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摘  要 

科学研究的演进轨迹，清晰呈现了从经验、理论、计算到数据范式迭代，当前，这一进程正迈入由人工

智能技术主导的第五科研范式AI for Science (简称AI4S)。本文围绕人工智能深度融入科技创新的科研新

范式展开研究，系统梳理科研范式演进过程，深入剖析各阶段科研活动的核心特征及科研范式发展规律

和趋势预测；分析人工智能在科技创新中应用现状并总结AI赋能科研的主要路径，进一步构建融合人工

智能的企业科研新范式概念框架，界定新范式的定义、内涵与运行逻辑，提出科研智能双引擎模型，深

度解析科研流程与AI的双向交互机制。最后，从完善科研管理架构、建立人才体系、搭建技术支撑平台、

优化资源配置四方面，提出企业科研新范式落地策略。 
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Abstract 
The evolutionary trajectory of scientific research clearly manifests the paradigm iteration, evolving 
from empirical science, theoretical science, computational science to data-intensive science. Cur-
rently, this progression is advancing into the fifth research paradigm—AI for Science (AI4S). This 
paper centers on the new research paradigm where AI is deeply integrated into technological inno-
vation. It systematically combs through the evolutionary process of research paradigms, conducts 
an in-depth analysis of the core characteristics of research activities at each stage, as well as the 
developmental laws and trend projections of research paradigms. Moreover, it assesses the current 
application status of AI in technological innovation and summarizes the primary pathways through 
which AI empowers scientific research. Furthermore, the paper constructs a conceptual framework 
for the new corporate research paradigm integrated with AI, defines the definition, connotation and 
operational logic of this new paradigm, proposes a “Dual-Engine Model for Intelligent Scientific Re-
search”, and conducts an in-depth interpretation of the bidirectional interaction mechanism be-
tween scientific research and AI. Finally, from four dimensions—refining the research management 
architecture, establishing a talent system, constructing a technical support platform, and optimiz-
ing resource allocation—it puts forward strategies for the implementation of the new corporate re-
search paradigm. 
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1. 引言 

随着全球新一轮科技革命和产业变革深入发展，科技创新已成为推动经济社会发展的核心动力。传

统科研范式在面对海量数据处理、复杂模型构建等问题时，逐渐显现出局限性，迫切需要寻求新的突破

与发展。与此同时，人工智能作为一场波及经济社会发展全局、从生产力渗透到生产关系的全方位科技

革命，重塑科技创新全过程各环节，带来全新科研范式变革，已成为驱动新质生产力的重要引擎。 
AlphaFold、ChatGPT 等人工智能技术凭借机器学习精准整合人类知识与经验，从而达到自主学习和

推理的类人智能水平，为人工智能涉足科学研究活动提供了可能性[1]。以智能算法为核心驱动力的新型

科研模式，即“人工智能驱动的科学研究”(AI for Science，简称 AI4S)，作为机器学习等人工智能技术

与科学研究深度耦合的成果，依托“模型构建和数据支撑”的双轮驱动融合范式，具备突破传统科研中

维度灾难瓶颈的强大潜力，迅速崛起为全球人工智能领域的全新前沿方向，为科学研究带来了颠覆性的

变革[2]。 

2. 科研范式的演进历程 

科研范式由美国著名科学哲学家托马斯·库恩提出，指的是一个共同体成员所共享的信仰、价值、
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技术等的集合，是常规科学所赖以运作的理论基础和实践规范，也是从事某一科学的研究者群体所共同

遵从的世界观和行为方式[3]。2007 年图灵奖得主吉姆·格雷将科学研究方法的演变凝练为经验范式、理

论范式、计算范式、数据驱动范式四类[4]。 

2.1. 科研范式演进脉络：从第一范式到第五范式 

2.1.1. 第一范式：经验范式(16 世纪之前) 
经验范式作为人类最早的科研范式，主要依赖研究者的实践观察与经验总结，以现象记录、经验归

纳、实践验证为核心流程，缺乏系统的理论指导与实验手段。科研成果多以经验知识、技艺传承的形式

存在，具有较强的主观性与局限性；技术支撑主要依赖简单的观测工具与手工记录手段，数据采集与处

理能力有限；科研活动以个体或小型团队为主，缺乏明确的组织架构与协作机制，研究方向分散，成果

传播速度慢。典型案例如西方的泰勒斯通过观察、总结、分析和推理，预言了日食，创建了古希腊最早

的学派“米利都学派”[5]。 

2.1.2. 第二范式：理论范式(16 世纪到 19 世纪) 
随着数学与逻辑学科的发展，科研范式进入理论范式阶段，该范式以提出假设、逻辑推理、理论验

证为核心流程，解释自然现象的本质规律。科研成果以理论体系、公式定理的形式呈现，具有较强的逻

辑性与普遍性；技术支撑以数学工具与逻辑推理方法为主，部分领域开始使用简单的实验设备辅助理论

验证，但数据处理仍以人工计算为主；科研活动开始出现小规模协作，高校与科研机构逐渐成为科研主

体，形成了以学科为导向的研究团队，成果传播通过学术论文、学术会议等方式，速度与范围较经验范

式显著提升。典型案例如牛顿在其 1687 年发表的《自然哲学的数学原理》中提出万有引力定律以及牛顿

运动定律，成为经典力学的基石[5]。 

2.1.3. 第三范式：计算科学范式(20 世纪中期到 21 世纪初) 
20 世纪后半期，随着高性能计算机的迭代及大规模并行计算体系结构的成熟，科学家开始尝试通过

设计数值求解算法、编写仿真程序，借助计算机实现对复杂理论的推演与复杂物理现象的模拟[6]。1982
年诺贝尔物理学奖得主肯尼斯·威尔逊(Kenneth Wilson)正式提出计算科学范式，该范式以计算和模拟为

主导，遵循提出理论、搜集数据、仿真验证的逻辑，依赖科学家设定的程序与假设，依托计算机强大的

算力支撑，对复杂方程组进行高精度、大规模求解，进而探索那些传统实验手段与纯理论推导均无法触

及的复杂科学问题[7]。 

2.1.4. 第四范式：数据密集型范式(21 世纪初) 
21 世纪初，随着科学研究飞速发展，传统范式已经无法满足现代科学研究所面临的数据处理和分

析需求，而计算模拟的仿真结果难以完全重现实践现象的复杂性[8]。此时，互联网飞速发展所产生的

海量数据，推动了数据科学的繁荣，以数据密集型为核心特征的第四范式应运而生。弗洛里迪指出，大

数据的价值是可以从浩繁的数据集合中发现具有真正附加价值的“小模式”；舍恩伯格提出，通过用数

据来量化事物之间原本比较模糊的相关关系，把模拟现象转化为数字形式，以便能够被制成图表以及量

化分析[9]。 

2.1.5. 第五范式：人工智能范式(2020 年左右起) 
伴随 AI 模型在准确性与预测能力上实现革命性跃升，科研范式也进一步向人工智能驱动的方向演

进。第五范式是一种以 AI 技术为核心，以融入人的价值和知识为手段，以人机共融为特征的跨领域科研

范式，侧重于人类、机器和数据之间的交互，强调人类决策机制和数据分析的整合，体现了数据和智能
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的有机结合[7]。第五范式的标志性事件是 AlphaFold 2 实现蛋白质结构预测以及 GPT-4 等生成式人工智

能的出现，其中，机器猜想发挥了关键的作用，说明大规模机器学习的神经网络已经涌现出某种程度的

智能，体现出划时代的变化[10]。 

2.2. 科研范式的发展规律总结 

从第一范式到第五范式的更迭，不只是科学研究工具和方法的升级，更是科学哲学在认知论、方法

论和伦理观等多个维度的持续演变。从工具方法看，新的科学发现、技术发明为科研范式创新提供了物

质基础，是推动科研范式发展的关键动力。例如，伽利略改良望远镜并将其用于天文观测，为哥白尼提

出“日心说”提供了实证依据；高性能计算机的发明，为海量数据关联性挖掘提供手段。从科学哲学的

发展来看，第一范式时期以培根的“经验论”为核心观点，强调从大量观察结果中总结一般规律的归纳

法；从第二范式开始，莱布尼茨、笛卡尔等提出“唯理论”，强调科学知识由理性推演而来，“提出假说

–演绎推理–实验验证”为核心的假说演绎法成为主流；到第三范式时期，核爆模拟、气象预测等非线

性复杂问题的出现，推动科学哲学接纳“不确定性”在科学研究中的合理性，由于这类问题难以依赖传

统实验开展，“通过模拟验证理论”成为新的方法论；进入第四范式时期，以舍恩博格为代表的学者认

为“大数据不是因果关系，而是相关关系”[11]，相关性打破了库恩提出的新旧范式“不可通约性”的壁

垒[3]，对科学哲学方法论发展具有革命性意义；人工智能推动出现的第五范式重塑了科研主体关系，科

学家从主导者转变为 AI 的合作者，引发对“科学创造力归属”的哲学思考，同时科研数据泄露、科研诚

信、知识产权等问题，使人工智能时代的科研伦理愈发成为一个讨论的焦点[1]。 

3. 人工智能赋能科研范式 

3.1. 人工智能在科技创新中应用现状 

人工智能在基础科学研究中应用广泛。物理学领域，分析高能物理实验数据，如大型强子对撞机数

据，助力寻找新粒子与物理现象，探索超出标准模型的新物理迹象；化学领域，借助机器学习算法预测

材料性能，加速新型催化剂、超导材料的研发；生物学领域，在基因编辑、蛋白质结构预测中成果显著，

为生命科学研究与药物研发提供关键支撑[12]。 
应用科学研究中，人工智能也发挥着突出的作用。信息技术领域，推动计算机视觉、自然语言处理

等技术发展，落地图像识别、智能语音助手等应用；能源领域，用于能源系统优化调度与故障诊断，例

如电网中通过 AI 实现电力负荷精准预测，优化运行方式以提升可靠性与经济性；交通领域，支撑自动驾

驶技术研发，通过处理传感器数据与优化决策算法，实现车辆自主驾驶，提高交通效率与安全性。 

3.2. 人工智能赋能的科研范式主要路径 

人工智能赋能科研主要借助以下路径实现。一是嵌入科研全流程，覆盖研究问题形成、实验设计、

操作、数据分析等环节；二是能推动科研设施升级，像大型数据库、基础模型、大科学装置等为算法与

算力融合、新算法组织运营方式推广提供支撑；三是重构人机分工，科研人员聚焦创意，机器从辅助工

具升级为协作者，深度参与科学假设形成、数据采集分析、实验设计操作等环节；四是变革科研组织治

理，人工智能与学科交叉催生大平台模式，该模式核心强调开放共享、跨学科协作与复合型人才培育。 

4. 企业科研新范式研究 

目前，企业层面在积极推动科研新范式落地，其中，药物研发、新材料研发、生物育种、智能制造领

域的企业走在前列，例如，宁德时代利用 AI 工具结合自动化设备和高通量筛选平台，对锂金属负极微观
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机理进行研究，提升新材料研发效率[13]；华为自主研发的盘古大模型 3.0 在医疗领域取得了巨大突破，

成功发现了新型超级抗生素 DrugX [14]，都是企业级应用的成功案例。在这一背景下，本文提出覆盖科

研全流程、适配企业发展的人工智能科研新范式。 

4.1. 企业科研新范式的内涵及特征 

融合人工智能的企业科研新范式，是指合人工智能技术与企业科研场景，通过科研与人工智能的深

度耦合、双向赋能，构建从科研选题到成果转化的全流程科研智能双引擎协同体系，实现科研活动的高

效化、精准化与闭环化。科研新范式的核心特征主要表现在以下方面： 
1) 人工智能凭借深度学习技术的突破性进展，全面融入科学、技术和工程研究；2) 在人机协同的新

模式下，机器涌现的自主智能深度参与科研，成为科研体系的关键组成部分；3) 跨界融合式的跨学科合

作成为主流科研方式，打破单一学科的边界；4) 实现科研知识自动化生成，推动科研从选题到成果转化

的全过程智能化升级；5) 科研更依赖群智开放的大平台生态，以大模型为核心的科研平台推动科学研究

与工程实践深度结合，形成研用一体的创新闭环。 

4.2. 科研智能双引擎协同创新运作模式 

科研智能双引擎协同创新表现为科研和人工智能的全过程交互及协同迭代。具体来说，科研的各个

阶段，即科研选题、科研攻关、实验验证、转化应用，为人工智能的应用和赋能提供了场景。某一特定场

景作为“科研–人工智能”循环的起点，该场景的需求即场景的目标与任务，是循环启动的动力源泉。

紧接着，遵循“数据输入–模型生成–模型应用–迭代优化”的人工智能运行路径，通过数据流转、能

力支撑、反馈迭代等实现科研与人工智能之间的双向交互，并形成针对特定科研场景的人工智能应用或

解决方案，回到科研场景这一最终归宿，构成“科研–人工智能”的作用闭环。科研智能双引擎协同创

新运作模式如图 1 所示。 
 

 
Figure 1. The collaborative innovation operation mode of the dual engines of scientific research and artificial intelligence 
图 1. 科研智能双引擎协同创新运作模式 
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在这一过程中，科研与人工智能之间的双向互馈主要体现在以下几个方面： 
1) 在数据输入阶段，科研向人工智能提供数据这一“核心原料”，按照数据用途分为模型训练、验

证及测试数据，以及模型推理数据，这些数据经过去重、补全、格式化等处理，形成与人工智能适配的

规范化数据。根据具体科研场景的不同，输入数据也呈现差异。例如，针对选题立项场景，向人工智能

输入论文、专利、标准、学者和研究机构的数据；针对新药研发的攻关场景，向人工智能输入分子结构、

分子性能、细胞实验、动物实验数据。 
2) 在模型生成阶段，科研向人工智能提供两类输入，一是目标及约束，通过明确模型的成功标准并

框定模型的工作边界，确保人工智能在合理的框架内寻求最优解，例如，针对疾病诊断的攻关场景，对

疾病预测的准确率和误诊率提出阈值要求，并约束模型的推理时间和算力使用上限；二是先验知识，包

括公式定理、一般规律、已有研究结论等，通过导入垂直科研领域的先验知识作为模型前提，减少训练

难度，提升结果的合理性和准确性。 
3) 在模型应用阶段，人工智能向科研提供两类能力输出，一是模拟复杂系统与动态过程，形成推理

预测结果；二是处理多维度数据集，从海量异构数据中挖掘隐藏规律，或者求解人类难以完成的海量计

算任务。例如，由于蛋白质折叠后的三维空间结构异常复杂，蛋白质结构预测是典型的高维问题，随着

数据维度增加，计算代价呈指数增长，AlphaFold 2 模型运用深度学习算法极大提高了结构预测效率，成

功预测了超过 100 万个物种的 2.14 亿个蛋白质结构[15]。 
4) 在迭代优化阶段，科研向人工智能提供反馈，人工智能向科研提供优化后的结果。通过在真实的

科研场景中应用模型输出，由科研人员对输出的正确性、精确性、有效性等进行评估，再反向输入人工

智能模型，推动模型的迭代优化，形成新一轮输出结果，推动人工智能模型螺旋式提升的循环。例如，

当发现模型预测误差过大、无法满足科研要求时，可以通过调整特征选择参数剔除冗余输入，通过调整

正则化参数提升泛化能力等等。 

4.3. 企业科研新范式的价值跃升 

借助科研和人工智能的双向赋能机制，科研全过程即选题立项、科技攻关、实验验证、转化应用各

场景效能均得到大幅度提升，科研和人工智能由运作协同迈入价值协同层面。 
1) 智能辅助选题。人工智能通过高效地处理海量科研文献资料，迅速提取核心内容，便于科研人员

全面掌握科技领域的研究动态；通过构建学科知识图谱、学者合作网络，以结构化、可视化的方式呈现

科研热点及领域大咖，辅助科研人员提出创新性假设，组建研究团队。 
2) 高效科学发现和技术突破。人工智能通过仿真模型模拟万亿级变量组合，如药物分子的构象模拟、

材料配方的虚拟试验，快速筛选出具有研究价值的方案，大幅减少实验成本与周期；通过自动完成海量

科研数据的清洗、转换与整合，挖掘潜在的规律与模式，为提出新的科研假设提供数据洞察。 
3) 自动实验设计与执行。人工智能构建数字孪生实验室，对技术方案进行虚拟耐久性测试、性能极

限测试；对实验流程进行智能优化，如预测实验风险、自动调整实验变量，提升验证效率与可靠性；AI
驱动的机器人还能够高精度执行重复性实验任务，降低人为误差。 

4) 有效对接技术供需。人工智能预测转化风险并跟踪进度，借助可解释 AI 技术，将科研成果的技

术逻辑转化为业务语言，帮助市场端、业务端理解成果的价值；通过 AI 驱动的市场需求分析工具，精准

匹配科研成果与目标客户、应用场景，加速成果从实验室到产业化的进程。 

4.4. 企业科研新范式的应用展望 

未来，拥有以下特征的企业将最大程度受益于 AI4S，最适合部署科研新范式。一是技术密集型，例
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如生物医药、高端装备制造等，这类企业的研发需求大、投入多，AI4S 将带来显著的规模效应，大幅压

降研发成本和周期；二是面向极宏观和极微观的科研体系，例如航天航空、地理气象、生物医药、新材

料等，这类企业的科研对象或是天体地球系统、或是微观粒子系统，难以开展实际实验或实验成本过高，

AI4S 将有效拓展科研新路径。 

5. 企业科研新范式落地策略研究 

5.1. 完善科研管理流程 

企业应对标科研新范式的核心要求，对科研管理流程进行系统性重塑。立项阶段结合人工智能技术

应用与数据驱动思路，全面评估项目创新性、可行性及潜在价值；实施阶段重点监控数据采集、算法开

发、人机协同等关键环节，及时解决执行过程中的问题；验收阶段构建科学评价体系，侧重成果在企业

业务实际中的应用效果与经济效益，避免重形式轻实效。 

5.2. 完善科研组织管理 

企业内部增设人工智能创新部门，统筹推进人工智能算法、算力、平台建设，强化人工智能全过程

赋能；建立跨部门、跨专业的开放型科研组织架构，实现市场、工程、科研等职能的紧密对接。对外加强

人工智能领域产学研合作机制搭建，统筹推进与具备 AI 学科优势的高校、科研机构的长期稳定合作；通

过共建 AI 联合实验室、人工智能研发中心等载体优化跨主体科研组织架构，以企业在 AI 算法优化、智

能产品研发等领域的核心技术难题为导向，组织开展联合攻关；同步完善科研组织管理中的利益分配机

制，明确企业、高校、科研机构各方在 AI 技术研发、成果转化全流程中的权责与收益，保障合作公平可

持续，加速 AI 科研成果从实验室向市场落地。 

5.3. 建立人才培养与激励体系 

制定跨学科人才培养计划，整合企业业务领域知识、计算机科学、数学、统计学等多学科资源，培

养既懂企业核心业务又掌握人工智能技术的复合型人才。邀请高校专家和企业内部技术骨干授课，提升

员工跨学科知识与技能水平，打造适配企业科研新范式的人才队伍。加强企业内部不同部门科研人才的

交流与合作，通过组织科研项目研讨会、技术交流沙龙、跨部门轮岗等活动，促进人才间知识共享与经

验交流，激发创新思维。建立完善的人才激励机制，吸引和留住优秀的跨专业复合人才。 

5.4. 搭建技术支撑体系 

1) 数据治理与应用 
推动企业级数据标准统一，制定涵盖数据采集、存储、传输、处理、分析等全流程的数据标准规范，

明确各类业务数据的定义、格式、编码规则、质量要求，确保企业内部不同部门、不同业务系统产生的

数据具备一致性与兼容性，为科研数据应用奠定基础。 
打破企业内部数据孤岛，搭建企业级数据共享平台，促进不同部门、不同业务线数据共享与流通；

制定合理的数据共享规则与激励机制，鼓励各部门主动贡献数据资源，同时明确数据使用边界与责任，

保障数据提供者合法权益，实现数据资源高效循环利用。 
2) 组建软硬件协同与高度整合的算力平台 
结合企业科研场景需求，采购或定制适配的算力设备，如高性能服务器、GPU 集群等，满足不同科

研项目的算力需求；整合企业内部各部门分散的算力资源，构建一体化算力调度中心，通过智能调度算

法实现算力动态分配，避免资源闲置与浪费，提升算力利用效率。 
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3) 构建企业科研场景化算法和科研大模型 
根据企业业务类型，依托实验记录、文献资料、专利数据、工艺参数等科研数据，研发垂直领域的

专属科研大模型，而非依赖通用大模型。针对企业核心科研领域，分类梳理算法需求，建立涵盖机器学

习、深度学习、强化学习的专项算法库。建立算法迭代机制，结合科研实验反馈与新产生的数据，定期优

化算法参数与模型结构，提升算法在科研场景中的预测精度、分析效率，确保算法与科研需求动态匹配。 

5.5. 优化资源配置 

优化科研资金投向，将年度科研资金按比例倾斜至人工智能融合科研项目，重点保障数据治理、算

力平台建设、AI 模型研发等基础环节，为核心技术突破提供稳定资金支撑；建立资金动态调配机制，依

据项目进度、技术突破成效及企业业务需求变化，灵活调整资金分配比例，优先向人机协同效果显著、

能快速落地并产生经济效益的科研项目倾斜，提高资金使用效率与科研投入回报率。 

6. 结论与展望 

人工智能驱动的企业科研新范式，是解决企业研发效率低、成本高、创新难等关键痛点，同时构建

技术壁垒、适配行业变革趋势的必然选择。未来，随着人工智能技术的持续发展，企业科研新范式将向

通用智能与行业专业场景深度融合的方向演进，企业需持续完善新范式落地策略，突破技术应用与组织

协作壁垒，实现科研模式的根本性变革，以更好适应数字时代创新发展需求。 
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