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摘  要：以 ChatGPT为代表的新一轮人工智能技术浪潮正推动人类社会全面变革，科学研究范式正加速转换，一

场人工智能驱动的科学研究（AI for Science，AI4S）革命正在到来。分析了 AI4S的基本概念和特点，从数学、

物理、生物、材料等角度简要综述了 AI4S的发展现状。大力发展 AI4S对提高国家竞争力、发展社会经济、加强

技术储备都具有十分重要的意义。为更好地推动我国 AI4S 的发展，以下两点十分关键：一是变革当代的教学与

教育，倡导 AI for Education和 Education for AI；二是以 DAOs和 DeSci为基础建立适应“新科学研究范式”的“新

组织方式”和“新科研生态”，为 AI4S研究提供公开、公平、公正的可持续性支持。 
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Abstract: The new wave of artificial intelligence technology represented by ChatGPT is promoting the comprehensive 

transformation of human society, the transformation of scientific research paradigm is accelerating, and an artificial intel-

ligence-driven scientific research (AI for Science, AI4S) revolution is coming. The basic concepts and characteristics of 

AI4S were analyzed, and the development status of AI4S were briefly summarized from the perspectives of mathematics, 

physics, biology, and materials. Vigorously developing AI4S is of great significance to improving national competitive-

ness, developing social economy, and strengthening technical reserves. In order to promote the development of AI4S bet-

ter, the following two points are essential: one is to change the contemporary teaching and education, and advocate AI for 

Education (AI4E) and Education for AI (E4AI); the other is to establish and adapt to the ＂new scientific research para-

digm＂ with ＂new organization mode＂ in a ＂new research ecology＂, based on DAOs and DeSci, for open, fair and just sus-

tainable support for AI4S. 
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0  引言 

为了贯彻落实《新一代人工智能发展规划》，

科学技术部会同国家自然科学基金委员会近期启

动“人工智能驱动的科学研究”（AI for Science，

AI4S）专项部署工作，引起广泛关注。专项部署工

作紧密结合数学、物理、化学、天文等基础学科关

键问题，围绕药物研发、基因研究、生物育种、新

材料研发等重点领域，借助 AI4S的学科交叉特色，

促使甚至迫使传统学科变革，加速迈向交叉化新学

科大发展的时代。 

本文首先分析 AI4S的基本概念和主要特点，随

后从数学、物理、生物、材料等角度简要综述 AI4S

的进展。鉴于 AI4S对国家竞争力、社会经济、技术

储备等具有十分重要的意义，推动 AI4S快速、良性

发展至关重要。为此，笔者认为民众教育和科研生

态是发展 AI4S不可忽略的问题：一是教育先行，大

力倡导 AI for Education（AI4E）和 Education for AI

（E4AI），变革当代的教学与教育模式，以适应 AI

时代的发展要求；二是要建立适应“新科学研究范

式”的“新组织方式”和“新科研生态”，以分布

式自治组织与运行（decentralized autonomous or-

ganizations and operations, DAOs）[1-2]和分布式自

主科学（decentralized science, DeSci）[3-4]为基础打

造新科研体系，为 AI4S研究提供公开、公平、公

正的强力支持。 

1  AI4S 概念、特点和意义 

1.1  AI4S 基本概念 

AI4S 主要指应用智能科学与技术促进传统科

学研究变革[5]。AI4S当前的特色是通过人工智能、

机器学习、推理等方法处理和分析大量数据，高效

发现数据之间的关联，帮助科学家克服“维数灾

难”，更快、更准地理解复杂的自然现象和社会现

象。AlphaGo和 ChatGPT之后，现有 AI技术和成

果表明，AI4S 能够帮助人类发现数据中隐藏的规

律，有效地助力科学家提出新假设、获得新发现[6]。

同时，AI也可以用于创建模拟系统和预测模型，引

导科学家测试新理论、发现复杂系统的行为[7]。 

1.2  AI4S 主要特点 

首先，AI4S可以处理和分析大量的科学数据，

克服“维数灾难”。牛顿正是在前人的研究和观测

数据之上提出了万有引力定律，但当今海量的科学

数据远超个人能力。AI 技术可以有效地处理从实

验、观测和模拟中获得的数据，并从中提取模式、

趋势等重要信息，帮助科学家发现新的现象和规

律，推进科学研究的进展，加速更多新时期“牛顿”

的诞生。 

其次，AI4S可以提供高效的科学计算和模拟，

这对于研究复杂的自然现象和复杂系统至关重要。

科学家可以使用 AI 技术创建高度准确的模型，进

行大规模并行模拟，使它们能够预测和测试新的假

设，从而加速科研探索的迭代演进。 

最后，AI4S 更加突出作为科学家的人的核心和

关键作用，强化交叉学科和新文科的主导性，直面其

社会和生态效应，提倡人类命运共同体，这正是以

DAOs和DeSci为代表的新科学和开放运动的本源和

实质索求[8-10]。这一点，似乎被许多注重技术的人士

忽略，但必须引起我们的深入思考和积极回应。 

1.3  AI4S 的重要意义 

AI4S能够提高科学研究的效率和准确性，帮助

科学家在更短的时间内做出更多的发现和进展。

AI4S正加速推动科学研究的范式转移，一场改变世

界格局的科学革命正在发生。 

从国际竞争的角度看，AI4S能够快速提高国家

的科技实力，AI 和 science 将相互促进，为各国的

科学研究提供更大的竞争优势，加速形成高科技壁

垒。不能有效加速 AI4S 研究的国家，将在这场变

革中掉队，最终处于十分被动的地位。从发展经济

的角度看，AI4S将加快各个学科领域的基础研究，

促进行业应用，科学技术的进步势必会推动现有行

业的发展，创造新的行业、新的就业机会。从技术

储备的角度看，AI4S有助于建立和完善科学技术体

系，提高技术储备和创新能力。 

以新材料研发为例，人工智能所带来的数据、

算力和算法是“AI+材料科学”的三大技术核心。

数据方面，原始数据主要来自高通量实验及计算，

经过多轮数据清洗，最终获得可建模的数据，并储

存于数据库中。算力方面，GPU、云计算等资源为

“AI+材料科学”提供了重要的计算支撑。随着高性

能计算设备及云计算等的发展，算力已逐渐不再成

为制约其发展的决定性因素。算法（核心）方面，

使用人工智能技术的材料研发，能够在物性预测和

新材料研发过程中，基于更强的数据分析能力，同

时利用知识工程技术，根据人类知识经验自动优先

选择最能提供实验合成和测试所需信息的化合物，
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减少材料科学家耗费在数据分析、大规模文献查阅

和实验等工作上的时间。此外，机器学习已被证明

可以有效加速材料的研发进程，通过机器学习获得

的材料模型及机理，可用于材料发现设计。材料模

型建立在足够多且质量高的数据之上，建模步骤包

括选择合适的算法，从训练数据中进行训练，进而

做出准确的预测。 

2  AI4S 发展现状 

AI4S虽然最近才被广为关注，特别是在我国

正成为焦点，但其在国际上已通过 DAOs和 DeSci

蓬勃兴起。DAOs针对产品开发，DeSci针对基础

研究，这两者的特色是基于智能科学与技术、区

块链和智能合约的数字组织和数字治理[11-15]。实

际上，AI4S 可追溯到 AI 的创始年代，例如早期

华人哲学家和数学家王浩利用原始的 IBM计算机

进行定理证明，催生了计算复杂性科学；AI创始

人纽厄尔和司马贺于 1956年提出了“逻辑推理家

（logic theorist）”程序，他们用今日看来简陋的机

器，几分钟就证明了罗素和怀德海费尽十余年心

血在其三卷本数学巨著《数学原理》中包含的主

要数学定理。近几年来，在深度学习的大力推动

下，AI4S在数学、物理、生物、材料等领域更是

取得了许多令人瞩目的重大进展[5]。 

2.1  数学领域（AI for math） 

在数学领域，求解偏微分方程是流体力学、空

气动力学、交通流建模等领域的共性难题。2017年

以来，科学家尝试使用机器学习、ResNet、seq2seq

模型等技术求解偏微分方程，获得了更快更准的结

果[16]。2021年 DeepMind开发了基于机器学习的框

架，用于引导数学家寻找新模式和证明新定理的直

觉灵感。数学家和 AI 研究人员的合作带来了两项

发现：一个是 Knots理论，监督学习模型帮助找到

了两种不同类型的结（knot）之间的新关系，从而

证明了一个全新的定理；另一个是 Kazhdan-Lusztig

多项式的证明，这个问题已经被提出 40 年之久，

最终在 AI 的帮助下得以证明。该框架验证了人工

智能帮助数学家的新范式。 

2.2  物理领域（AI for physics） 

在物理领域，除了实验数据采集、预处理和分

析之外，人工智能方法还帮助科学家设计实验、优

化参数。高能物理是最早引入人工智能辅助研究的

领域。1990年代，粒子物理学界就组织了一系列高

能与核物理人工智能研讨会，报道了使用神经网络

和符号人工智能进行事件选择和微扰理论计算的

成果。2014年，人工神经网络赢得了 ATLAS 实验

中识别希格斯玻色子的挑战。2015 年，CERN 成

立了机器学习工作组来处理大型强子对撞机产生

的海量数据。AI 方法的一些新进展，如生成式对

抗网络（generative adversarial network，GAN）已

被用于更快的事件和检测器模拟。最近，DeepMind 

在 Nature上发表了他们的工作：通过深度强化学

习对托卡马克等离子体进行磁控制。2022年报告

称，物理学家使用包含多年实验收集的 4 618 个

样本的数据集的神经网络，找到了质子中存在隐

内魅夸克（intrinsic charm quarks），即隐性内含粲

夸克的证据，这一发现可能会改变量子色动力学

的教科书。 

2.3  生物领域（AI for biology） 

在生物医学领域，AlphaFold 是继著名的

AlphaGo 之后人工智能领域的又一大成就。从

2016年开始，DeepMind通过构建人工智能系统来

挑战蛋白质结构 3D预测任务，这对于揭示蛋白质

的性质至关重要。AlphaFold基于大约 100 000种

已知蛋白质的序列和结构训练，增强了预测新蛋

白质形状的能力，将预测误差缩小到原子尺度，

而计算时间从数年缩减到数分钟，效率得到了显

著提升。DeepMind宣布 AlphaFold数据库中超过

2 亿个蛋白质结构预测向世界各地的科学家提供

开放访问，这将大大加速包括药物在内的多项重

大研究。AlphaFold并不是唯一可以预测蛋白质结

构的人工智能系统，RoseTTAFold、ProtENN也是

AI4S 的杰出代表，生物界正在使用像 AlphaFold

这样的系统来改进医学，推进针对疑难疾病药物

的发现。 

2.4  材料领域（AI for materials） 

在材料领域，人工智能改变了传统以实验和

经验为主的材料研发模式。2011 年美国提出“材

料基因组计划”（materials genome initiative，

MGI），旨在解码材料的不同组成成分和性能的对

应关系，通过结合计算工具平台、实验工具平台

和数字化数据（数据库和信息学）平台，借助高

通量计算、大数据、人工智能等技术，有效整合

现有的材料研究力量和设备，将高通量实验工具

的效能发挥到最大，缩短材料研发周期，降低研

发成本至少 50%。2016年 Nature发布了哈佛福德
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学院和普渡大学的研究成果，科研人员利用机器

学习算法，用“失败”的实验数据预测了新材料

合成，意味着机器学习将改变传统的材料发现方

式。通过整合元材料（metamaterials)、虚拟材料、

计算材料，平行材料正通过计算机建立“小材料、

大模型”，利用机器学习和平行智能技术，根据所

需要的性能预测和引导候选材料，提高新材料的

研发速度和效率，降低研发成本，提高安全性、

可靠性和经济性。 

应该说，AI4S专项部署工作，并不是催生下一

轮风口，因为人工智能并没有又一次进入低谷，而

是被新技术进展再次推向新的高峰。在 AI4S方面，

除了数学、物理和生物等领域之外，人工智能还被

用于许多学科。来自 AI 和科学领域的科学家正在

研究 AI4S 的前沿领域。正如我们所见，人工智能

在科学研究中的角色随着深度学习的繁荣发生了

变化。早期，人工智能方法只是作为辅助工具，帮

助分析实验数据。如今，人工智能方法已被视为更

复杂任务的关键技术，包括定理证明、结构设计和

知识发现。 

3  探索 AI for Science 之 DAOs 

3.1  科学突破，教育先行 

人工智能技术的快速发展，特别是Chat GPT[17-20]

等大模型在内容生成、艺术创作等领域的突破，加

快了社会变革。确实有一些重复性的工作可能会被

取代，这引起了不少人的担忧。然而，正像百年前

的工业革命和半世纪前的信息产业革命展示的一

样，作为群体的我们根本无须担心，历史和现实也

不许我们担心，特别是担心也根本没有任何用途。

工业革命，机器没有取代农民，但让许多农民成为

工人；信息革命，计算机没有取代工人，但让许多

工人成为软件工程师；智能革命，AI更不会让我们

失业，而且，就像百年前的“杰文斯悖论”表明的：

人工智能将需要更多的人工，为我们提供更多更好

的工作。当然，为了缓解时下民众的焦虑和现实问

题，社会各界可以采取以下措施。 

首先，引导社会对人工智能的认知和理解。通

过舆论宣传，让人们认识到，电灯取代蜡烛、汽车

取代马车、电动机取代蒸汽机，每一次技术革命都

有很多行业消失，但同时创造出更多的行业，带来

更多的机会。 

其次，投资新兴产业。人工智能中的机器学习、

深度学习等技术促进了新产业的诞生，社会各界可

以投资新兴产业，支持小企业和初创企业，鼓励创

新和创业。这些产业需要更多的人才，有更多的就

业机会和更好的待遇。 

第三，为社会全体提供人工智能驱动的专业及

相关行业的教育、科普和培训，帮助人们获取新技

能和知识，以适应新的工作和市场需求。实际上，

AI4S 的基础和关键是 AI4E 和 E4AI，变革当代的

教学与教育已成为刻不容缓的任务。 

3.2  HANOI：AI for Science 之道 

AI4S的良性发展，必须要有适应“新科学研究

范式”的“新组织方式”和“新科研生态”。当前，

一些新思想和新技术的出现，为 AI4S 范式创新带

来了机遇。例如，由 Web3 、区块链及智能合约技

术驱动的 DeSci浪潮正在带来科学研究组织方式的

变革[21-22]。 

随着人工智能研究进入快速迭代阶段，人们呼

吁建立新的研究机制来克服传统科学合作中的问

题，例如缺乏透明度和信任等。DeSci 致力于为科

学家创建一个开放、分布、透明和安全的网络，以

共享数据、信息和研究成果，直接采用数字化、水

平化治理，使科学家能够以更公开和公平的方式一

起工作。DAOs 是 DeSci 的实现方式，为人工智能

的创新和应用提供了新的组织形式。DAOs 是一种

通过代码运作，运行在区块链网络上的数字组织。

DAOs 通过智能合约进行数字化治理运维，这意味

着 DAOs的成员拥有决策和执行行动的投票权，使

其成为一个透明和公正的系统。 

为了应对上述挑战并利用新机遇，学术界基于 

DAOs 已经完成了一系列工作，笔者也提出了人在

环路的交互智能元宇宙框架[23]，作为新时期助力

AI4S研究的基础。目前，DeSci已成为世界范围的

时代潮流，必须引起关注。为此，笔者提出 HANOI

框架，这是一个包含人类（human）、人工世界

（artificial world）、自然世界（natural world）的有组

织化的智能（organizational intelligence）研究范式，

以 DAOs和 DeSci为基础，同时为 AI4S和 Science 

for AI（S4AI）的研究提供公开、公平、公正的可

持续性支持[24]。 

4  结束语 

尽管人们对 AlphaGo、AlphaFold、ChatGPT这

样的进步感到兴奋，但在 AI4S成为流行范例之前，
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我们还有很长的路要走。而且，教育必须先行，否

则将无法持续。首先，人工智能与各个科学学科之

间的知识差距是显而易见的，研究人员必须有一个

学习曲线来学习另一边的技能。而且，人工智能研

究人员学习科学中特定领域知识的学习曲线或许

更陡峭，因为建立一个全新背景的知识体系更加困

难。相反，在大多数 AI4S 案例中，最受欢迎的工

具是深度学习模型，它相对容易掌握。其次，目前

还没有一个将人工智能与某一科学领域相结合的

通用框架。然而，在 AI 领域，工具和平台已经很

成熟并且易于使用，特别是 ChatGPT 发布之后，

AI的大众化前所未有。当然，在科学领域，也有许

多在特定领域里被广泛使用的成熟软件。无论如

何，我们必须以“小问题、大模型”的理念，以“小

任务、大设计”的原则，通过 AI 开发并利用更多

像 AlphaFold和 ChatGPT这样的智能系统来辅助科

学研究。我们相信，弥合差距的各种各样的通用平

台将在不久的将来出现，使 AI4S成为科研的主流，

使 S4AI成为教育的主体。 

2014 年，在青岛智能产业技术研究院成立之

初，王飞跃[25]提出以平行科学作为可持续智能产业

和智慧社会的基础与保障，利用数字人理论科学家

和机器人工程师构建平行物理、平行化学、平行材

料、平行生物、平行医学、平行经济、平行艺术、

平行哲学等，相信随着 AlphaGo 和 ChatGPT 等智

能技术的进一步深入和普及，特别是 DeSci和 AI4S

的发展壮大，平行科学将成为新的科学范式。 
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