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科学智能

科学人工智能，或科学智能（AI4S，AI for science）将人工智能技术应用于科

学研究，以帮助加速发现、优化实验、分析数据以及解决复杂的科学问题。

Wang, H. et al. Scientific discovery in the age of artificial 

intelligence. Nature 620, 47–60 (2023).
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近期科学智能的关键突破

2020年，DeepMind提出AlphaFold模型，成功使用深度学
习预测蛋白质折叠结构，颠覆生物学研究

2021年，OpenAI提出了CLIP模型，在图像和文本两个模
态直接建立了联系，首次建立物理世界（电磁场）
与文本的通用语义对齐。

2025年，DeepSeek将大语言模型与强化学习相结合
（DeepSeek-R1），显著提升了大模型解决数学和
科学问题的能力。

2025年，与物理世界交互，以理解物理规律为目标的“世
界模型”成为AI研究前沿，支撑具身智能探索。

学习物理规律是近年来AI的前沿发展趋势
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常见的科学智能应用

MLP的非线性表示能力常被用于学习物理系统中的复杂模式

例如：波函数的神经网络表示

示例：12C原子核波函数的神经网络表示

𝜙 =ම𝐶 𝑹1, 𝑹2, 𝑹3 Ψ𝐵 𝑹1, 𝑹2, 𝑹3 𝑑 𝑹1𝑑𝑹2𝑑𝑹3,

南航科学人工智能团队
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波函数变分（神经网络训练）

𝜕 ෡𝐻

𝜕𝑊
=

𝜕

𝜕𝑊

∗𝐶׬ 𝐶 𝛹𝐵 ෡𝐻 𝛹𝐵 𝑑 𝑹 𝑑 𝑹′
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      = 2
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− 2
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2

利用非监督学习可实现对NN

波函数的能量变分。

反向传播，

𝑊𝑛𝑒𝑤 = 𝑊𝑝𝑒𝑟 − 𝜂
𝜕 ෡𝐻

𝜕𝑊
.

8Be

𝟏𝟐C
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决策模型可直接与物理世界交互（或其仿真），适用于“大规模、高维状

态空间”的任务，例如：自动驾驶、机器人控制等。

● 处理高维、连续、复杂的状态空间。

● 使用深度神经网络来表示策略或值函数

● 样本效率较低、训练时间较长

● 无可解释性

● 处理复杂任务

自 2015 年起，强化学习与深度学习结合在多

个控制领域展现出超越人类专家的决策水平

科学智能的另一思路：与物理世界交互
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深度强化学习

基于价值的方法：
拟合一个神经网络，用于判断当前状态s下，动作a好不好？（有多少“价值”）。
例如：深度Q网络（DQN）

基于随机策略的方法：
拟合一个神经网络，用于预测当前状态下，所有动作a1、a2、a3的概率分布
例如：近端策略优化（PPO）、优势演员—评论家（AAC）
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深度强化学习约束可控热核聚变

8

Google Deepmind 团队
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深度强化学习超越人类选手 Google Deepmind 团队



10

原子核有效相互作用

AI智能体驱动的量子科学研究新范式
构建“理论-数据-智能”三位一体研究范式，以AI智能体驱动原子核系统量子力学

微观计算，实现理论结果与实验数据的深度耦合与双向反馈，形成智能研究框架。

理论模型
（量子力学）

AI智能体
（自主建模）

实验数据
（大科学装置）

| ۧΨ = 𝒜

原子核微观波函数

虚时演化控制网络

哈密顿生成网络

兰州重离子加速器（中国）

放射性束流工厂（日本）

建立人工智能与原子核领域知识深度融合的系统性方法论，推动了量子物理研究范式革新

南航科学人工智能团队
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原子核结团态智能演化

构建“虚时演化控制网络”智能体，推理量子态演化，克服理论维度爆炸问

题，实现核多体波函数高效求解[1-4] 

运用神经网络技术，初步解决了原子核虚时演化预测难题

原子核系统虚时演化控制网络[1-4]

[1] Cheng et al., Phys. Lett. B 864, 139397 (2025).

[2] Tian et al., Phys. Lett. B 862, 139338 (2025).

[3] Liu et al., Phys. Rev. C, accepted (2025).

[4] Tian et al., Phys. Lett. B 855, 138816 (2024).
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THSR 1 : Y. Funaki. Physical Review C, 2015, 92(2): 021302.

THSR 2 : B. Zhou, A. Tohsaki, H. Horiuchi, et al. Physical Review C, 2016, 94(4): 044319.

REM : Imai R, Tada T, Kimura M. Physical Review C, 2019, 99(6): 064327.

Cluster resonance states in 𝟏𝟐𝐂 [Z. Cheng, M. Lyu et al., PLB 864, 139397 (2025)]

• Excitation energies of 0+ states
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Breathing modes of 12C 

◼ Configuration distribution◼ Hoyle band and breathing band

◼ 𝑂𝑖 : amplitude of each basis

◼ rrms : root-mean-square radius of each 

basis.13
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Resolving bump states of 𝚲
𝟏𝟎𝐁𝐞 [J. Tian, M. Lyu, Z. Cheng, et al, PLB 862, 139338 (2025)]

Two “bump states”
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Resolving cluster states of 𝚲
𝟏𝟐𝐁 [Z. Liu, J. Tian, M. Lyu, et al., PRC 112, 034314 (2025)]

L. Tang, C. Chen, T. Gogami, et al., Phys. Rev. C 

90,

034320 (2014).
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Resolving bump states of 𝚲
𝟏𝟎𝐁𝐞 [Z. Liu, J. Tian, M. L., et al., PRC 112, 034314 (2025)]
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Spectrum of 𝟏𝟎𝐁 by Ctrl.NN （方舟，优秀海报汇报）

Ctrl.NN results Exp. results
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Spectrum of 𝟏𝟎𝐁𝐞 by Ctrl.NN (Preliminary) 
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群体智能

智能不局限于个体，群体（鸟群、鱼群）通过相互作用也可涌现智能

椋（ liáng ）鸟群舞，西班牙 沙丁鱼群，南太平洋
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鸟群协同规则

基于boids model的集群模拟

传统控制论希望通过鸟群个体间的简单协同规则（Boids model） ，解释群体智能行为

大规模群体通过简单规则形成的宏观协同行为也称“群智涌现”

分离
  

对准
  

内聚力

简单 Boid 规则

群体间协同规则体现为
相互作用形式

https://en.wikipedia.org/wiki/File:Rule_separation.gif
https://en.wikipedia.org/wiki/File:Rule_alignment.gif
https://en.wikipedia.org/wiki/File:Rule_cohesion.gif
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鸟群智能协同策略

通过行为克隆，剑桥大学团队利用逆向强化学习提取了鸟类协同规则，通过
深度决策模型模仿鸟群运动

鸟类协同规
则的智能提
取结果

剑桥大学团队
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群智能与原子核物理

无人机集群协同策略生成 原子核哈密顿量生成

➢ 群体智能也用于无人机编队飞行控制，其中协同策略的智能生成是群智能研究前沿

➢ 原子核也可以看作特殊的“群”，其协同规则为“核子间相互作用”与“泡利排斥”
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原子核结团态相互作用智能生成

构建“哈密顿生成网络”，推理优化原子核未知相互作用，实现从实验数据到理论

模型的闭环构建[1] 。

运用神经网络技术，初步解决了原子核哈密顿模型构建核心难题

原子核结团态哈密顿生成网络 [K. Wei et al., to be submitted]
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AI驱动原子核新型异构凝聚态发现（程政，口头报告）

通过构建双智能体耦合驱动框架，以“哈密顿生成网络”从实验数据学习相互作用
信息，同步运用“控制网络”耦合求解多体波函数，成功构建14C原子核理论模型。

该成果证实，科学人工智能可为量子物质新形态的探索开辟新途径

双智能体耦合发现新型异构（α+α+6He）凝聚态[1] 

[1] K. Wei, Z. Cheng, Y.L. Ye, M.L. Lyu et al., to be submitted

探测系统
（中科院近物所）

14C原子核能级

北大实验结果 南航AI预测
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汇报结束，请批评指正！
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谢谢

欢迎访问南航“科学人工智能团队”！
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