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智能时代呼唤新的科研方法
李国杰

摘要 智能化科研（AI4R）是科研方法的重大变革。提出科技界不仅要关注科学智能（AI
for Science，AI4S），更要重视技术智能（AI for Technology，AI4T）；不仅要关注大语言模型

（LLM），更要重视大科学模型（LSM）。同时提出，人工智能的突破主要不是靠大算力，而是计

算模型的转变，中国应当争取在基础模型上做出颠覆性的创新；智能化科研适合做复杂问题

的组合搜索，神经网络模型也许已接近能处理困难问题的复杂度阈值点；智能化科研的一种

趋势是放弃绝对性，拥抱不确定性，一定时期内要适当容忍“黑盒模型”。
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近年来，科学智能（AI for science，AI4S）在科

技界受到重视，也引起了人们对科学方法的讨论。

笔者主张将“智能化科研”称为“第五科研范式”[1]，

本文讨论与智能化科研有关的一些认识问题。

1 智能化科研是科研方法的重大

变革

在科学发展史上，人们把已经流行的某种类型

李国杰，计算机专家，中国工程院院士、发展中国家科学院（TWAS）

院士，中国科学院计算技术研究所首席科学家。研究方向为计算机体系

结构、并行算法、人工智能、计算机网络、信息技术发展战略等。
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的科研方法称为科研范式。随着人类生产力的进

步，科研范式在不断演变。农业时代只采用观察和

实验归纳方法，称为第一范式；工业时代开始流行

以理论分析和逻辑演绎为特征的第二范式；信息时

代出现了计算机模拟仿真，称为第三范式；互联网

普及后兴起数据驱动的第四科研范式。现在人类

处于信息时代的智能化阶段，正在向智能时代迈

进，智能化科研范式顺应而生。

人工智能经历了 60多年的长期研究，近 10年
来取得重大突破。大数据、大模型和大算力的组合

加速了智能化的进程。智能化科研正在引发一场

科技革命，它带来的机遇和挑战影响中国科技发展

的前途。“AI for science”本质上是“AI for scien⁃
tists”，各个领域的科研智能化一定是以本领域的

科学家为主来完成，各行业的科学家是这一场科技

革命的主角。各领域的科学家要担当起这份重任，

自身需要智能化转型。只有广大科学家积极主动

地参与这场变革，智能化科研才能走上良性发展的

轨道。

2 不仅要关注科学智能，更要重视

技术智能

近年来出现了若干智能化科研的成功案例。

蛋白质三维结构预测是智能化科研的里程碑式的

科研成果。从2021年开始，利用深度学习技术，Al⁃
phaFold 2已预测了超过 100万个物种的 2.14亿个

蛋白质三维结构，几乎涵盖了地球上所有已知的蛋

白质[2]。这一重大突破改变了生物领域科学家的观

念，照亮了智能化科研的道路。2024年 5月，Deep
Mind团队在《Nature》期刊发表介绍新成果 Alpha⁃
Fold 3的封面文章，AlphaFold 3不仅能预测蛋白质

结构，而且能以前所未有的精度预测所有生物分子

（包括蛋白质、DNA及其他分子构成）的结构和相

互作用，此成果对生物制药等领域可能会产生颠覆

性的推进作用。图 1是 AlphaFold 3对蛋白质与

DNA分子复合体的精确预测。

基于深度学习的分子动力学模拟是AI技术与

超算结合的典型案例。2022年，中国科学院计算

技术研究所的贾伟乐团队将具有第一性原理精度

的模拟规模提升至 170亿个原子，计算效率比 2020
年他的团队获得“戈登·贝尔奖”的成果提升 1000
倍以上[3]。2022年 5月，中国科学院计算技术研究

所陈云霁团队成功地利用人工智能技术，设计出全

球首款全自动生成的 32位RISC-V CPU——“启蒙

1号”。设计周期缩短至传统设计方法的1/1000，仅
用 5 h就生成了 400万逻辑门[4]。2023年 11月，

DeepMind团队在《Science》上发表论文指出示，AI
天气预报的精度和预报速度超过传统的数值天气

预报水平，在单个Google Cloud TPU v4系统上 1分
钟内可生成10天的天气预报[5]。同月，DeepMind研
究团队在《Nature》上发文宣布，通过人工智能工具

“材料探索图形网络（GNoME）”，发现了多达 220万
种理论上稳定但绝大部分在实验上尚未实现的晶

体结构，其中有 38万种稳定的晶体结构有望通过

实验合成，具有实际应用前景。GNoME可被视为

材料领域的“AlphaFold 2”，将人类已知的稳定材料

的数量增长了近10倍[6]。

上述重大成果中，有些是探索自然界奥秘的基

础科学研究，有些是如何设计人造物的技术研究，

既有科学智能（AI4S），也有技术智能（AI for tech⁃
nology，AI4T）。这说明，人工智能技术不仅用于基

图1 AlphaFold 3对蛋白质与DNA双螺旋分子复合体的

精确预测（图片来源：DeepMind官网）
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础科学研究，也已渗透到技术研究甚至工程科学。

笔者建议将可称为第五科研范式的“智能化科研”

翻译成“AI for research”，简称AI4R，以反映科学、

技术和工程整个科研领域的重大范式转变。AI4S
和AI4T分别类似于信息编码和信息解码，前者是

将大量观察数据编码成符号化的规律或知识，后者

是将大量满足需求规范的样例解码成人造物的具

体设计。无论是芯片全自动设计、新材料发现，还

是AI天气预报，都是技术发明或预测。目前人工

智能的抽象能力有限，真正的科学发现还很少见，

AI4R取得的成绩主要是生物、材料、制药等领域的

技术突破。我们在探讨科研方法创新时，一定要高

度重视AI4T的应用。

3 不仅要关注大语言模型，更要重视

大科学模型

不管是AI4S还是AI4T，都离不开大模型。现

在国内的学者言必称大模型，但国外并不流行

large model或 big model的说法，流行的是 large lan⁃
guage model（LLM），即大语言模型。这是由 Ope⁃
nAI公司带领的方向，主要是 ChatGPT的影响。

OpenAI团队坚信人类的知识大多包含在语言中，

因此，LLM可以成为一种通用的人工智能模型。

LLM确实有较强的泛化能力，不仅可以用于文本生

成，也可以生成图像、语音，甚至可以做数学推理。

但是，当前的 LLM尽管从互联网上学习了海量样

本数据，但本质还是封闭范围的AI，LLM学到的知

识是训练过程中接触到的书本知识，与人类实践活

动有关的大量隐性知识还没有学到。

DeepMind团队（现合并到Google公司）采用的

大模型中，也用 LLM的方法学习必要知识，但更关

注AI4R，主要是采用强化学习，机器本身也产生很

多数据。上述智能化科研的成功案例中，有 3个是

DeepMind团队做出的。在推进智能化科研的过程

中，我们可能要更加关注 DeepMind团队的工作。

为了区别于大语言模型，建议在智能化科研中提倡

大科学模型（large science model，LSM）。大科学模

型比 LLM更复杂，需要数据驱动和模型驱动相互

融合，有些研究要从第一性原理出发。LSM要考虑

的内容很多，包括神经网络架构、机器学习和优化

算法、训练数据集、科学伦理等。总体来讲，AI模
型有两大类：一类是面向大众的模型（AI for the
masses)，以 LLM为代表，适应面较广，对当前社会

的影响大；另一类是面向科学研究的人工智能模型

（AI for research），以DeepMind团队采用的 LSM为

代表，这类模型对人类的未来可能有较大影响。

智能化科研强调跨学科合作，但是每一个垂直

领域还是要构建专业大模型。构建垂直领域的大

科学模型是一个复杂的动态过程，既需要懂得人工

智能技术，又要对所涉及领域有深入的了解。对收

集的数据进行严格的清洗和格式化，确保数据的质

量和多样性，是专业性大科学模型成败的关键。大

语言模型目前大多用于商业服务领域，科研领域成

功的专业大模型还不多。原因之一是大语言模型

不可避免存在“幻觉”，不能直接用于对正确性和精

确性要求很高的科学研究。对于科研领域，模型具

有识别自身能力不足的“自知之明”与提高模型准

确性同等重要，科研大模型必须找到对付AI幻觉

的办法。

4 人工智能的突破主要不是靠大

算力，而是计算模型的转变

近年来，人工智能取得重大突破，得益于大数

据、大模型和大算力，三者缺一不可。有些文章过

分宣传“大算力出奇迹”，这是一种片面的认识，单

纯提高算力不是万能药。实际上，野蛮地提高算力

对扩大复杂问题的求解规模没有实际意义。如果

围棋扩大到 20×20的棋盘（即增加一行一列），野蛮

搜索的算力需要提高 1018倍。这 2年训练大语言模

型的算力增加了 265倍，每 3个月翻一番。如果这

种发展速度延续 10年，算力就要增加 1万亿倍，这

不仅难以做到，也挑战了地球可供资源和能源的极

限。

有人说人工智能问题大多数是具有指数复杂

性的 NP困难问题，这只是一种模糊笼统的说法。

人工智能问题的计算复杂性究竟有多高，目前还不
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清楚。因为一个人工智能问题，如机器翻译，其输

入输出并没有给出严格的定义，“问题解决了”是什

么意思也没有明确的说法。所谓NP困难问题（在

多项式时间内可被图灵机验证结果的问题，往往具

有指数级的计算复杂性）是对图灵计算模型而言

的。问题的复杂性随计算模型的改变而改变，不同

模型的计算效率有天壤之别。1943年麦卡洛克和

皮茨提出了神经元计算模型，这个模型在可计算性

上与图灵模型是等价的，但对自动机理论而言，比

图灵模型更有价值。冯·诺依曼曾指出：“图灵机和

神经网络模型分别代表了一种重要的研究方式：组

合方法和整体方法。麦卡洛克和皮茨对底层的零

件作了公理化定义，可以得到非常复杂的组合结

构；图灵定义了自动机的功能，并没有涉及具体的

零件。”过去的几十年里，神经元模型一直比不过图

灵模型，在学术界受到排挤。但Hinton等学者坚持

不懈，终于让神经元模型大翻身。

自然语言理解、模式识别等困难问题在神经元

模型上能有效解决，说明神经元计算模型对这类问

题的求解效率远超图灵计算模型。近些年人工智

能的成功本质上不是大算力出奇迹，而是改变计算

模型的结果，从基于逻辑的确定性计算模型改成基

于人脑启发的概率统计型模型。人工神经网络和

机器学习都是不等同于图灵机的计算模型，因而表

现出不同的计算效率。现有的计算复杂性理论还

不能对近年来机器学习解决复杂问题的高效率做

出科学的解释，需要加强关于人工智能和复杂性科

学的交叉研究。

在智能化科研中，数据、模型和算力的规模需

要协调配合。神经元计算模型、反向传播和梯度下

降算法都已提出几十年了，由于算力不足，这种计

算模型的潜力没有显现。GPU的问世满足了这一

需求，让神经元计算模型处理一些复杂问题的优势

发挥出来，令人震惊。但神经网络模型并不是在所

有问题的计算效率上都超过图灵机模型，在许多问

题上图灵机模型仍有优势。有研究发现，使用神经

网络来近似解决某些问题时，随着求解精度提高，

网络与训练数据的规模都呈指数级增长，这说明神

经元计算模型的扩展性仍有问题。我们提倡的

LSM不局限于神经元模型。实际上，“启蒙 1号”就

没有采用神经元模型，而是独创的二进制推测图

（DSM）模型。

值得指出的是，早在 1948年，图灵就写了一篇

题为“Intelligent Machinery”（智能机器）的论文，提

出了与图灵机不同的计算模型——“无组织机器”，

模拟婴儿的大脑皮层，通过适当的干扰训练来实现

组织化。这篇文章实际是早期的随机连接神经网

络模型，几乎描述了目前人工智能联结主义的基本

原理，包括遗传算法和强化学习等。由于他没有得

到老板的认可，一直没有发表，直到 2004年才被发

现[7]。如果学术界早看到这篇论文，今天的计算机

世界可能是另一副模样。

人工智能的研究还处在“伽利略时代”，或者说

处在“牛顿时代的前夜”，面临诸多未知和挑战。我

们要看到现有技术路径的局限性，不能只追求增量

式改进。在人工智能领域，成为主流的机器学习模

型的红火期一般不超过 10年。当今主流的 Trans⁃
former模型已经流行 6年多，可能几年内就会被新

的模型取代。如果依葫芦画瓢，重复开发许多没有

新意的小模型，对推进人工智能作用不大。中国应

当争取在基础模型上做出颠覆性的创新，为人工智

能和智能化科研的发展做出历史性的贡献。

5 智能化科研适合做复杂问题的

组合搜索

以大科学模型为代表的第五科研范式并没有

取代以前的 4种科研范式，实验归纳、理论分析和

计算机模拟仍然是科研的主要范式，智能化科研只

有和传统科研范式密切配合才能发挥作用。但有

一些复杂问题，如果不是要获得完全正确的解或最

优解，采用深度学习方法似乎能大大提高求解效

率，这类问题很适合智能化科研。上面列出了几个

成功案例，有几个就是这类组合搜索问题。

许多科学问题的假设空间非常大，例如小分子

候选药物的数量估计有 1060种，可能成为稳定材料

的总数多达 10180种，CPU设计的组合空间相对于设

计者考虑到的范围，几乎是无穷大。这就是人们常
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说的“组合爆炸”，数学家称之为“维度灾难”。过去

的 4种科研范式难以解决的组合爆炸问题正好是

第五范式的用武之地。

要把几乎无穷大的理论搜索空间压缩到超级

计算机甚至 PC机可以承受的足够小的搜索空间，

需要启发性的知识做指导。通过海量数据的训练

学习，计算机可以学习到一些过去人类不知道的启

发信息，这可能是智能化科研的威力之一。神经网

络不是按照确定的算法实现图灵计算，其主要功能

是“猜测加验证”。猜测和计算是两个不同的概念，

基于神经网络的机器更合适的名称是“猜测机”，而

不是“计算机”，其解决复杂问题的能力很强，可能

背后有更深层次的奥秘。

冯·诺伊曼（图 2）对复杂系统背后的奥秘，曾

提出一种假说，叫作“复杂性阈值”。他去世后整理

发表的著作《自复制自动机理论》指出：自动机理论

的核心概念在于复杂性，超复杂的系统会涌现出新

的原理。突破了复杂度阈值的系统，就会由于在数

据层的扩散和变异作用而不断进化，可以做很困难

的事情[8]。现在的神经网络模型有数千亿甚至上万

亿个参数，可能已接近能处理困难问题的复杂度阈

值点。复杂度阈值不仅仅与模型的规模有关，为什

么超过阈值就能做很复杂的事，现在还没有完全明

白，需要做深入研究。冯·诺伊曼的《Theory of
Self-Reproducing Automata》（《自复制自动机理

论》）可能是研究复杂性理论最深刻的一本书，令人

肃然起敬。

6 放弃绝对性，有效应对不确定性

早期AI研究的数学基础是数理逻辑，以符号

处理为主，很多数学工具都用不上。AI能够再创

辉煌，主要的改进是采用了概率论和统计学的方

法，处理的对象是数据而不是符号，大量的数学工

具可以发挥作用。复杂问题往往具有不确定性和

动态变化的特点，不容易找到形式化的精确解答，

只能通过对输入输出的比较分析去拟合未知的函

数。一般而言，求近似解既不是降低算法复杂性的

必要条件，也不是充分条件，有些问题即使求近似

解仍然具有指数复杂性。但是，智能化科研的实践

已表明：对许多问题，只要找到足够多的具有代表

性的样本（数据），就可以通过机器学习找到合适的

模型（组合），使得它和真实的函数非常接近地拟

合。AI研究的新近发展体现一种趋势：放弃绝对

性，拥抱不确定性，即只求满足一定精度的解，这或

许是这次AI“意外”取得成功的深层原因。

冯·诺伊曼早就预言：“信息理论包括 2大块：

严格的信息论和概率的信息论。以概率统计为基

础的信息理论大概对于现代计算机设计更加重

要。”长期以来，计算机界解决问题的思路都是为特

定应用编写计算机程序。经过几十年努力，现在有

了另一种问题求解的思路，一个基于学习而不是编

写计算机程序的替代方案。大模型相当于一种可

能导致通用智能的应用程序，这种求解方式有时会

失败，但在现实世界中可以对付许多复杂的问题。

统计意义的正确性与确定性计算程序的严格正确

性是解决复杂问题的不同思路，放弃对百分之百正

确性或最优解的追求，可能是智能化科研获得巨大

威力的前提之一。

科学研究可以被视为将“黑盒模型”逐步转化

为“白盒模型”的过程，即从对某些现象或过程不了

解逐步推进到充分理解其内部机制和原理。解决

复杂度不高的问题，我们已掌握其基本原理，因此

要强调可解释性，尽可能采用白盒模型。但对于非

常复杂的问题，一开始不可能有白盒模型，一定时

期要适当容忍黑盒模型，承认黑盒模型某种程度的

合理性。这就是笔者在许多场合强调的，机器有人

图2 冯·诺依曼与他的遗著
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The intelligent era calls for new research methods

AbstractAbstract AI for research (AI4R) is a significant change in research methods. The scientific and technological circles should not
only pay attention to "AI for Science" (AI4S), but also attach great importance to "AI for Technology" (AI4T); Not only should we
focus on the Large Language Model (LLM), but we should also pay more attention to the Large Science Model (LSM). The
breakthrough of artificial intelligence mainly relies not on large computing power, but on the transformation of computational
models. China should strive to make disruptive innovations on foundation models. AI4R is suitable for combinatorial search of
complex problems, and neural network models may be close to the complexity threshold point that can handle difficult problems.
One trend in AI4R is to abandon absoluteness, embrace uncertainty, and we should tolerate "black-box models" appropriately
for a certain period of time.
KeywordsKeywords research methods; AI for research (AI4R); large science models (LSM)；complexity threshold; uncertainty; black-
box models ●
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类暂时还不明白的“暗知识”，机器的“理解”不同于

人的理解，要提倡人机智能融合。为了防止黑盒模

型潜在的失控或可能出现的不良后果，要加强科技

伦理监管，让智能化科研始终在安全可控的轨道上

良性发展。
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