直接呈現結果在好奇的觀眾面前。 通過這
種方式，我們可以向年輕一代推廣科學的主要成
果，使他們感到好奇並進而選擇達成自然或計算
科學研究人員的使命。  
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