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摘  要 

在全球人工智能的大背景下，随着数据科学和机器学习的融合，计算物理领域将越来越多地把数据科学

和机器学习的方法应用于问题求解。通过数据驱动的方法和机器学习算法，计算物理可以更好地处理复

杂的物理现象，并从大量的数据中提取有用的信息。如何在高校计算物理教学中融合人工智能是非常必

要的，我们主要从三个方面展开指导学生熟悉计算物理中常用的计算方法；人工智能训练优化已有的计

算方法；国际合作共建知识共享平台等，通过这三个方面使得计算物理与物理学、材料科学、化学和生

物学等学科进行交叉与合作，共同解决复杂的科学和工程问题，推动技术创新和应用拓展。 
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Abstract 
In the context of global artificial intelligence, with the fusion of data science and machine learning, 
the field of computational physics will increasingly apply methods from data science and machine 
learning to problem-solving. Through data-driven approaches and machine learning algorithms, 
computational physics can better handle complex physical phenomena and extract useful infor-
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mation from large datasets. Integrating artificial intelligence into university-level computational 
physics education is highly necessary. We primarily focus on three aspects: guiding students to 
become familiar with commonly used computational methods in computational physics; training 
artificial intelligence to optimize existing computational methods; and fostering international co-
operation to build knowledge-sharing platforms. Through these three aspects, computational phys-
ics can engage in cross-disciplinary collaboration with physics, materials science, chemistry, biol-
ogy, and other fields, jointly addressing complex scientific and engineering problems, and pro-
moting technological innovation and application expansion. 
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1. 引言 

计算物理是物理学与计算机科学的交叉领域，利用数值方法和计算机技术来解决物理问题的学科[1]。
它涉及将物理现象转化为数学模型，并使用计算机进行模拟、分析和预测。计算物理、实验物理和理论

物理是物理学研究中的三种基本研究方法，在当代物理学发展中扮演着不可替代的角色[2]。计算物理的

研究范围广泛，涵盖了经典物理、量子物理、相对论物理等各个领域。计算物理与量子化学、计算力学、

材料科学等其他学科之间也存在着不可分割的联系。这使得计算物理具有较强的实践性和应用性，能够

为其他学科提供关键的数值模拟和数据分析。最近几年由于人工智能的快速发展，特别在科学教育中的

影响也非常大[3]-[13]。在智能技术的大背景下，计算物理的发展也面临巨大的改革。我们国家对计算物

理的发展也特别重视，在“十四五”和中长期发展规划中，都把“计算物理”作为物理学单独的分支学

科进行战略研究。特别在 2024 年，国家基金委自然科学基金新增代码“A2015 计算物理”，申请代码下

设研究方向包括计算物理方法、电子结构与物性计算、量子多体计算、动力学计算与模拟、非平衡态与

输运计算、复杂系统与计算统计物理、计算物理软件开发等[14]。这进一步强调了“计算物理”的现状和

发展态势的重要性，还提出了发展思路和发展方向。 
目前国外计算物理发展的现状分为以下几个方面：学术研究合作，国际计算物理领域的研究者之间

积极展开合作和交流，共同解决复杂的科学问题。跨国合作项目、国际研讨会和会议等活动为学者提供

了平台，促进了学术合作与知识共享。特别是数值方法与算法的发展，近几年各国都投入了大量的科研

经费鼓励学者们在不断的创新与发展。新的数值方法和计算算法的提出，使得计算物理能够更高效、精

确地模拟和分析物理系统，推动了该领域的研究进展。怎么能更好地将这些计算算法用于科研实践生产

中，取决于算力的发展。算力的发展是数字经济时代的核心生产力，以及全社会数智化转型的基石，特

别是随着人工智能的发展，对算力的要求越来越高。这主要体现在超级计算、云计算和智能计算，随着

计算机技术的飞速发展，超级计算机、云计算和智能计算的应用推动了计算物理的发展。欧美国家的许

多高校都成立了超级计算中心。其中美国在智能计算领域处于国际前列，其智能超算中心布局可基本分

为三大体系：美国能源部下属的六大国家实验室、美国国家科学基金会支持的依托高校的智能超算中心、
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美国航空航天局(NASA)下属的 Ames 研究中心超级计算中心。这些计算资源的可用性和处理能力的提升，

为计算物理研究者提供了更强大的计算平台，加快了科学模拟和计算实验的进展。在人才培养与教育方

面，国外的高校和研究机构致力于学生的原创新代码开发，并且有相应的经费支持去组织各种研讨会，

让本科生能积极地对前沿的算法发展有所了解。 
我国的计算物理领域在过去的几十年取得了显著的发展，成为国内科研和教育的重要组成部分，具

体的发展现状如下：我国有众多研究机构和团队致力于计算物理的研究。这些机构包括大学的物理学、

计算机科学和工程学院，以及科研院所和实验室。一些研究机构的团队在计算物理领域具有国际声誉，

他们的研究成果在国际上发表并得到广泛认可。比如：中国科学院物理所的向涛院士团队一直致力于张

量网络方法的开发[15]；吉林大学马琰铭院士团队开发的晶体结构预测程序 CALYPSO [16]；中国科学技

术大学赵瑾教授团队致力于开发激发态分子动力学方法等等[17]。国内在高性能计算方面也取得了显著进

展，拥有多个世界级的超级计算机，比如天津超算中心、长沙超算中心、济南超算中心、广州超算中心

等等。这些高性能计算平台为国内计算物理研究提供了强大的计算能力和资源支持，加速了科学模拟和

数据处理的进展。计算物理在国内的应用领域正在不断拓展。除了传统的物理学领域，如凝聚态物理、

材料科学和天体物理等，计算物理还在能源、环境科学、生物医药等领域发挥着重要作用。尤其是在新

材料设计、药物研发和环境模拟等方面，这种学科交叉促进了不同领域之间的合作研究，推动了跨学科

研究的发展。我国的高校和研究机构致力于计算物理人才的培养和教育。许多大学开设了计算物理的本

科和研究生课程，并鼓励和支持学生参与计算物理领域的研究和创新，推动新一代计算物理学者的培养。 

2. 高校计算物理在人工智能背景下如何开展 

基于国内外计算物理的发展情况，作为高校教师如何在人工智能的大背景下给大学生教授计算物理

非常重要，因此我们从以下几个点展开。 

2.1. 指导学生熟悉计算物理中常用的计算方法 

在物理研究中，计算物理方法发挥着关键作用。比如以下是一些常用的计算方法在凝聚态物理研究

的应用：密度泛函理论(Density Functional Theory, DFT)，一种基于电子密度的量子力学方法，广泛应用

于研究凝聚态物理中的电子结构、晶体结构、电荷密度分布等问题。分子动力学方法(Molecular Dynamics, 
MD)，模拟通过数值解牛顿运动方程来模拟原子和分子在时间上的演化，用于研究凝聚态物质的热力学

性质、动力学行为等。蒙特卡罗方法(Monte Carlo, MC)，MC 方法通过随机抽样和概率分布来模拟系统的

行为，用于模拟统计物理系统、相变现象等。张量重正化群(Tensor Renormalization Group, TRG)：TRG 是

一种用于处理多体系统的计算方法，特别适用于处理高度关联的系统，例如量子多体系统。动力学平均场

理论(Dynamical Mean-Field Theory, DMFT)：DMFT 将多体问题近似为单体问题，广泛用于研究强关联电

子系统的性质，如金属–绝缘体相变、高温超导等。格林函数方法(Green’s Function Methods)：格林函数

方法用于处理系统的激发态和动态响应，如电子结构计算、光学性质等。结构预测和材料逆向设计方法：

这些方法包括晶体结构预测、材料模拟和设计等，用于探索新型材料的结构和性质，以及提出材料设计

的方案，等等其他计算物理的数值方法，这些计算方法在凝聚态物理研究中相互补充，为研究人员提供

了多样化的工具和途径，帮助他们理解物质的性质、探索新的物理现象，并为材料设计和应用提供了重

要的支持。因此，作为高校教师我们指导学生熟悉常见的计算方法，并让其能够熟练使用其中的几种。 

2.2. 人工智能训练优化已有的计算方法 

针对上述常用的几种计算方法，我们可以教学生利用人工智去训练某种特定计算方法中已有的算法
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框架，使得计算更智能化。具体的可以从以下几个方面入手：1) 重构和发展现有计算框架：比如利用机

器学习的微分编程框架和专用硬件，重构和发展现有的计算物理框架，以加速计算过程和提高计算效率。 
2) 开发机器学习力场和机器学习密度泛函：致力于开发准确高效、符合物理约束、普遍适用的机器学习

力场和机器学习密度泛函，用于模拟和预测物质的结构、性质和相互作用。3) 构建原子尺度预训练模型：

基于科学数据(包括文献、实验和计算数据)，构建关于物质科学的原子尺度预训练模型，为物性预测和逆

向设计提供基础，加速材料发现和设计过程。4) 探索生成式人工智能方法的应用：研究生成人工智能方

法在识别集体变量、增强采样以及在自由能计算方面的应用，为更有效地模拟复杂系统的动力学行为和

热力学性质提供新的思路和方法。这些研究方向将推动计算物理的发展，提高计算方法的准确性、效率

和适用性，加速科学发现和技术创新，为解决复杂的物理问题和实际应用提供新的解决方案。 
在上述利用人工智能训练已有的算法框架中，计算物理软件扮演了实现算法的关键角色。计算物理

软件开发涉及多个方面，包括程序框架设计、数据结构、高性能计算以及可视化等。在凝聚态计算领域，

涵盖了诸多软件类型，如电子结构计算、分子动力学模拟、量子多体模拟、光与物质相互作用模拟、量

子算法与量子计算、连续介质模拟、多尺度模拟、缺陷和杂质模拟、材料计算前后处理以及材料数据库

相关软件等。软件开发的目标在于构建计算物理的开源基础设施、标准测试和生态链，实现计算物理领

域的可持续发展。除此之外，还需要重视对专用硬件与国产硬件的软件重构与适配，以及数据与智能驱

动的计算物理软件的研究。这些努力将推动计算物理领域的不断发展和创新。 

2.3. 国际合作共建知识共享平台 

我们可以带领学生建立国际化的合作项目和交流平台，通过互相提供技术支持和合作机会，促进学

术交流和合作。通过公共的学术社区可以共享教学资源、课程设计和科研成果，提高教育质量和学生的

全球竞争力。特别是在计算物理领域，国际合作可以加速科研进展，推动新技术和方法的发展和应用。

计算物理需要学生具备物理学、数学和计算机科学等多个学科的知识和技能，培养了学生跨学科的综合

能力。因此计算物理的国际化研究可以让学生接触不同的文化和学术环境，培养跨文化交流和合作的能

力，提高学生的国际视野。计算物理的发展离不开科学家们的推动，国际上有很多计算物理的领军人物，

比如：戴维·波尔斯(David P. Landau)，他是计算物理领域的重要人物之一。他在统计物理和计算相变方

面做出了重要的理论和模拟工作，并开发了著名的蒙特卡罗方法[18] [19]。丹尼尔·斯特雷奇(Daniel 
Stroud)，他在凝聚态物理和计算物理领域有着重要的地位。他的研究涵盖了超导性、介观尺度系统和量

子计算等方面[20]-[22]。格里高利·沃伦(Gregory A. Voth)，他在分子模拟和多尺度计算方面有着杰出的

贡献。他开发了许多重要的计算方法，应用于生物分子、软物质和复杂流体等领域[23]。罗兰·奥姆斯

(Roland Omnes)，他在量子力学的计算方法和解释方面作出了重要贡献[24] [25]等等众多计算物理学大家。

因此高校教师可以积极拓展国际学术合作，只有这样才可以带领学生了解并参与到具体的项目中来。 
在全球人工智能的大背景下，我国的计算物理学科该如何发展，如何接轨国际化非常重要。目前我

国计算物理学科仍然存在很多不足，在国内的计算物理领域，研究主要集中在传统的凝聚态物理、统计

物理和量子物理等方面，相对较少涉及到其他领域的交叉研究。这导致了一些新兴领域和跨学科研究的

相对欠缺，限制了计算物理在多个领域的应用和发展。其次尽管国内有一些杰出的计算物理研究团队和

学者，但整体上研究水平还存在一定的不均衡。一些高水平的研究机构和大学在计算物理领域取得了重

要突破，但仍有一些地区和学校的研究力量较弱，研究成果较少，这限制了整体的发展水平。还有在计

算物理研究中，计算设备和大规模计算资源是非常重要的。然而，一些研究团队在获取高性能计算设备

和充足的计算资源方面仍然面临困难。这可能会限制他们在大规模计算和复杂模拟方面的研究能力和发

展潜力。最后，尽管我国有大量的计算物理研究人员，但整体上还存在着缺乏创新型人才的问题。因此，
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需要从本科生开始培养他们的创新能力，让其具备创新思维、跨学科能力和科学领导力，能够引领计算

物理研究的前沿和推动学科的发展，这对我国计算物理的长期发展至关重要。  

3. 结语 

因此在人工智能全球化的大背景下，随着数据科学和机器学习的融合，计算物理领域将越来越多地

把数据科学和机器学习的方法应用于问题求解。通过数据驱动的方法和机器学习算法，计算物理可以更

好地处理复杂的物理现象，并从大量的数据中提取有用的信息。如何在高校计算物理教学中融合人工智

能，首先，我们可以在不同的院系开展计算物理类似的专业课，这种跨学科的融合能够推动计算物理在

不同学科之间的交流与合作。其次，可以通过开设培训班的形式，培养学生对前沿算法的了解。最后，

指导学生使用开源软件与开放数据，开源软件和开放数据的使用正在成为计算物理研究中的一种趋势。

众多的开源软件和数据集为研究者提供了丰富的工具和资源，促进了计算物理的发展与交流。使得计算

物理与物理学、材料科学、化学和生物学等学科进行交叉与合作，并且计算物理与计算机科学、数据科

学、人工智能等领域的合作越来越紧密，共同解决复杂的科学和工程问题，推动技术创新和应用拓展。 
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