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科技前沿
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AI

作为科学家，我心中理想的
人工智能赋能科学发现（AIfor
Discovery）是什么样的？
我希望未来的科研，是“人+

AI”的深度融合。科学家不再是
孤独的探索者，而是与一群智能
体协同工作的“指挥家”。当一个
想法产生时，AI可以瞬间完成文
献综述、实验设计、代码生成；当
实验进行时，AI可以实时监控、
自动调整、持续优化；当结果出现
时，AI可以撰写报告、提出新问
题、推动下一步探索。科学家从
繁琐的重复劳动中解放出来，专
注于提出真正原创的假设、洞察
真正深刻的规律。
我们距离这个愿景还有多

远？实事求是地说，我们还在起
步阶段。今天的智能体在处理流
程化、权限清晰的工作时已经表
现出色。比如在科学实验室中，

所有工作流程一清二楚，权限管
理严格，正是智能体发挥作用的
理想场景。但一旦离开这种边
界清晰的领域，智能体的不确定
性就会急剧增加，这也是为什么
我不建议用它来管理个人文件
系统——保密性和不确定性带来
的风险太大。
当前面临的挑战至少有三

个：第一，多模态对齐。蛋白质分
子、化学分子、语言文字，这些不
同模态的信息如何对齐？今天我
们可以让视频中的人瞬间换装，
但要让一个分子结构精准对应到
一段文字描述，还需要底层的突
破。第二，数据的质量与标准
化。AlphaFold之所以成功，是因
为它建立在数十年高质量、标准
化的蛋白质结构数据之上。在其
他领域，这样的数据基础还不存
在，清洗数据的精力往往超过建

模本身。第三，信任与验证。人
工智能有幻觉，人类也有幻觉，但
在科学领域，幻觉必须被验证、被
约束。每一个环节的质控、每一
个发现的验证，都至关重要。
但即便如此，我仍然充满信

心。AIforLab是AIforDiscovery
的关键一步，也是第一步。实验
室的数据吞吐量巨大，验证知识、
分析知识的瓶颈正在被AI逐步打
破。这是一个巨大的产业，也是
智能体技术一个绝佳的切入点。
那些以为AI只能“炒概念”的人会
失望，因为在科学实验室里，AI
真的很能干实事。
最后，我想说：AIforScience

不仅是一场技术革命，更是一场认
知革命。它让我们重新审视“发
现”的本质，重新思考“智能”的边
界。在这场远征中，人永远是智
能中枢，但我们将不再独行。

中国工程院外籍院士、香港科技大学首席副校长 郭毅可

过去一年，人工智能领域发生的大事让人应接不暇，科学的智能化也成为

大家最关心的话题。而科学研究中最重要的就是科学发现，作为科学家，我最

关心的问题是人工智能究竟能否作出“发现”？这个“发现”是人类的专属领

地，还是机器也能参与其中？这正是我今天想探讨的核心命题。

AI能“发现”吗？从贝叶斯大脑到主动推理

要回答这个问题，我们必须
回到第一性原理：什么是“发
现”？我们赖以认知的世界，真的
是我们“看见”的吗？
人类的大脑只有1.4公斤，紧

锁在我们的颅骨里。我们对外部
世界的所有感知都来自五官接收
的信号。这些信号有两个特点：
第一是离散，二维的，第二是有许
多噪声。我们能够拼凑出一个连
续、生动、三维的世界图像，靠的
不是摄像式的记录，而是大脑的
“猜测”。这个“猜世界”的理论，
在认知科学中叫作“预测编码”
理论。大脑中有一个生成模型，
它不断根据已有的先验知识预测
世界，同时从感官接收信号——
只有那些与预测不符的“意外”，
才会被大脑捕获，成为我们修正

认知的素材。
所以，什么叫“发现”？发现

就是“没想到的事情”。贝叶斯定
律告诉我们：不是看见了才相信，
是相信了才看见。这与“情人眼
里出西施”是一个道理。当你看
到一个人觉得对方美丽，是因为
你心中已经有了“美”的模型和喜
欢对方的先验。先验是主观的认
知，似然是你的观察，先验和观察
结合形成新的认知。当观察与先
验出现偏差，这个偏差就是“误
差”，在物理学中被称为“自由
能”。这个自由能对大脑有两个
作用：一是修正认知，这叫感知推
理；二是改变世界，让它符合预
期，这叫主动推理。
主动推理正是人工智能赋能

科学研究（AI4S）最重要的理论依

据。感知推理是我们熟悉的机器
学习，而主动推理指向的则是具
身智能——它不是把大模型放进
机器人里就万事大吉，而是让“行
动”本身成为推理链条的一环。
行动不是输出，而是消除误差的
手段。好奇心从哪里来？探索行
为从哪里来？都源于我们试图减
少世界的不确定性。发现的动
力，正源于此。
所以我的结论是：人和机器

的智能在物理上是同源的，数学
上是同构的。我们没有必要怀疑
机器是否具有发现能力，因为人
的认知本身也是一套完整的、可
描述的机制。从这个意义上说，
机器不仅能发现，而且它发现的
方法、逻辑，与人类可能并无本质
区别。

科学实验的AI化：从被动记录到主动推理
过去几年，我们看到了AI提

高药物筛选效率、加速蛋白质结
构预测、优化材料合成路径……
但这些更多是解决“效率问
题”——让本来要做三年的事情
缩短到三个月。这个效率的提高
很大程度上是把科学实验智能
化（AIforLab）了，系统地把科
学实验真正用AI做起来，让AI从
“效率工具”变成“合伙人”，让实
验室管理系统从“被动记录”走向
“主动推理”。

我现在正在主导AI原生创
新环境（AINA，AINativeArena）
的研究，就是这种探索的实践。
传统科研流程是：科学家提出假
设—设计实验—收集数据—分析
结果—撰写报告。其中充斥着大

量重复性、流程性工作，比如填电
子表格、做实验笔记、管理库存、归
档数据。而现在，我们要用大模型
和智能体把这些工作自动化。
我们正在做科研人员的“实

验分身”。它可以在7?24小时内
自主运行，基于已有的先验模型
和实验结果，计算误差，驱动实验
室设计，触发工作流。我们已经
在药物管理、动物中心管理等场
景中实现了全流程自动化。举
个例子：教授确定一个研究方向
后，智能体自动生成实验方案，
整理数据，发现问题后自动修
改，最后生成报告，整个流程两天
完成。这套系统的核心，是一套
智能体自主协作机制：任务的触
发、智能体间的协作、持续的自我

进化。主动推理在这里体现得淋
漓尽致——发现不对，重新设计实
验，重新改变工作流。这不是简单
的自动化，而是真正的自演化。
与过去那种“用AI解决某个

具体问题”的模式不同，今天的
AINA要构建完整的生态系统：从
数据采集、知识管理，到实验设
计、结果验证，再到报告生成、知
识传播，全部被纳入一个由人、AI
集群、智能体协作的闭环中。第
一层是人，负责提出方向和最终
决策；第二层是智能体集群，负责
数据分析、推理、实验设计；第三
层是智能体自主协作机制，负责
任务的触发、执行和自我进化。
这三层架构，构成了AI原生的科
研新范式。

愿景、现状与挑战：通向AI科学家的漫漫长路
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中国高校围绕人工智能赋能科学研究，
已纷纷展开系统化布局，加快平台、工具建
设，正推动科研范式发生变革。一批以科研
智能体为核心的新型科研基础设施相继落
地，AI从“辅助科研”迈向“深度参与甚至主
导科研全流程”。
复旦大学联合上海科学智能研究院发

布全面升级的“星河启智科学智能开放平
台”，并推出超级科研合伙人“大圣”，整合多
模态科学大模型、300余个专家级科研技能
模块（Skills）与长周期群体记忆架构，能够
通过自然语言理解科研任务，自主完成“假
设—实验—验证—迭代”的完整闭环。
上海交通大学发布通用科研智能体

SciMaster及其底层科学基座模型Innovator，
构建覆盖“搜、读、算、做、写”全链条的一体
化能力体系。该平台不仅能自动调用各类
科研工具，还配套建立智能体评测系统，为
未来规模化部署科研智能
体提供标准化基础设施。
港科大正推进“AI

forLab”计划，开发实验室
智能体AINA，推动主动推
理与自动化实验深度融合，
让AI能“动手”能“思考”。

AI4S已展现突破传
统科研效率瓶颈的优势，
让人工智能承担重复性
工作，释放科学家的创新
精力，实现科研周期的大
幅压缩，科研成果的高效
转化。
复旦“大圣”智能体凭

借96%的RNA分类与设
计准确率，在siRNA设计
中将实验成功率提升超
50%，还支撑了转化价值
2000万元的新型补锂剂
研发与潜在价值5亿美元
的FIC类药物发现，实现
科研成果的高效产业化。
上海交大通用科研智能体
SciMaster展现出极致的科
研效率，其6小时的运行
成果即可比肩资深理论物
理学博士1至3个月的饱
和工作量，为科研工作提
供“自动驾驶”般的体验。
不仅如此，AI4S还实

现了跨领域的科研能力突
破：香港科技大学副教授、
香港科技大学潘乐陶气候
变化与可持续发展研究中
心主任陆萌茜的团队通过
AI技术颠覆了地球系统科
学的可预报性认知，提前
1个月预报台风数量的实测误差仅0.5个；中
国科学院院士、上海大学材料基因组工程研
究院创院院长张统一的团队通过AI多目标
优化，破解了材料强度与韧性相互制约的行
业难题，推动新材料研发取得新进展。
多位专家直言，当前AI4S发展仍处于起

步阶段，诸多瓶颈亟待突破，成为制约其规
模化落地的关键因素。首先，硬件掉链子与
实验反馈慢是急需解决的问题。例如，科学
实验中的机械臂损坏、设备故障等问题会导
致实验停滞，而化学、材料等领域的实验结
果反馈周期长，与AI的快速推理形成矛盾，
缺乏新的理论和方法支撑。其次，模型的可
解释性与物理融合不足。此外，纯数据驱动
的AI模型对复杂系统物理规律的捕捉欠佳，
长程任务的执行稳定性不足。不仅如此，
AI4S的发展需要既懂专业领域知识，又掌握
AI技术的复合型人才，因此跨学科人才的稀
缺，也成为行业发展的制约。

本报记者 易蓉 实习生 李馨


