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AI深刻改变科学研究范式

l 深度学习的发展赋能AI4Science，极大地推动了科学的发展。
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AI参与科研的范式

l 根据AI在科研中的角色可以划分出 4 种AI参与科学研究的范式。

3Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.
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范式一：优化器

l AI在科研中的角色：专注于优化特定任务的表现。

4https://www.nature.com/articles/s41586-024-08148-8
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范式二：辅助者

l AI在科研中的角色：专注于在特定科研环节上帮助人类研究者。

5https://github.com/features/copilot

Github CopilotScientist Efforts AI Efforts



范式三：自主AI科学家

l AI在科研中的角色：专注于端到端进行自主科学研究。

6Lu et al., 2024. The AI Scientist: Towards Fully Automated Open-ended Scientific Discovery. arXiv:2408.06292. 
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范式三的初步探索

l 已有相当数量工作探索利用AI自主提idea可行性，展现出可观潜力。

7Si et al., 2024. Can LLMs Generate Novel Research Ideas? A Large-Scale Human Study with 100+ NLP Researchers. arXiv:2409.04109.

斯坦福大学研究显示大模型
智能体在特定条件下可以产
生创新度优于人类的idea

q 考查了7个NLP主题

q 约束在提示学习子领域内

q 系统无需对idea进行验证

q 人类被试提供的未必是其
个人想到的最优idea



范式三的初步探索

l 全流程验证性系统快速涌现，已展现出智能体作为AI科学家的可行性。

8Lu et al., 2024. The AI Scientist: Towards Fully Automated Open-Ended Scientific Discovery. arXiv:2408.06292.

AI Scientist系统展现了智能体系统自主完成”提ideaà
做实验à写论文”全流程的可行性，被Nature新闻报道



可信任性挑战

l 虽然AI Scientist 产生的论文图文并茂，但难于被信任。

9Lu et al., 2024. The AI Scientist: Towards Fully Automated Open-ended Scientific Discovery. arXiv:2408.06292.

“它是由AI产生的”是影响您判断的根本性因素吗？

我们为什么会相信AlphaFold产生的结果？



科学与非科学的分水岭

l 可证伪性是区分科学与非科学的关键因素：

10Popper, 1935. The Logic of Scientific Discovery.

卡尔·波普尔在其著作《科学发现的逻辑》中
提出了“可证伪性”的概念，用以区分科学与
非科学的理论。他认为，⼀个理论只有在能
够被经验或实验观察所反驳的情况下，才具
有科学性。例如，命题“所有的天鹅都是白⾊
的”是可证伪的，因为只需观察到⼀只⿊天鹅
即可推翻该命题。因此，波普尔强调，科学
理论应具备可证伪性，即存在被经验事实否
定的可能性。

卡尔·波普尔



科学研究的核心是证伪

l 在科学研究的过程中，什么是证伪 (Falsification)？
l 以日心说的科学革命为例：

11Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.
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科学研究的核心是证伪

l 在科学研究的过程中，什么是证伪 (Falsification)？
l 需要设计实验证明假设正确或错误：

12Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.

设计观察性实验验证假说 数学形式化推理验证假说



科学研究的核心是证伪

l 只有经过严格的证伪过程，才能产生可靠的科学发现。

13Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



目前的自主科研系统缺少自主证伪

l 带着证伪的视角审视目前的科研智能体架构：普遍缺少自主证伪
(Falsification) 过程，未能自主排除其他合理假设。 

14Lu et al., 2024. The AI Scientist: Towards Fully Automated Open-ended Scientific Discovery. arXiv:2408.06292.



AIGS及核心原则

l AIGS（AI-Generated Science）：AI在人类不输入创造性劳动条件
下全自主产生符合科学标准的科学发现。

l 实现AIGS的核心原则是保证系统具备证伪能力、创造性和可执行性：

l 证伪 (Falsification) 是科学研究的核心
l 设计并执行实验以验证或反驳假设

l 创造性 (Creativity) 的想法是科学研究的起点
l 科学发现需要不断提出新的假设

l 可执行性 (Executability) 构成了证伪的基础
l 科学假设需要可执行的实验来验证

15Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l ProposalAgent：提出具有创造力的科研想法。

16Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l ExpAgent：实现想法并且进行科学实验。

17Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l ReviewAgent：根据实验结果对想法提出建设性反馈。

18Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l Iteration：循环迭代以提高实验表现。

19Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l FalsificationAgent：消融实验来进一步验证科学发现。

20Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



Baby-AIGS

l Optional Module：可集成其他模块实现补充功能。

21Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



核心原则：证伪和创造性

l 证伪和创造性主要由FalsificationAgent和ProposalAgent实现。

22Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.

创造性

证伪



核心原则：可执行性

l 领域特定语言（DSL）：结合自然语言和代码语言的优势提升可执行
性，同时也赋予了系统更好的跨领域迁移性。

23Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.

可执行性



实验设计

l 选择三种具有挑战性的任务：

l 数据工程：该任务旨在过滤并提取高质量的数据子集；

l 自指导对齐：该任务旨在迭代生成指令-响应数据集；

l 语言建模：该任务旨在调整语言模型的结构和训练参数，以改进预训练效果。

l 评价：围绕证伪、创造性和可执行性对系统进行评估。

24Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



实验结果：人工评价证伪过程

l Baby-AIGS能够通过证伪生成有效的科学发现。

l 最优表现：系统能够识别可能与科学发现相关的重要因素并进行自主证伪。
l 平均表现：系统的证伪过程显著低于顶级会议中现有文献的满意程度。

25Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



实验结果：通过基准测试评估创造力

l Baby-AIGS在想法生成和相应方法设计上优于基线方法。

l Baby-AIGS 相比基线系统表现出优势，证明了丰富的反馈机制更能有效激发
模型的创造力。

l 目前 Baby-AIGS 的结果不及顶会论文水准。
26Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



实验结果：通过基准测试评估创造力

l 其他两项任务上的结果如下，与基线系统相比具有优势。

27Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



实验结果：通过成功率比较评估可执行性

l Baby-AIGS 在可执行性上显著优于现有系统。

l 定量分析表明，Baby-AIGS 的可执行性优于基线系统。
l 目前系统将生成的想法转化为实验结果及最终科学发现的成功率接近100%。
l 这一高可执行性归因于我们引入的领域特定语言（DSL）。

28Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



实验分析：多采样帮助提高创造力

l Baby-AIGS 采取了多采样的方法来提高模型的创造力。

l 一种基于搜索的 scaling inference compute 方法。
l 更好的创造力表现一定程度上归功于多采样搜索。

29Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.



展望：需要对AI自主科学本身进行证伪

l 我们需要进一步设计针对 AI 科研系统的证伪流程。

30
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展望：AIGS 需要遵循 UA2 对齐原则

l AIGS 智能体需要和自身、人类、环境统一对齐。

31Yang et al., 2024. Towards Unified Alignment Between Agents, Humans, and Environment. ICML 2024.

对齐环境规律
动态性，随机性等等

对齐人类意图
二义性，潜在偏好等等

对齐自身限制
时间消耗，金钱消耗等等

对齐环境规律
动态性，随机性等等

对齐人类意图
二义性，潜在偏好等等

对齐自身限制
时间消耗，金钱消耗等等

对齐环境规律
动态性，随机性等等

对齐人类意图
二义性，潜在偏好等等

对齐自身限制
时间消耗，金钱消耗等等

对齐人类意图
二义性、潜在偏好等

对齐环境规律
动态性、随机性等

对齐自身限制
时间消耗、金钱消耗等



展望：建立 AI 科学家社群

l 建立AI科学家社群，催化产生跨学科重大科学发展。

32Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.

AIGS 发展的下一个阶段Scientist Efforts AI Efforts Scientist Efforts AI Efforts

AI 科学家们也需要建立 AI 科学社群
建立高效的交流、合作和检验机制来激发群体智能



展望：AIGS for AIGS

l 利用AIGS来提升AIGS、解决AIGS自身面临的挑战。

33Liu et al., 2024. AIGS: Generating Science from AI-Powered Automated Falsification. arXiv:2411.11910.
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总结

l 提出AIGS概念，即AI全自主作出的符合科学标准的科学发现。

l 实现AIGS的核心原则是保证系统具备证伪能力、创造性和可执行性：

l 证伪 (Falsification) 是科学研究的核心；

l 创造性 (Creativity) 的想法是科学研究的起点；

l 可执行性 (Executability) 构成了证伪的基础。执行性 (Executability) 构成了的础。

l 实现Baby-AIGS系统，具备自主证伪能力，初步验证AIGS的可行性。

l 展望：未来符合AIGS定义的自主科研系统将成为推动科学发展重要力量。
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