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AI for Science：打破边界，重塑科研范式

传统科研范式有两方面问题：一是

生产力方面，传统的科研方法，无论是

文献阅读、理论研究、计算方法或实验

手段，其能力都受到很大限制；二是生

产关系方面，尽管科研成果早已推动人

类社会进入工业化时代，但科研本身仍

然是小作坊模式。由于这两方面的原

因，科研一直都是一个低效率、高门槛

的封闭体系。更为糟糕的是，科研和社

会需求往往是脱节的。

以深度学习为代表的人工智能技

术给科研范式变革带来了新的希望。

首先，深度学习本质上

是一种极为基础的数

学方法，它处理的是函

数、概率分布等最基础

的数学问题。但与传

统数学方法不一样的

是，深度学习可以解决

更复杂的问题。例如，

神经网络是逼近高维

函数的有效工具，而传

统数学方法却面临维

数灾难的挑战；注意力

机制可以有效模拟长程记忆和长程关

联，而传统数学工具更擅长处理无记忆

的马尔可夫过程和局部相关性。

其次，计算机科学中极为普遍的工

程化思维对打破作坊模式也提供了有

效帮助。从深度学习到大语言模型、智

能体、技能（skills）、支撑框架（harness）

等，这一系列工程化思维驱动的人工智

能新技术，在很大程度上改变了人们的

工作效率和工作方式。这种工程化思

维是其他学科，尤其是数学，不太擅长

和不太重视的。事实证明，它对改变传

统科研范式也是必不可少的。

以这两点为基础，近 10 年以来，AI

for Science主要沿着两条路线发展。一

是解决具体科学问题。这方面最醒目

的成果是蛋白质结构预测。二是建立

新的科研基础设施。这方面最成熟的

成果是玻尔（Bohrium）平台。随着 AI

for Science 科研基础设施逐渐成熟，干

湿闭环的自动化、智能化实验室建设已

经成为新的热点。科研的“安卓模式”，

即在新的基础设施上

通过垂直整合并开发

一系列的智能体、skills

和 harness 来完成特定

的科研任务，正逐渐成

为新的范式。

短短几年，AI for

Science 的理念和方法

已经得到科学界的广

泛认可，并且已经深入

到许多重大科研计划

和基础科研项目的核

心环节，如人类蛋白组计划、植物星球

计划、数字细胞、材料基因组计划等。

一些企业也开始以这个理念和方法为

基础重新布局其研发体系。更为令人

欣慰的是，在这个过程中，一大批有理

想、有战斗力的年轻人已经成长起来。

这些年轻人正在引领 AI for Science 的

发展，积极推动科研范式的改变。

什么才是 AI for Science 新范式？

除了“安卓模式”以外，新的科研范式应
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该实现三个“打破”。

一是打破学科与学科之间的

界限。科学本来就是一个整体。

在知识获取门槛高、学习和研究

效率低的时代，不得不通过专业

划分来提高效率，这直接导致了

目前交叉学科机会多但门槛高的

现状。AI for Science的基础设施

使得知识获取的门槛大幅度降

低、研究效率大幅度提升。因此，

专业划分已经正在成为一个不必

要的枷锁。这也意味着必须重新

设计科学的教育和研究体系，在

不同学科的共同基础方面下更大

的功夫。

二是打破理论与实验之间的

界限。这个界限在跨尺度特征比

较突出的学科尤其明显。例如，

材料科学，理论和计算必须从原

子模拟开始，但科研人员真正关

心的材料性能都是体现在宏观层

面的。人工智能赋能大幅度提升

了理论和计算方法的能力。这些

能力已经在许多方面，例如，新的

表征算法，得到了充分体现。但

是要真正打破理论和实验之间的

界限，还需要进一步提升理论和

计算方法的能力。

三是打破科研与产业之间的

界限。传统的科研模式下，科研

到产业的战线极长，以至于科研

和产业之间形成了比较严重的脱

钩。事实上，科学界已经构建起

一个极其完整的、基于论文的评

价机制和运行机制。这个机制之

所以存在并且被广泛接受，是因

为以真正解决问题作为评价机制

是不现实的。人工智能赋能下科

研效率的提升将有效地帮助科研

人员解决这个问题。当然，要真

正实现这个目标，仅靠科研能力

的提升是不够的。还必须在评价

机制、组织形式上下功夫。这些

已经成为 AI for Science 下一步

需要解决的问题。

未来几年，随着人工智能赋

能的科研基础设施的不断完善，

“平台科研”的优势和具体形式将

逐渐显现出来，产生两个方面的效

果：一是部分科研工作将变得越来

越工业化；二是最顶尖科研人才的

作用将更为显著。这样的科研人

才必须具备三方面的能力：第一，

基于基本原理的思维能力。凡事

能看到底层逻辑，而不只是表面现

象。第二，深入了解社会的真实需

求。第三，对工程的理解和把控能

力。如何建立新的顶尖科研人才

培养体系，将成为中国实现科技强

国的主要问题。
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