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01 科学新范式



Nobel Prize for AI

2024年10月8日，瑞典皇家科学院宣布，
将2024年诺贝尔物理学奖授予John J. 
Hopfield和Geoffrey E. Hinton，以表
彰他们“为利用人工神经网络进行机器
学习做出的基础性发现和发明”；

2024年10月9日，瑞典皇家科学院宣布，
将2024年诺贝尔化学奖授予David 
Baker，以表彰其在计算蛋白质设计方面
的贡献，另一半则共同授予Demis 
Hassabis和John M.Jumper，以表彰其
在蛋白质结构预测方面的贡献。

Science for AI AI for Science



科学研究发展之路
从经验范式，数据驱动的范式，到AI4Science新范式

• 第一范式：经验范式，基于经验的观察，是科学家对万
物万象的总结。比如著名的天文学家开普勒，他通过观
察总结出天体运行的规律。

• 第二范式：理论范式，指数学家对经验进行数学抽象和
推演，比如用于描述经典力学的牛顿运动方程，用来描
述电场磁场关系的麦克斯韦尔方程等。

• 第三范式：计算范式，随着计算机的发明，人们开始有
能力求解复杂的物理方程。比如，通过有限元或者有限
差分方式求解流体方程，从而有助于人类对于天气预报
进行精准预测。

• 第四范式：数据驱动范式，这个过程中ML（机器学习）
扮演着非常重要的角色，人们使用ML方法来分析数据，
寻找规律，并进行预测。

• 第五范式：AI4Science范式？，是前四种范式的有机结
合，发挥了经验和理论各自的特长，又把AI和计算科学
融合在一起。AI4Science是对科学发现更全面的认知。

第一范式：经验科学

第二范式：理论科学

第三范式：计算科学

第四范式：数据驱动
科学

第五范式：
AI4Science?

图灵奖得主Jim Gray，

“科学研究的四类范式”，
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AI for Science 扩展知识的边界

暗知识
不可意会、不可言传

警犬缉毒、AlphaGO下
棋

可
感
知

不
可
感
知

不可表达

可表达

可意会、可言传
牛顿定律
浮力定律

不可意会、可言传
集合论

相对论、量子力学

默知识
只可意会、不可言传

开车、游泳、音乐、绘
画

明知识

默（隐形）知识 Tacit Knowledges, Polanyi，1958年 暗知识 Dark Knowledges, 王维嘉，2019年

AI for Science
AlphaFold, AlphaGO, 

ChatGPT, Pangu Weather, 
AutoPilot



AI for Science 扩展知识的边界
AI通过对人类积累的数据学习对暗默知识进行建模

明知识

暗知识
不可意会，不可言传

默知识
只可意会，不可言传

AlphaFold

蛋白质
数据库

预测未知
蛋白结构

AlphaGO

人类
棋谱数据

超出人类
棋力

AlphaProof

数学物理
定理

发现
新定理

ChatGPT

人类
语言数据

设计出创新
软件

SORA

视频
数据

设计出创新
视频

PanguDrug

小分子药
物数据

设计
新药物

PanguWeather

70年气象
数据

气象
预报

Nature language/vision 
understanding

Nature of Science 
understanding



02 AI4Science学科场景



AI for Science
领域、学科、场景及方法

微观尺度（Microscale）
•学科：物理化学、分子物理、量子化学、分子生物学等
•问题：电子结构计算，分子动力学模拟，化学反应机理和路径分析
，分子间相互作用的研究，材料的性质预测
•方法：量子力学计算（如密度泛函理论DFT）、分子动力学模拟、
分子力场、化学反应模拟

介观尺度（Mesoscale）
•学科：材料科学、纳米科技、软物质物理、生物物理等
•问题：多粒子系统的动力学，相界面与相分离现象，自组装与纳米
结构形成，复杂流体的流变学性质，材料的微观结构与宏观性质之
间的关系
•方法：连续介质模型，分子动力学（MD）模拟，蒙特卡洛模拟，
多尺度建模，非平衡动力学理论

宏观尺度（Macroscale）
•学科：经典物理学、工程学、材料科学、地球科学等
•问题：结构力学分析，流体动力学模拟，热传导和热交换分析，材
料行为的大规模模拟，地球科学模型
•方法：有限元分析（FEA），计算流体动力学（CFD），多体动力
学（MBD），热力学和传热模型，经典力学模型，有限差分法和有
限体积法，地球科学和环境工程统计模型和经验公式

物理学 化学 生物学

数学 计算机科学 地球科学

Atomic orbitals Crystal structure

Small molecule Proteins Cell

Material texture Aerofoil simulation
Weather forecasting

Brain

Phase diagram

时
间
维
度

空间维度

Geophysical Electromagnetic 

Inversion

Electromagnetic simulations



Al for Quantum Mechanics

FermiNet（ DeepMind 2024）

FermiNet 是由 DeepMind 提出的神经网络架构，具有参数化的波

函数表示方法，可以高效处理多电子量子系统，提升了电子结构计

算的精度和效率。FermiNet计算原子和分子的能量，在双环丁烷

30个电子组成的分子系统上仍然捕获了97%的相关能量。

David Pfau, et.al. Accurate computation of quantum excited states with neural 

networks. Science, 2024

LapNet（北大&字节 2024）

LapNet是由字节跳动与北京大学开发的基于神经网络的量子变

分变分蒙特卡罗NN-VMC 的深度学习架构，团队设计了一个

Forward Laplacian 的计算框架，通过有效的前向传播过程来计

算与神经网络相关的 Laplacian（这是 NN-VMC 的瓶颈）。

LapNet实现了显著的加速率，从而极大地将 NN-VMC 的适用

性扩展到更大的系统。

AI能够高效处理多体问题，加速波函数求解，为量子材料设计和量子信息处理提供了新的思路

Ruichen Li, et.al. A computational framework for neural network-based 

variational Monte Carlo with Forward Laplacian. Nature M. I., 2024



AI for Molecular Dynamics

DeePMD （深势科技 2023）

DeePMD-kit 是深势科技开发的一个具有很大潜力的深度学习包，

通过将第一性原理建模、以机器学习为代表的数据驱动方法和高性

能计算紧密结合，能够以第一性原理的精度处理超大规模的分子动

力学问题。DeePMD-kit 能够在提高模拟精度的同时，显著提升计

算效率，解决了传统模拟方法中的精度与计算量之间的矛盾。

Weinan E, et. al. DeePMD-kit v2: A software package for deep potential 
models. 2023

SPONGE（北京大学 2023）

SPONGE是北大和深圳湾实验室开发的国内首个开源的通用分子

模拟软件框架，旨在解决现有分子模拟软件的可靠性和效率问题，

并融合人工智能技术推动分子模拟领域的变革。SPONGE与华为

MindSpore合作，推出了可与AI算法无缝融合的分子模拟库

MindSponge。SPONGE的开发得到了学术界和产业界的支持，

未来希望成为下一代分子模拟平台的领航者。

AI 加速原子级别的模拟过程，使得复杂分子系统的长时间尺度动态行为和多种物理化学过程的探索成为可能

YQ Gao, et. al. SPONGE: A GPU-Accelerated Molecular Dynamics 
Package with Enhanced Sampling and AI-Driven Algorithms. 



Al for Fluid Mechanics

东方·御风（商飞&华为，2023）

中国商飞联合华为打造东方·御风，实现了千倍级仿真效率提升，荣

获23年WAIC最高奖SAIL奖

AI 通过数据驱动的模型和优化算法，显著提升了复杂流动现象的预测能力、求解效率和设计创新

秦岭·翱翔（西工大&华为，2023）

西北工业大学团队联合华为，推出面向飞行器的AI湍流大模型“秦

岭·翱翔”，突破复杂流动下流场准确预测，使能双向耦合多机多卡

并行，AI与CFD求解器耦合，实现了湍流流场的高精度数值仿真。

Remi Lam et al. Learning skillful medium-range global weather 
forecasting, Science (2023)

➢ 实验数据使用数据同化方
式获得流场数据

➢ 融入物理信息的特征处理

数据预处理

➢ 通过AI模型构建流场特征与涡
黏系数的关联

➢ MLP架构，使用混合精度训练

AI预测模型

➢ 与传统CFD求解耦合，
AI替代湍流方程计算，
提升求解速度与精度

双向耦合推理

输入特征 公式 输入特征 公式

q1 X方向速度U q5 应变率 (2𝑆𝑖𝑗𝑆𝑖𝑗)
1/2

q2 涡度范 (
𝜕𝑈

𝜕𝑦
−

𝜕𝑉

𝜕𝑥
)2 q6

壁面距离的经验函数
dis2(1 − tanh(𝑑𝑖𝑠))q2

q3
熵

𝛾𝑃

𝜌𝛾
− 1 q7 速度投影s𝑖𝑔 𝑌 [−𝑉 + 𝑈𝑡𝑎𝑛(𝛼)]

q4 速度的方向 arctan(
𝑉𝑠𝑖𝑔(𝑌)

𝑈
) q8 经验公式

CFD 求解

q1,q2……q8输入特征

MLP

μt

q1,q2……q8

风洞试验

数据同化

在线推理和耦合仿真

涡粘系数
𝜇𝑡

离线训练

建立流体到AI的数据统一映射，适用多种仿真场景

建立大数据样本下模型组件化与分布式并行能力，

大幅提升新模型研发效率

对流动剧烈变化区域特征进行精细捕捉，提升整

体AI流体仿真的预测精度

AI模型替换传统Navier-Stokes方程求解，提升

典型场景仿真效率

新模型研发效率

飞机
汽车、

高铁等

降低
仿真时间
1000x

Navier-Stokes
方程求解

AI
模型

激波区域精度提升
50%

3D超临界翼型流场仿真 千万网格流场秒级推理

典型超临界机翼流场预测 降低仿真时间1000倍



Al for Materials Science

GNoME (DeepMind, Nature 2023)

DeepMind发布的GNoME工具发现了220万种新晶体，其中38万个

稳定结构有望合成，可能推动下一代电池、超导体等技术变革。

GNoME通过图神经网络（GNN）模型，可以高效地预测材料的晶

体结构和稳定性，大幅加速新材料的发现过程。与传统的实验方法

相比，AI模型能在短时间内预测数百万种材料，从而缩短了研究周

期，节省了大量实验成本。

AI 快速筛选和预测新材料的性能，促进了材料设计的创新、加速了实验进程

MatterGen (Microsoft, 2024)

MatterGen 是微软研究院开发的一种新型生成模型，用于设计具有

所需性质的无机材料。MatterGen能够生成稳定且多样的晶体结构，

并通过新型的基于扩散的生成过程细化原子类型、坐标和周期性晶

格。该模型可以根据特定属性要求进行微调，生成满足多种属性约

束的新材料，如化学组成、对称性以及机械、电子和磁性等性能，

进行定向材料设计。

Amil Merchant et al. Scaling deep learning for materials discovery
, Nature (2023)

Tian Xie et al. MatterGen: a generative model for inorganic materials 
design. (2024) 



Al for Small Molecules

Pangu Drug（华为&中科院, 2021 SCLS）

华为和中科院团队提出了盘古药物分子大模型，盘古采用不对称图

到序列（graph2seq）结构，基于17亿类药化学分子进行预训练，

能够预测分子性质、生成和优化分子。该模型在20个药物发现任务

中取得领先成绩。盘古的应用有效提升了药物研发效率，推动了AI

在制药领域的应用。

AI加速了分子设计、性质预测和药物发现的过程，推动了新药研发的突破

Uni-Mol（深势科技, 2023 LCLR）

Uni-Mol是深势科技于2022年5月发布的一款基于分子三维结构的

通用分子表征学习框架。Uni-Mol将分子三维结构作为模型输入，

并使用约2亿个小分子构象和300万个蛋白表面空腔结构，使用原子

类型还原和原子坐标还原两种自监督任务对模型进行预训练。

Weinan E et al. Uni-Mol: A Universal 3D Molecular Representation 
Learning Framework, LCLR (2023)

Nan, Qiao et al. PanGu Drug Model: learn a molecule like a human. SCLS 
(2021) 



Al for Protein Science

AlphaFold3 （ DeepMind 2024）

AlphaFold3能够以原子级别的精度预测多种生物分子的结构和相

互作用，包括蛋白质、DNA/RNA、小分子和离子等。在蛋白质-配

体相互作用、蛋白质-核酸相互作用等任务中，AlphaFold3的预测

准确性显著高于现有工具。

• 输入/输出：蛋白质、DNA、RNA、配体等生物分子/生物分子的结构和相

互作用

• 模型架构：Pairformer，MSA进行特征提取；生成模块使用Diffusion 

Module；激活函数使用SwiGLU

Abramson, J et al. Accurate structure prediction of biomolecular 
interactions with AlphaFold 3. Nature (2024)

MEGA-Protein（北京大学 2023）

北大与华为团队的共同研发了MEGA-Protein工具，包括蛋白质

结构预测功能MEGA-Fold，MSA生成修正工具MEGA-EvoGen，

蛋白质结构评分工具MEGA-Assessment三部分组成，在

CAMEO-3D蛋白质结构预测赛道多次获得月榜第一。

• 采用MMSeqs2的序列检索能力，相比于AlphaFold2速度提升2-3倍

• 突破“孤儿序列”结构预测准确度的问题

• 内存复用大幅提升内存利用效率，同硬件条件下支持更长序列推理

AI快速预测蛋白质的结构、折叠过程及其相互作用，帮助加速药物设计、疫苗研发和蛋白质功能的理解

YQ Gao et al. PSP: Million-level Protein Sequence Dataset for Protein 
Structure Prediction. (2023)



AI for Cell

Minimal Cell（University of Illinois & NIH, Cell 2022）

来自美国伊利诺伊大学和NIH的研究团队构建出活的“最小细胞”，

其基因组只剩下最基本的要素，与此同时，他们开发了一种三维的、

完全动态的活的最小细胞的动力学模型，模拟实际细胞中发生的事

情。该模型为理解细胞如何平衡代谢、遗传过程和生长提供了深入

洞察，有助于探索生命基本原理，并推动生命科学领域的研究进展。

Zaida Luthey-Schulten et al. Fundamental behaviors emerge from 
simulations of a living minimal cell. Cell (2022)

scDiffusion（清华大学， Bioinformatics 2023）

清华大学提出了一种基于扩散模型的单细胞大模型scDiffusion，

能够在大规模单细胞数据集上稳定训练，学习复杂的数据分布，

通过训练，scDiffusion可以在任何自定义的单细胞水平条件下生

成基因表达谱。

AI 建模揭示细胞行为和生物过程的复杂模式，推动疾病诊断、个性化治疗以及生物学研究的深度探索

Xuegong Zhang et al. scDiffusion: conditional generation of high-quality 
single-cell data using diffusion model, Bioinformatics, 2024



AI for Neuroscience

BrainLM (Baylor & Yale, 2024)

贝勒医学院和耶鲁大学的研究团队利用生成式人工智能创建了一个

基础性大脑活动模型，称为大脑语言模型（BrainLM）。通过分析

来自40,000名受试者的80,000个fMRI扫描数据，训练了BrainLM

模型。BrainLM能够准确预测临床变量如年龄、焦虑和创伤后应激

障碍，并预测未来的大脑状态。更重要的是，该模型对完全未见过

的外部队列表现良好。

Josue Ortega Caro et al. BrainLM: A foundation model for brain activity 
recordings. ICLR (2024)

MindEye2 (Stability AI, 2024)

Stability AI的研究人员开发出MindEye2技术，仅用1小时的功

能磁共振成像数据就能重建大脑中的图像。除了能够重建出某人

看到的具体图像，它还能在有多个图像选项的情况下，准确识别

出哪一个是那个人实际看到的图像。这一功能使得MindEye2在

解读大脑活动方面具有更高的准确性。

AI 助力神经网络建模、脑疾病诊断以及脑机接口的开发，推动对大脑的理解和应用。

Paul S. Scotti et al. MindEye2: Shared-Subject Models Enable fMRI-To-
Image With 1 Hour of Data. (2024)



AI for Earth Science

Pangu Weather（HUAWEI 2023，Nature）

华为云发布的盘古气象大模型突破了AI天气预测的精度和速度瓶颈，

成为首个精度超越传统数值预报的AI模型。该模型能在秒级完成全

球气象预测，速度比传统方法提升10000倍。使用高分辨率数据，

盘古气象大模型在短期至中期天气预报中表现出色，并能精准预测

极端天气事件。与现有AI模型相比，其准确性和效率显著提高，且

能提供更细致的天气预测细节，标志着气象预报技术的重大进步。

AI快速处理气候变化、地震活动、天气模式等复杂现象，为环境监测、自然灾害预测提供精准决策支持。

GraphCast（DeepMind 2023，Science）

DeepMind发表的基于图神经网络的天气预测模型GraphCast，能

够在1分钟内预测未来10天的数百个天气变量，且在准确度上超越传

统气象预报系统。GraphCast在预测极端天气事件，如飓风路径和

极端温度方面表现突出。相比传统方法，GraphCast能以更低能耗

提供更快速、精准的预测，标志着天气预报技术的重大进步，并为

未来气候研究开辟新方向。

Remi Lam et al. Learning skillful medium-range global weather 
forecasting, Science (2023)

Qi Tian et al. Accurate medium-range global weather forecasting with 
3D neural networks. Nature (2023) 



AI for Electromagnetic

MaxwellNet（ EPFL 2021）

传统的电磁场模拟依赖于计算密集型的电磁求解器，如有限元法

（FEM）和有限差分时域法（FDTD），这些方法不仅耗时长，而

且难以高效进行逆向设计。MaxwellNet通过将麦克斯韦方程的残

差作为物理驱动的损失函数，成功训练出能够快速且准确地求解电

磁场的神经网络，避免了对传统求解器的依赖。

MaxwellNet: Physics-driven deep neural network training based on Maxwell’s 

equations. Lim, Joowon and Psaltis, Demetri (2021)

金陵.电磁脑（东南大学&华为 2022）

大规模阵列天线在国防（相控阵雷达天线）和民用（ 5G基站天

线，自动驾驶）广泛应用，但阵列天线的阵列规模大、单元构成

复杂，亟需快速精确仿真。金陵.电磁脑在大规模阵列天线等场景

中，AI电磁仿真相比传统方法效率提升10+倍，且随着阵列单元

规模增大，效率进一步提升 。

AI革新电磁模拟和设计流程，极大提升效率与精度，推动电磁技术进步。



AI for Mathematics

AlphaGeometry（ DeepMind 2024）

AlphaGeometry 它是一个神经-符号混合系统（ Neuro-Symbolic 

AI），其中的语言模型基于 Gemini，并在比其前身多一个数量级

的合成数据上从头开始训练。这有助于该模型解决更具挑战性的几

何问题，包括有关物体运动以及角度、比例或距离方程的问题。

AlphaGeometry 2 可以解决过去 25 年中所有 IMO 几何历史问题

的 83%，而其前身的解决率仅为 53%。在 IMO 2024 中，

AlphaGeometry 2 在收到问题4后19秒内就解决了它。

Trieu H. Trinh et al. Solving olympiad geometry without human 
demonstrations. Nature (2024)

OptVerse AI Solver（上交大&华为 2024）

OptVerse AI Solver 是上交大和华为开发的AI优化求解器。它通

过利用生成模型生成复杂的 SAT 和 MILP 实例，模拟现实问题的

多样结构，缓解了数学规划实例稀缺的问题。在近日更新的国际

权威数学优化求解器榜单Hans Mittelmann benchmark上再次

实现突破，5项重量级榜单荣登榜首。

AI通过自动化推理，推动数学理论的创新和应用

Feng Mao et al. Machine Learning Insides OptVerse AI Solver: Design 
Principles and Applications.aRxiv (2024)



03 AI4Science发展趋势
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AI for Science
科学是从微观粒子到宏观系统的连续体系

Weather
10% increase in forecast accuracy 

Speed forecasting↑10,000X

Meteorology

Weather forecasting, extreme 
weather, atmospheric processes, 

climate modeling

GraphCast (DeepMind), Aurora
(Microsoft), ClimaX (Microsoft)

Pangu Weather Model
(Shenzhen Meteorological Bureau, Hong 

Kong Observatory)

Physics

Quantum chemistry, interatomic 
potential energy, force field, 

materials discovery

FermiNet (DeepMind)

GNoME (DeepMind)

DeepMD (Deep Potential)

SPONGE (Beijing University), 
PDEformer (Beijing University)

Fluid mechanics

Navier-Stokes equation, multiphase 
flow, turbulence, airfoil flow field,  

U-FNO (Stanford University) BNNRANS 
(Nanjing Institute of Technology)

Dongfang · Yifeng (Commac), 
Qingling · Aoxiang (Northwestern 

Polytechnical University)

Biology

Protein structure prediction, 
pathogenic missense variants, Cell 

digital twin  

AlphaFold (DeepMind), 
AlphaMissense (DeepMind), Minimal 

Cell (University of Illinois)

Mega-Protein (Beijing University), 
AutoGenome （ Chinese Academy of 

Sciences）

Mathematics

Geometry solver, theorem proving, 
algorithms discovery, operations 

optimization

AlphaGeometry (DeepMind)

AlphaProof (DeepMind)

AlphaDev (DeepMind)

OptVerse AI Solver
(Chinese Academy of Sciences, Shanghai 

Jiaotong University)

Chemistry

Molecule modeling, retrosynthesis, 
chemical synthesis yield

Graphormer (Microsoft), 
MegaMolBART (NVIDIA), RetroSub

(Microsoft)

Pangu Drug Molecule Model
(Chinese Academy of Sciences), Pangu 

Yeild (GuangZhou Lab)

Peer
Application

Objective

Application
Field

Huawei
Application

……

……

……

……

Materials
421,000 new stable crystals 

Computation crystals increase ↑10X

Small Molecule
100 million new molecules

Drug design success rate ↑40%

Aerofoil
Millisecond-level inference 

Simulation speed increase ↑1000X

Protein
200 million protein structures

Accuracy increase ↑65%
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AI for Science
未来AlphaFold级别的大科学创新需要多学科和多尺度数据的融合

微观尺度（Microscale）
•学科：物理化学、分子物理、量子化学、分子生物学等
•问题：电子结构计算，分子动力学模拟，化学反应机理和路径分析
，分子间相互作用的研究，材料的性质预测
•方法：量子力学计算（如密度泛函理论DFT）、分子动力学模拟、
分子力场、化学反应模拟

介观尺度（Mesoscale）
•学科：材料科学、纳米科技、软物质物理、生物物理等
•问题：多粒子系统的动力学，相界面与相分离现象，自组装与纳米
结构形成，复杂流体的流变学性质，材料的微观结构与宏观性质之
间的关系
•方法：连续介质模型，分子动力学（MD）模拟，蒙特卡洛模拟，
多尺度建模，非平衡动力学理论

宏观尺度（Macroscale）
•学科：经典物理学、工程学、材料科学、地球科学等
•问题：结构力学分析，流体动力学模拟，热传导和热交换分析，材
料行为的大规模模拟，地球科学模型
•方法：有限元分析（FEA），计算流体动力学（CFD），多体动力
学（MBD），热力学和传热模型，经典力学模型，有限差分法和有
限体积法，地球科学和环境工程统计模型和经验公式

物理学 化学 生物学

数学 计算机科学 地球科学

Atomic orbitals Crystal structure

Small molecule Proteins Cell

Material texture Aerofoil simulation
Weather forecasting

Brain

Phase diagram

时
间
维
度

空间维度

Geophysical Electromagnetic 
Inversion

Electromagnetic simulations



Scaling Law in AI for Science

融合跨学科跨尺度数据训练生命、物质、流体、电磁四大基础科学模型

Atomic orbitals Crystal structure Small molecule Proteins

Aerofoil simulation

Weather forecasting

Cell

Brain

Universal 
AI4Science 

Model

材料
Universal 
Material 
Model 

流体
Universal 

Fluid 
Model

电磁
Universal 
Electroma

gnetic 
Model

生命
Universal 
Life Model

Geophysical Electromagnetic 

Inversion
Electromagnetic simulations
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Emergence in AI for Science

打通行业场景海量数据实现智能涌现

制药行业 材料行业 化工行业 气象行业 航空制造 医疗行业 合成生物 育种行业

材料
Universal Material Model 

流体
Universal Fluid Model

电磁
Universal 

Electromagnetic
Model

生命
Universal Life Model

Universal 
Model

材料 小分子 蛋白质 液体 气体 电磁 基因 细胞 器官学科数据

行业领域 信息通讯
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AI for Science 2035

AI4Science根技术的突破释放巨大的行业创新驱动力

Al for 
量子力
学

AI for 
分子动
力学

Al for 
流体

力学

Al for 
材料

Al for 
小分子

Al for 
蛋白

AI for 
细胞

AI for 
脑科学

AI for 
地球科
学

AI for 
数学

新材料
研发

药物
研发

化工
制造

医疗
诊疗

航空
航天

合成
生物

气象
预报

2035

2030

2025
AI在更多学科如数学，
量子力学，材料，流
体，细胞，脑科学，
地球科学等实现突破

跨学科多尺度数据融
合，聚焦到物质、流
体、场、生命四大科
学大模型的构建。

科学大模型到行业场
景端到端打通，海量
行业场景数据推动科
学大模型实现涌现。

1. AI药物完成临床上市
2. 基于卫星的气象大模型

实现分钟级全球预报
3. AI材料设计得到验证，

相图预测实现突破

技术趋势 行业趋势

1. AI设计材料在超导体、
半导体，电池，特种合
金等领域实现突破。

2. AI设计细胞得到验证
3. AI飞行器设计得到验证

1. AI细胞在临床试验，个
性化医疗中广泛应用

2. AI育种广泛应用
3. AI准确预测极端天气
4. AI广泛用于工业设计，

化工优化，合成生物

信息
通讯



Huawei Proprietary - Restricted Distribution26

Universal Cell Model

通过统一分子、细胞、器官三个尺度的数据构建统一细胞模型，实现对生命建模模拟

制药

虚拟药物筛选、虚
拟临床实验

育种

育种4.0

细胞治疗

个性化细胞治疗

医疗

个性化诊疗

科学研究

加速生命科学研究

Universal Cell Model
Transformer/Diffusion/GNN模型架构

Genomic Data

DNA, RNA, Protein

Phenotype Data

Molecular/Imaging/Medical 
Phenotypes

Spatial & Temporal Data

Spatiotemporal omics, Subcellular 
localization

数据

应用场景
合成生物

合成生物设计
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Universal Cell Model

美国斯坦福大学、基因泰克制药公司和陈-扎克伯格基金会的科学家团队Cell发文：AI虚拟细胞时机已至

How to build the virtual cell with artificial intelligence: Priorities and opportunities, Cell 2024
Learning the language of life with AI, Science 2025
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Universal Material Model

融合不同类别的材料数据构建统一材料大模型

结构材料

特种材料研发

电池材料

固体电池研发

超导材料

超导材料研发

半导体材料

半导体材料研发

制药

小分子、大分子

Universal Material Model
Transformer/Diffusion/GNN模型架构

材料结构数据

晶体结构，原子排列，图谱数据

材料性质数据

物理、化学性质、高通量实验数据

材料数据库知识库

Spatiotemporal omics, Subcellular 
localization

数据

应用场景
聚合物

聚烯烃设计
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Universal Material Model

AlphaFold & RoseTTAFold All-Atom for Biomolecular
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Universal Material Model

Material Project & MACE-MP-0 for inorganic materials

Materials Project 由劳伦斯实验室及麻省理工学院在2011年发起，旨
在整合各方资源，利用理论计算，让原子性质完整公开，以缩短材料
相关科技产业的研究周期，在无机化合物、晶体结构、电池材料等领
域提供了丰富的数据支持。
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Universal Fluid Model

打造通用的数据驱动流体大模型，对液体、气体及大气等不同类型的流体进行建模和预测。

船舶制造

船体型线，潜艇绕
流

航空航天

优化飞行器的空气
动力性能，模拟发

动机进气流动

能源电力

设计高效的风力涡
轮叶片，模拟环境

污染物的扩散

汽车

减少汽车气动阻力，
提高燃油效率

海洋

海洋温度、盐度、
海面高度、流速

Universal Fluid Model
Transformer/Diffusion/GNN模型架构

流场数据

圆柱绕流，翼型绕流，潜艇绕流，气象数据

几何形体数据

2D/3D外形数据

实验/模拟数据库

湍流资源数据，控制策略参数，优化结果数据

应用场景
气象

短期/中期/长期预报，
气候预测，电力/农

业预测
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AI加速和优化科学计算，助力大飞机高效设计

现有气动设计手段耗时长、成本高

风洞试验

～数万次
地面设备模拟飞行

数值仿真

～近亿CPU 小时
求解Navier-Stokes方程

飞行试验

～数千飞行小时
模型试飞和真机飞行

建立流体到AI的数据统一映射，适用多种仿真场景

建立大数据样本下模型组件化与分布式并行能力，

大幅提升新模型研发效率

对流动剧烈变化区域特征进行精细捕捉，提升整

体AI流体仿真的预测精度

AI模型替换传统Navier-Stokes方程求解，提升

典型场景仿真效率

新模型研发效率

飞机
汽车、

高铁等

降低
仿真时间
1000x

Navier-Stokes
方程求解

AI
模型

激波区域精度提升
50%

SAIL奖全新模型

3D超临界翼型流场仿真 千万网格流场秒级推理

典型超临界机翼流场预测 降低仿真时间1000倍

东方.翼风：

联合中国商飞打造东方·御风，仿真效率千倍提升，荣获23年WAIC最高奖SAIL奖

“飞机的空气动力学模拟仿真运算量非常大，需要借助超算，而有了“东方·御风”大模型的帮助，在精度一样的情况下，
仿真时间只需要原来的1/25”注1

——中国工程院 吴光辉院士

MindSpore Flow

流体仿真套件

注1：东方·御风(2022)案例基于二维场景，仿真时间缩短为原来的1/25；东方·翼风(2023)案例基于三维场景，仿真时间缩短为原来的1/1000
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联合中国空气动力研究与发展中心，打造“风雷”生成式气动设计大模型平台，满足概念设计要求

风雷生成式气动设计大模型平台打破传统设计范式，设计时长由月级缩短到分钟级，满足概念设计要求。
未来该平台将扩展到航空航天/船舶/高铁/能源/汽车等多个行业领域，引领工业装备的设计和制造能力跨越式发展。

——中国工程院 唐志共院士

MindSpore Flow

流体仿真套件

气动外形设计依赖专家经验且通用性差

• 传统方法强烈依靠专家经验

• 仅能针对特性构形，进行迭代优化设计

• 存在初始方案提出难、参数化设计局限多、气动设计耗时长等问题

MindSpore提供AI赋能的一站式气动设计大模型平台

气动设计大模型平台

MindSpore 2.x

融合表达兼容NN编程和函数式编程，

完备的科学计算算子支持

MindSpore Flow

点云表征模块

提供点云特征提取方

法和模型的通用接口

扩散模型模块

多种扩散模型的通用

接口，兼容用户自定

义的训练和推理

工具模块

常用的数据集、学习

率、优化器等训练工

具

复杂三维气动外形表征

• 采用点云气动外形，突破飞行器拓扑结构的限制

• Encoder+Decoder实现非结构点云数据的低维表征

气动性能端到端预测

• 预训练Encoder+回归网络，气动性能数据微调

• 实现点云外形在给定工况下的气动性能秒级预测

三维气动外形端到端生成
• 以设计指标为条件生成气动外形的特征空间表达

• 对接预训练的Decoder，点云外形分钟级生成

生成式气动设计结果满足概念设计要求

模型可生成出多个不同拓扑的气动外形

具有明显的多样性特征

经预测模型筛选后，条件生成结果和指标偏差<5%

满足概念设计要求
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Universal Electromagnetic Model

构建能够处理电磁问题的通用场模型，支持不同频段、不同几何结构和材料属性的电磁预测

消费电子

无线充电/智能设备
电磁兼容设计优化

航空航天

雷达设计，隐身材
料设计

医疗

磁共振成像，生物
电磁传感器

半导体制造

高频电子元件设计，
超材料设计

勘探

电磁勘探成像，大
地电磁反演

Universal Electromagnetic Model
Transformer/Diffusion/GNN模型架构

电磁数据

手机/阵列天线/石油勘探电磁数据

几何参数

结构尺寸、形状、材料属性等

实验/模拟数据库

电磁计量数据，电磁场分布、天线性能指标数据

应用场景
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基于扩散模型的超材料设计
• 实验结果：扩散模型收敛速度和精度都优于GAN网络场景介绍：超材料具有超长电磁特性的人工复合材料（负折射、电

磁隐身、异常透射），被Science评为十大科技突破。传统超材料设
计严重依赖先验知识和全波模拟的试错，导致流程长耗时。黑盒优
化方法如遗传算法、拓扑优化等，很难做到多目标优化。深度学习
方法（GAN/Diffusion等）更有助于超材料设计

Zezhou Zhang Chuanchuan Yang* Yifeng Qin* Hao Feng Jiqiang Feng Hongbin Li，Diffusion Probabilistic Model 

Based Accurate and High-Degreeof-Freedom Metasurface Inverse Design

• 训练过程的loss

• 逆设计的结果
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基于图神经网络的飞行器电磁仿真

合作：清华大学&先进计算与存储实验室

• 实验结果：AI方法与传统MoM法精度保持一致，性能有数倍至百倍提升• 场景介绍：电磁仿真有助于飞行器（飞机/无人机等）安全飞行，
传统方法计算量随问题规模呈指数增长，AI方法有助于提升性能

• 方案设计：图神经网络拟合电流密度，加速电磁仿真

（a）构图： （b）模型：

无监督：

有监督：

三维目标 方法 性能 未知量

椭球

传统 0.14s

930

GNN 0.01s

飞行器

传统 33.2s
6396

GNN 0.087s

传统方法 AI方法 误差 RCS对比
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科学大模型架构讨论

NLP和Vision的成功架构可以借鉴到AI4Science大模型的设计上

Transformer (Encoder +Decoder)

BERT (Bi-direct Encoder 
+MLM)

GPT (Decoder only + 
Next Token Prediction)

NLP 预训练大模型架构，可抽象到
具备序列特征的数据上

Vision生成模型架构，可抽象到具备欧式
空间特征的数据上
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科学大模型架构讨论

扩散模型的架构具有普适性，通过结合各种神经网络结构（CNN/Transformer），能够适应不同领域的需求

扩散模型可以适用于多种类型的数据（序列，
2D，3D，Graph，点云）

3D点云

细胞

气象

材料

小分子

大分子
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04 解码DeepSeek的创新之道
三代模型演进路线图
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科学大模型架构讨论
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05 DeepSeek R1 for 科学研究
从"工具"向"协作者"的跃迁
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Alphafold3 Pangu Weather
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06 DeepSeek的创新机制
借鉴到AI4Science领域“大科学创新”
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大科学创新

AI for Science研究成功的九大要素

Perspectives, A. P. A new golden age of discovery. https://www.aipolicyperspectives.com/p/a-new-golden-age-of-
discovery (2025).
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问题选择

从点状创新发展到更加立体的大科学创新

从跨学科、多尺度的数据融合趋势，正在促进科研人员思考和设计更大的科学基础模型，从原来的点状创新，慢慢发展
到更加立体的大科学创新。
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评估方法

更高质量的评估方法也是大模型往更高的智能目标进行挑战的关键

在AI for Science领域，当我们明确了问题的选择，接下来围绕重大科学问题，系统的构建高质量的、公开公正的评估
数据、评估方法，并围绕问题推动相关高质量的竞赛或研究方向，是我们迈向问题解决第一步。
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计算基础设施

发展适用于科学领域的计算基础设施，软件计算框架和开放平台

AI for 材料 AI for 物理等AI for 气象AI for 生命

AI4Science 

计算框架

高度灵活与可定制
支持动态图和静态图，可
自定义层、损失函数、优

化器及其他运算模块

高效自动微分机制
支持高阶求导、隐式函数
求导，支持正向传播和反
向传播，支持非标准的计

算图结构

互操作性与集成能力
对接NumPy、SciPy、

MATLAB等科学计算工具，
支持支持多种数据格式

（如HDF5、NetCDF等）

高性能与硬件加速
硬件加速支持（如GPU、
NPU、Ascend等），支持
FP8、FP16、BF16等多种

计算精度模式

开放生态与社区支持
并提供丰富的示例、教程
和扩展模块，易于扩展与
定制，允许用户开发新的

模块或插件。

异构计算

CPU/ARM/Kunpeng、GPU/NPU/Ascend、Anton3

混合计算

量子计算、光计算、生物计算

分布式计算

芯片互联、节点互联、实现高效的数据并行和模型并行
AI4Science 

计算基础设施

AI for Science 开放平台
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数据基础设施

利用AI for Science数据基础设施持续生产AI Ready的数据

AI for 材料 AI for 物理等AI for 气象AI for 生命

AI Ready 

数据集

级别：0（Not AI-Ready）
数据一致性角度：未进行内部一致
性的检查
数据访问角度：仅通过请求或订单
系统对公众开放使用
元数据角度：没有数据字典可用，
或数据字典不是机器可读格式（例
如PDF）

级别：1（Minimal）
•数据一致性角度：手动一致性检查
•数据访问角度：只有一个非程序化
的访问选项，例如文件下载
•元数据角度：数据字典是机器可读
格式（例如CSV、XML、JSON）

级别：2（Intermediate）
•数据一致性角度：一致性检查部分
自动化，部分结果有文档记录
•数据访问角度：多种访问方式，且
至少包括一个可编程访问方法（API）
•元数据角度：数据字典使用机器可
读的元数据标准

级别：3（Optimal）
数据一致性角度：完全自动化的内部
一致性检查和报告；且考虑了与社区
数据集的外部一致性
数据访问角度：除多种交付选项外，
还有基于云和高性能计算提供的数据
即服务（DaaS）
元数据角度：机器可读的元数据标准；
参数与行业标准或其他机构数据集标
准协调一致

AI for Science 开放平台

AI4Science 

数据基础设施

现有学科数据
现有跨学科、跨尺度的高
质量科学基础知识库、数

据库

科学大设施
基于科学大设施，产生新
的、大规模、高质量、全

场景科学数据。

计算模拟数据
设计高质量的模拟数据产
生的流程，优化和加速模
拟仿真速度，设计准确高

效的数据验证策略。

AI Generated Data
当AI模型的能力足够强，
AI生成的数据、或者AI标
注的数据，可以作为新的

高质量数据。

https://nadc.china-vo.org/article/20241219164120

https://nadc.china-vo.org/article/20241219164120
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大科学创新组织架构

组织设计、跨学科和合作

发展适用于大科学前沿无人区领域探索的创新组织架构

部门：跨职能协同

大模型的创新涉及算法、算力、
数据、应用场景等多个领域，需
要不同部门和技术团队的深度协
同。组织架构需要打破传统的部
门壁垒，建立跨职能团队，确保

信息流畅和资源高效整合

团队：跨学科协同

跨学科合作（学科专家、数学专
家、AI科学家、工程师）是解决
复杂科学问题的核心驱动力。跨
学科团队的成功不仅依赖于各个
领域的专业知识，还需要团队成
员之间的紧密协作、跨领域的沟

通以及对问题的深入理解。

产业：科研与企业合作

AI for Science的最终目标是解
决实际问题并推动产业进步，实
现技术落地与产业升级。科研单
位与传统行业企业的合作，是实

现这一目标的关键。

目标：动态目标管理
无人区的创新具有高度的不确定性，组织需要
采用动态目标管理，允许团队在探索中调整方

向，同时保持对关键里程碑的把控。

结果：敏捷迭代与里程碑
无人区的创新需要同时应对快速出现的新技术
和新趋势，组织架构需要在敏捷迭代和长期投
入之间找到平衡点，既支持短期快速实验，又

保障长期技术积累。
创新文化：自下而上

创新的核心是激发员工的
主动性与创造力。组织需
要营造一种开放、包容的
文化氛围，鼓励员工提出
新想法，并为创新提供试

验和试错的空间。

资源配置：自上而下
大科学的创新往往需要大
量资源投入，包括算力、
数据和人才。建立灵活的
资源分配机制，根据项目
进展和优先级动态调整资
源投入，确保里程碑目标
的同时鼓励敏捷的创新。
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Adoption 采纳和推广

取之开源、用之开源，打造AI for Science的DeepSeek时刻

AI for Science 开放平台

建立开放的协作平
台：建立一个类似
Hugging Face的
平台，允许科学家
和开发者上传、下
载和共享AI模型、
数据集和工具。促
进资源的广泛共享
和合作，支持多领
域模型的开发和应
用。

建立模型评估和比
较体系：为每个模
型提供详细的性能
评估报告，包括准
确率、收敛速度等
关键指标。开发工
具帮助用户比较不
同模型在特定任务
上的表现，选择最
适合的解决方案。

促进社区互动与协
作：鼓励科学家和
开发者在平台上分
享经验、讨论问题
和展示成果。组织
线上和线下的学术
活动，如
workshops、
hackathons和学
术会议，促进科学
界与AI社区的互动
与协作。

在AI for Science领域，借鉴Hugging Face的成功经验，设计出更加高效的开放平台，整合资源，
促进合作与创新，进而推动科学与技术的发展

确保透明度和可重
复性：提供模型的
详细配置文件和训
练数据，确保研究
结果的可重复性。
记录和分享模型在
不同研究中的实际
应用案例，为其他
研究者提供参考。

激励模型开发和贡
献：为贡献优秀模
型、工具或案例的
研究者提供奖励，
激发社区的创新活
力。支持开源项目，
为开发者提供资金
和技术支持，鼓励
更多人参与开发。
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