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在“数据是燃料、人工智能是引擎”的数据驱

动机器学习时代，人工智能正在经历“大数据、小

任务；小数据、大任务”的涅槃，如何从娴熟于“炼
金术”的调参师向笃定于“厚积薄发”推理机迈进，

是面临的巨大挑战。机器学习 (machine learning)
这一单词首次出现时被定义为“不需要确定性编

程就可以赋予机器某项技能的研究领域”，其目标

是构造一种学习机器 (learning machine)，使之像人

一样具有“learning to learn”的能力。人类学习离

不开数据、知识以及与环境交互等，本文探讨数

据驱动与知识引导相互结合的智能计算这一问

题，希望这一模式将推动更通用 (more general) 计
算范式跃变。 

1   四种人工智能计算范式

图灵奖获得者 Jim Gray 曾说，人类社会已经

经历了 4 种计算范式。第一种是从实验观测中进

行科学发现。比如，从比萨斜塔上同时扔下两个

质量大小不一的铁球，这两个铁球会同时落地。

通过这个实验观测可知，对于同样的下落距离，

不管物体质量多大、只要初速度相同，会用同样

时间经过同样的路途距离，于是发现重力加速度

相同这一规律。第二种范式是从数据中进行模型

归纳和方程推导。比如，一段电流通过指南针，

磁铁的南北极会发生变化，奥斯特由此发现了电

生磁现象，法拉第随后发现了磁生电现象。麦克

斯韦从电生磁和磁生电中归纳出了麦克斯韦方程

组，以一种近乎完美的方式统一了电和磁，并预

言光就是一种电磁波，这是物理学家在统一之路

上的巨大进步。在科学发现的壮美征途上，牛顿

统一了力，麦克斯韦统一了电，爱因斯坦统一了

场，这都是从数据中进行方程归纳，来刻画现象

后面所隐藏的隐秩序。第三种范式是虚拟仿真，

即搭建计算系统去模拟复杂的客观物理世界，从

仿真系统中观测各种因素的此消彼长，再指导客

观物理世界的改造。

Jim Gray 认为现在进入了被称为数据密集型

计算的第四范式阶段。在数据密集型计算时代，

随着物联网、5G 和传感器等技术进步，可以史无

前例获得记录人类社会生产、生活和工作等方面

海量数据。从这些海量数据出发，挖掘其结构、

模式和规律等知识，从数据到知识、从知识到决

策与服务是数据密集型计算要解决的难点问题。

2021 年 7 月，李国杰院士在《中国计算机学会通

讯》上发表了“有关人工智能的若干认识问题”文
章，围绕 AlphaFold 这一任务所带来的启示，提出

了“科学研究第五范式雏形”的思想，这一思想很

重要的一点就是将领域知识 (或者人类先验知

识) 与算法模型紧密结合起来，以更好解决领域

问题。 

2   人脑三类记忆体的启示

神经科学家指出：人类大脑有三种记忆体，

分别是瞬时记忆、工作记忆和长期记忆。我们

可以眼观六路、耳听八方，瞬时感觉到所处空间

各种信息，这就是瞬时记忆在起作用。只有那

些引起瞬时记忆关注的信息，才会被输送给工

作记忆体。

人类直觉、顿悟和因果等智能活动均在工作

记忆体中完成。但是，工作记忆不是仅仅处理瞬

时记忆所传送而来的“感兴趣信息”，而是从长期

记忆体中唤醒或激活与这些“感兴趣信息”相关的

信息，整合起来一起处理。这就是我们常言的“弦
外之音、画外之意”。即智能体在处理信息时不

是就事论事或就数据论数据，而是会将与之相关

的信息综合起来进行处理。因此，我们可从“此
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弦”知晓“外之音”、从“此画”洞悉“外之意”。
长期记忆体中所存储的“相关信息”以怎样形

式存在是值得探索的问题。或许这些潜在信息是

常识性知识 (common sense) 或背景性知识或暗知

识。这些知识我们无法用言语来明确表达、机器

也无法解释，但人的大脑可以很好地存储下来

(并且以恰当范方式处理)。既然人脑是这样的活

动模式，现在的智能计算可否仿照人脑这一计算

模式或思维模式呢？

DeepMind 在 2016 年发表了一篇《神经图灵

机 (Neural Turing Machine)》的文章，将传统图灵

机模型与人脑思维机制进行融合，将其称为深度

神经推理 (deep neural reasoning)。
我们知道图灵机包括一条两端无限长的纸

带，纸带上面有非常多方格。我们可以将计算任

务和所需数据放在纸带上，然后数据或事件触发

图灵机中已经写好的程序来完成计算任务。在这

个过程中，难以用到纸带上以外的数据或信息。

但是，神经图灵机外接了一个外在记忆体 (extern-
al memory)，不断从外在记忆体中激活与当前处理

数据相关的信息，以对当前数据更好学习和理

解，取得更佳效果。这篇文章发表后，Nature 期刊

为其撰写了一篇社论，称其为深度神经推理 (deep
neural reasoning)，而不是平常的推理机制。

现在出现了一个现象，只要有一个 X 算法，一

定会把这个算法拓展为 deep+X 算法或 neural+X
算法。比如有 n-gram 的自然语言处理算法，就出

现了 neural language model；有强化学习，就有 deep
reinforcement learning。这不是故作悬殊，不是单

纯追求从浅层模型到深层模型的转变，而是在这

个转变过程中，巧妙融合数据、知识和交互经验，

体现多种学习手段的集成式融合。 

3   迈向新计算范式的科学计算

科学计算是将数据驱动和知识引导进行结合

的重要研究领域。自然 (Nature) 杂志在 2018 年发

表了一篇题为 Machine learning for molecular and
materials science 的文章，指出在分子与材料等物

质合成领域先后出现了三代计算方法：第一代是

给定一个结构，研究预测该结构性质的算法；第

二代是给定物质的若干组成成分，去重建该物质

的组成结构，然后基于重建的结构预测其性质；

第三代是给定海量数据，从中辨析哪些成分可通

过怎样的反应生成结构，推理该结构的性质。第

三代计算方法是当前人工智能重要发展方向。

AlaphaFold 是 1972 年诺贝尔奖获得者克里斯

蒂安·安芬森 (Christian Anfinsen)）所提出的一个猜

想。当时，克里斯蒂安·安芬森在诺奖颁奖典礼上

提出如下猜想：一个蛋白质的氨基酸 (amino acid)
序列应该能完全决定这个蛋白质的结构，蛋白质

作为生命的基本构件，其结构与生命的各种功能

息息相关。因此，可否从氨基酸序列出发，预测

蛋白质的三维结构，从而形成“从数据到结构到功

能”的科学研究范式？

传统通过实验来解析蛋白质结构的方法往往

耗时长、成本高、难度大，如 X 线晶体衍射图谱法、

核磁共振法、冷冻电镜法等。2021 年 8 月，《自

然》和《科学》均发表了有关蛋白质三维空间结

构预测的文章。前者是 Deepmind 公司完成的 Al-
phaFold、后者是西雅图华盛顿大学蛋白质设计研

究所完成的 RoseTTAFold。在这两篇论文中，Al-
phaFold 和 Rose TTAFold 都非常强调学习注意力

(attention)，即蛋白质结构中不同变量之间的关联

依赖关系。

比较有趣的，Rose TTAFold 的第一作者认为

Rose TTAFold 的性能不如  AlphaFold，其原因在

于 Rose TTAFold 所在实验室没有研究深度学习

的工程师，只是化学家应用深度学习工具来做蛋

白质三维空间结构预测的工作。从这里可以看

出，AI 研究一定要和 X 领域任务结合，形成 AI+X
的态势，才能更好解决领域问题。

人工智能是使能之术，其一定是与来自不同

领域工程师一起协作，才能解决领域问题，这也

可回应为什么李国杰院士说人工智能上不了天、

落不了地，因为要解决场景的任务，一定要和场

景的工程师，以及人工智能专家结合起来。 

4   结论

诺贝尔物理学奖获得者、量子力学的奠基者

之一保罗·狄拉克 (Paul Adrien Maurice Dirac) 在

1929 年一篇题为 Quantum mechanics of many-elec-
tron systems (《多电子系统的量子力学》) 文章中

写道：支撑大部分物理学和化学所发展的数学理

论已经完成了，目前只需要解决刻画精确定律的

复杂方程求解问题。
将数据驱动的归纳抽象和知识引导的演绎

推理与物理定理的约束优化结合起来，围绕具
体场景问题开展场景人工智能研究，是推动人
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工智能发展的一种手段。英国数学家理查德森
(Richardson)1922 年提出来“预报工厂 (forecast-
ing factory)”的梦想，被认为是科学计算思想的
萌芽。1953 年 9 月 30 日，理查森在睡眠中平静
去世，其夫人回忆说，理查森留给她终生难忘的
一句话是：我们人生的责任是要为后人留下更
美好的事物。

人工智能赋能科学发现，科学计算促进了人工

智能本身深入发展，人工智能又重塑不同学科

研究的范式革命，美人之美，美美与共，留美于世！
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2022 年中国粒计算与知识发现学术会议

由中国人工智能学会主办、中国人工智能学会粒计算与知识发现专委会协办、国际粗糙集学会支持、青
海民族大学承办的 2022 年中国粒计算与知识发现学术会议（第 22 届中国粗糙集与软计算学术会议、第
16 届中国粒计算学术会议、第 10 届三支决策学术会议）将于 2022 年 8 月在青海西宁召开。中国粒计算与知
识发现学术会议每年举办一次，是我国粒计算领域的学术盛会，已成为国内人工智能领域最主要的学术活
动之一，为从事粒计算与知识发现的学者、研究生以及工程技术人员提供了一个交流平台，让大家了解最前
沿的学术动态和分享最新研究成果，以提高国内相关领域的研究水平。

一、征文范围（包括但不仅限于）

1）粗糙集与软计算；2）粒计算理论及其应用；3）三支决策模型与分析；4）知识发现与数据挖掘。

二、重要日期

投稿截止日期：2022 年 3 月 31 日

录用通知日期：2022 年 5 月 31 日

修改与终稿提交日期：2022 年 6 月 10 日

三、联系方式

1. 投稿与会务咨询：

裴生雷（13897413657）、陈善继（13997190946）、魏建国（18722011190）
2. 会务邮箱：cgckd2022@163.com
3. 通信地址：青海省西宁市城东区八一中路 3 号青海民族大学文实校区物理与电子信息工程学院，邮编

810007
详情请关注网站: https://www.qhmu.edu.cn/info/1052/3305.htm
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