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收稿日期：２０２２０２２８；在线发布日期：２０２２１０１４．本课题得到国家自然科学基金项目（６２１７２４２３，９１８４６２０４，Ｕ１９３１１３３）资助．孟小峰（通信作者），
博士，教授，博士生导师，中国计算机学会（ＣＣＦ）会员，主要研究领域为科学数据管理、云数据管理、隐私保护以及社会计算等交叉性研究．
Ｅｍａｉｌ：ｘｆｍｅｎｇ＠ｒｕｃ．ｅｄｕ．ｃｎ．郝新丽，博士研究生，主要研究方向为智能科学发现、时间序列分析和可解释机器学习．马超红，博士研究
生，主要研究方向为科学数据管理、机器学习化数据库系统和学习化索引．杨　晨，博士，博士后研究员，主要研究领域为大数据实时分
析、大数据系统性能分析和智能运维．艾山·毛力尼亚孜，博士研究生，主要研究方向为自然语言处理、知识图谱、机器学习．吴　潮，博士，副
研究员，主要研究方向为数据挖掘与瞬变源搜索．魏建彦，博士，研究员，博士生导师，主要研究领域为瞬变源观测与科学．

科学发现中的机器学习方法研究
孟小峰１）　郝新丽１）　马超红１）　杨　晨２），３）　艾山·毛力尼亚孜１）

吴　潮４）　魏建彦４）

１）（中国人民大学信息学院　北京　１００８７２）
２）（中国人民银行清算总中心　北京　１０００４８）

３）（清华大学计算机科学与技术系　北京　１０００８４）
４）（中国科学院国家天文台　北京　１００１０１）

摘　要　大规模科学装置与重大科学实验使得科学发现进入了数据密集型的第四范式，借助蓬勃发展的人工智能
技术促进智能科学发现势在必行．机器学习作为人工智能中的一项重要技术，已广泛应用于各个科学领域．然而，现
有工作仅研究特定任务下的机器学习方法，没能抽象出一个通用的智能科学发现研究框架．本文首先总结了科学
发现任务中常用的机器学习方法，并将科学任务归类为五大机器学习问题．其次，提出了基于机器学习的智能科学
发现研究框架，作为“ＡＩｆｏｒＳｃｉｅｎｃｅ”的典型范例，阐述了一种高效的智能科学发现模式．再次，本文以时域天文学
中发现瞬变事件这一科学任务为例，通过实验证明了唯有恰当地结合领域知识后，机器学习算法才能更好地服务
于智能科学发现，验证了该框架的有效性．最后进行总结与展望，以期对各领域进行智能科学发现形成参考意义．

关键词　科学发现；机器学习；科学大数据；瞬变事件发现；智能科学发现
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１　引　言
大规模科学装置的建设与重大科学实验的开

展，使得科学发现研究无法完全依赖专家经验从海
量数据中捕捉并研究稀有的科学现象．近年来，人工
智能技术（ＡｒｔｉｆｉｃｉａｌＩｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ，ＡＩ）蓬勃发展，机
器学习（ＭａｃｈｉｎｅＬｅａｒｎｉｎｇ，ＭＬ）作为其重要的研究
领域之一，被科学家广泛应用于科学发现任务，促成
“ＡＩｆｏｒＳｃｉｅｎｃｅ”的重大发展机遇．

从生物学、化学到天文学，机器学习在科学发现
任务中日益盛行，利用机器学习技术从海量科学数
据中发现稀有科学现象、研究复杂难题成为了科学
领域的首选方案．ＡｌｐｈａＦｏｌｄ２［１］人工智能算法可以
预测人类９８．５％的蛋白质结构，准确度达到原子级

别．同样发表于《Ｎａｔｕｒｅ》的研究成果［２］利用机器学
习技术以前所未有的速率进行逆向合成反应，具有
化学界的“ＡｌｐｈａＧｏ”之称．２０１９年首张黑洞照片的
合成同样离不开机器学习算法的巨大贡献［３４］．此
外，利用机器学习探测引力波，相较传统的模板匹
配，速度提升多个数量级［５］……诸如此类的成功案
例不胜枚举，机器学习凭借在预测精度、时间效率
等方面的优异表现，在科学发现任务中发挥重要作
用．２０２０年美国能源部高级科学计算咨询委员会
（ＡＳＣＡＣ）讨论了科学数据急剧增加带来的挑战和
机遇，批准了关于机器学习应用于科学的报告①，并
呼吁制定一个为期十年的ＡＩ计划②．可见，科学发
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现已经进入“科学大数据＋人工智能”的新范式．
在作者已发表的论文中［６］，我们从数据管理的

角度提出了大规模科学数据的智能发现与管理框
架，分为智能分析、知识融合、数据存储三个方面解
决智能科学发现问题．本文主要选取第一个方面，探
讨机器学习方法应用于科学数据智能分析、实现智
能科学发现的挑战与机遇．

科学大数据的特点．科学大数据是指以海量科
学证据形式存在的事实，包括观测与监测数据、实验
与模拟数据等原始及衍生数据［７］，数据类型包括栅
格点云等空间数据、时序数据、时空数据以及图像数
据等［８］．相比于互联网大数据，科学大数据不仅拥有
４Ｖ特点，而且还具备独特的科学特征．主要体现在
如下三个方面：

（１）生命周期长．相比于互联网大数据“重分析、
轻存储”的短暂生命周期，科学大数据的生命周期包
含“采集与实时分析存储与处理发布与共享再分
析与重用归档与长期保存”的全过程［７］．科学大数
据的生命周期更为完整且长久，价值具有长效性，因
此注重对科学大数据进行实时处理的同时，离线分
析同样具有重要的科学意义．

（２）不确定性强．科学大数据是对客观世界的
描述，但由于观测条件以及设备的限制，其中普遍存
在环境噪声与系统观测误差，甚至数据缺失，导致数
据在质量和产生速率等方面存在较高的不确定性［７］．
另外科学数据通常来源于非人工系统［９］，如海洋、大
气、天体，人类不能完全确定并控制其运作机理，自
然系统本身的高度不确定性加剧了科学大数据的不
确定性．

（３）不可重复与随意更改．对科学事件的观测通
常是不可重复的［１０］，尤其是具有时间属性的科学对
象．例如２０１９年１月２９日美国国家航空航天局通过
凌日系外行星勘测卫星捕捉到了罕见的“潮汐干扰”，
黑洞撕碎恒星，该观测数据是无法重复获得的．另
外，科学数据是对真理的客观描述，用于探索科学问
题，对科学数据的每一处理步骤都会对科学发现的
结果产生影响，因此对科学数据的预处理需严格遵
循科学原理，不可随意更改与变换．

科学发现任务的特点．随着科学数据演化成为
科学大数据，基础科学与应用科学领域中的科学发
现任务也形成了新的特点．基础科学是探索自然界
最普遍规律的科学，包括物理学、天文学等分支，其
以自然界中某种物质的形态及运动形式为研究对
象，以揭示自然界的基本规律为科学发现任务，从而

使人类更好地“认识世界”．应用科学是运用基础科
学的理论成果从而创造性地解决人类在生产实践中
具体问题的科学领域，包括新药研发、材料设计等分
支，其科学发现任务为在特定领域内发现新技术、新
产品，从而使人类更好地“改造世界”．本文将科学发
现任务的特点总结为如下三个方面：

（１）数据密集型科学发现．早在２００７年，图灵奖
得主吉姆格雷（ＪｉｍＧｒａｙ）指出，科学研究的范式经
历了经验科学（实验归纳）、理论科学（模型推演）、计
算科学（模拟仿真）三阶段的演化过程，当代已经进
入了数据密集型科学发现（ＤａｔａｉｎｔｅｎｓｉｖｅＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ
Ｄｉｓｃｏｖｅｒｙ）的第四范式［１１］，从以计算为中心转化为
以数据处理为中心．随着科学数据的大规模采集和
积累，科学数据不再仅仅作为科学研究的成果，而成
为科学研究的对象和工具，基于数据来设计和实施
科学研究成为科学发现的一般方法．

（２）依赖先进的技术手段．新技术手段拓展科
学发现的途径，而科学发现又可以促进新技术手段
的诞生，二者呈现出相互依赖、交替发展的关系．例
如计算机模拟和仿真技术开辟了新的科学实验和研
究方式，半导体材料科学的进步又提升了计算机芯
片的性能．当今蓬勃发展的机器学习技术将会对科
学研究产生重大影响，成为科学发现的有力工具．

（３）兼具创新性与严谨性．科学发现的目标为
发现新现象、新物质、新原理或创造新技术，因此创
新是科学发现的生命．同时，科学创新还须具备严谨
性，包括可解释性和可复现性两方面．科学家不仅要
有新的发现，还要用严谨的逻辑解释其背后的原因，
从而实现干预世界的目标．可复现性是科学研究的
基本属性，这意味着其他研究人员可以重复同样的
过程，一个不可重复的偶然科学发现无法作为其他
科学研究的基础，因而失去价值．

机器学习应用于科学发现的挑战．由于上述特
殊性，将机器学习应用于科学发现时面临很多挑战，
本文将其总结为任务、数据、模型三个方面：

（１）科学任务转化困难．将科学发现任务转化
为机器学习问题具有挑战性①，例如：如何将物理定
律参数化从而使用机器学习发现新的定律？目前很
多科学任务仍停留在本领域而未被转化为适合机器
学习解决的问题，这限制了机器学习相关学者研究
这些科学问题．将蛋白质结构预测这一科学任务转
化为从序列到三维结构的映射问题是ＡｌｐｈａＦｏｌｄ２
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成功的重要因素之一．因此巧妙地将科学任务转化为
能够被机器学习所解决的问题和场景是首要挑战．

（２）数据集成与预处理困难．科学数据分散在
不同国家的科研机构，经过集成并共享给其他研究
人员才能发挥更大的价值．然而目前科学数据面临
着缺乏有效融合、大型标准数据集建设不足以及质
量参差不齐等问题［１２１３］．另外科学数据通常是多源、
异构、高维、低信噪比且不均衡的［９］，需要进行复杂
的预处理来保证数据质量．并且数据的科学属性对
处理过程产生了更多的限制，使流程更为复杂［１４］．
因此通过集成与共享获取高质量的科学数据，进而
结合领域知识对数据进行合适的预处理是应用机器
学习的基础．

（３）模型科学性验证困难．科学发现具有严谨
性，因此需要验证机器学习模型的可解释性和可复
现性，从而保证模型的科学性．但深度神经网络具有
高度的非线性和复杂度，人们很难解释模型原理及
在相应领域的科学意义，一些保守的科学家对其持
观望态度，称其为“黑盒”模型［１２］．另外，目前深度学
习方法的可复现性受到争议，利用机器学习所形成
的科研成果在很多情况下是不可复现的［１５］．对于一
个严谨的科学领域，提高机器学习模型的可解释性
和可复现性，让科学家确认科学产出的真正价值，具
有重要意义．

为了深入探究机器学习在科学发现任务中的优
缺点，为各科学领域学者使用机器学习解决问题提
供参考方案，本文第２节梳理科学发现中常用的机
器学习方法，分析其适用场景，并阐述机器学习擅长
处理的科学发现任务，将其归类为五大机器学习问
题；第３节提出基于机器学习的智能科学发现研究
框架，阐述一种高效的智能科学发现模式；第４节通
过实验验证框架的有效性，即以时域天文学这一典
型的“大数据＋ＡＩ”的科学领域为例，使用７种机器
学习方法和科学领域的传统方法完成发现天体瞬变
事件的科学任务；第５节对机器学习应用于科学发
现任务的经验教训和发展方向进行总结与展望．

本文与其他相关综述性文章［１２，１６２０］的主要区别
为：本文综合分析了机器学习在各个科学领域的研
究现状，探讨其中的共性问题；并提出一个通用的研
究框架，用以指导各科学领域学者使用机器学习进
行高效的科学发现研究，同时促进机器学习相关学
者快速了解科学发现任务；最后通过案例验证该框
架的有效性．

２　研究现状
科学发现正在被机器学习所改变，从天文学、物

理学、化学等基础科学，到生物制药、材料科学、气象
科学等应用科学，越来越多的科学家利用机器学习
进行科学发现、解决复杂难题．在科学发现任务中常
用的机器学习方法有很多，根据模型复杂度可分为
基于统计的传统机器学习和基于神经网络的深度学
习两大类，根据任务目标又可分为分类、回归、聚类、
异常检测、数据生成等．相对于传统机器学习，深度
学习方法被越来越多地应用于科学发现研究，辅助
科学家实现了更加重大的科学突破．

本节首先根据第一种分类方式讨论在科学发现
任务中常用的机器学习方法，分析传统机器学习与
深度学习方法在科学发现任务中的优缺点与适用场
景．其次以基础科学和应用科学领域中的部分学科
为例，阐明机器学习所擅长处理的科学发现任务，并
根据第二种分类方式，将不同的科学发现任务归类
为五大机器学习问题．
２１　传统机器学习方法

在机器学习应用于科学发现的初期，由于数据
量以及计算能力的限制，科学家普遍使用传统机器
学习方法［２１］，并在经典模型的基础上，根据具体问
题对模型的输入、超参数、结构等做出适当调整，从
而在实际科学任务中达到最好的效果．

其中，分类与回归是两种应用最为普遍的方
法．二者均属于预测方法，区别在于预测数据的类
型不同，因此很多分类算法同时可以担任回归任
务［２２］．朴素贝叶斯（ＮａｉｖｅＢａｙｅｓ）、逻辑回归（Ｌｏｇｉｓｔｉｃ
Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＬＲ）、犓近邻（犓ＮｅａｒｅｓｔＮｅｉｇｈｂｏｒ，ＫＮＮ）、
决策树（ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ）是较为简单的方法，具有模
型直观、容易实现的特点［２３２５］．支持向量机（Ｓｕｐｐｏｒｔ
ＶｅｃｔｏｒＭａｃｈｉｎｅｓ，ＳＶＭ）、随机森林（ＲａｎｄｏｍＦｏｒｅｓｔ）
与极度梯度提升（ｅＸｔｒｅｍｅＧｒａｄｉｅｎｔＢｏｏｓｔｉｎｇ，ＸＧ
Ｂｏｏｓｔ）是更为复杂同时更为有效的方法［２４２９］，其中
ＲａｎｄｏｍＦｏｒｅｓｔ与ＸＧＢｏｏｓｔ是两种典型的基于Ｂａｇｇｉｎｇ
与Ｂｏｏｓｔｉｎｇ的集成方法，通常准确率更高，因此在
科学发现任务中的应用也更为普遍．

当数据无标签时，科学发现任务中还常用聚类
和异常检测两种无监督方法来解决科学问题．例如
在天文领域，瞬变科学事件具有偶发性和不可预知
性，因此可通过孤立森林（ＩｓｏｌａｔｅｄＦｏｒｅｓｔｓ）、一类支
持向量机（ＯｎｅＣｌａｓｓＳＶＭ）等异常检测算法发现瞬
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变源［３０３１］．当需要挖掘未知类别与属性时，还可以利
用聚类算法进行分析［３１３２］，例如时域天文学家对光
变曲线提取特征后，通过ＨＤＢＳＣＡＮ（Ｈｉｅｒａｒｃｈｉｃａｌ
ＤｅｎｓｉｔｙＢａｓｅｄＳｐａｔｉａｌＣｌｕｓｔｅｒｉｎｇｏｆＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｗｉｔｈ
Ｎｏｉｓｅ）等聚类算法分析类之间的异质性，并进一步
分析其中的异常［３１］．

由于传统机器学习依赖人工提取特征，因此在
科学发现中的相关研究侧重于根据领域知识提取更
为有效的特征表示，进而利用相应模型完成科学发
现任务，特征质量对最终的结果具有决定性作用．例
如在时域天文学领域，天文学家根据领域知识从光
变曲线中提取偏度峰度等标准统计量、以及峰的宽
度等领域特征，进而对天体进行分类［３３３４］．在化学领
域，科学家将非数值类型的化学式转化为机器学习
可以识别的形式，如通过物理化学描述符、分子指
纹、分子简写式等方式对分子进行表示，进而通过分
类或回归模型对化合物性质进行建模与预测［３５］．在
高能物理领域，将探测器响应的时间、位置和幅度信
息作为输入，利用回归模型可以重建物理事件的主

要产物在探测器中的运动轨迹［３６］．在新药研发领
域，通过对已知药物与靶点的对应数据进行建模，可
以预测其他药物与靶点之间的复杂关系［３７］．

随着研究的深入，提取的特征数目越来越多，例
如从光变曲线中可以提取出数百种特征，但并非所
有特征都同等重要．因此科学家利用主成分分析、ｔ
分布随机近邻嵌入（ｔＳＮＥ）等方法对高维数据进行
降维，从中筛选出更有效的特征子集，并可视化数据
间的聚簇关系，提升后续模型的效果［３８３９］．

小　结．传统机器学习方法的输入特征表示由科
学家结合领域知识人工提取，具有较强的物理意义；
模型具有较强的理论支撑、相对简单，因此通常认为
具有较好的可解释性．但上述特点具有两面性．人工
提取特征容易引入偏见，特征具有局限性．更多的特
征并未带来效果的显著提升；并且模型相对简单，导
致其拟合能力受限．因此传统机器学习适用于人工
提取特征已十分充分、对可解释性要求高、数据和计
算资源受限的情况下使用．本文对科学发现中常用
的传统机器学习方法与相应科学文献的总结见表１．

表１　科学发现中常用的机器学习方法
模型 分类聚类回归异常检测数据生成 参考文献 可解释性

传统机器
学习

ＮａｉｖｅＢａｙｅｓ、ＬｏｇｉｓｔｉｃＲｅｇｒｅｓｓｉｏｎ、ＳＶＭ  ［２３２７，３３］
ＫＮＮ、ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ、ＲａｎｄｏｍＦｏｒｅｓｔ、ＸＧＢｏｏｓｔ   ［２４２５，２８２９，３５３７］
犓Ｍｅａｎｓ、ＨＤＢＳＣＡＮ  ［３１３２］
ＯｎｅＣｌａｓｓＳＶＭ、ＩｓｏｌａｔｅｄＦｏｒｅｓｔｓ  ［３０３１］

具有一定
可解释性

深度学习
ＣＮＮ、ＬｅＮｅｔ、ＡｌｅｘＮｅｔ、ＦＣＮ、ＧＣＮ    ［４０４９］
ＲＮＮ、ＧＲＵ、ＬＳＴＭ    ［４８，５０５７］
ＧＡＮ、ＶＡＥ  ［５８６３］

可解释性
较差　　

注：表示机器学习模型常用于解决该类任务，无符号表示不常用于解决该类任务．

２２　深度学习方法
深度学习可以从原始数据中逐层自动提取特

征，是一种重要的表示学习方法．其网络结构复杂，
对大数据具有更好的拟合能力，适用于解决图像、序
列、图等数据中的复杂难题．相对于传统机器学习方
法，近年来越来越多的研究使用深度学习进行科学
发现，实现了一些重大的科学突破．

（１）卷积神经网络
卷积神经网络（ＣｏｎｖｏｌｕｔｉｏｎａｌＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，

ＣＮＮ）是一种含有卷积层的前馈神经网络，以擅长处
理图像数据著称，经典网络包括ＬｅＮｅｔ［６４］、ＡｌｅｘＮｅｔ［６５］、
ＲｅｓＮｅｔ［６６］等．由于图像数据是一种重要的科学数据
类型，因此ＣＮＮ在科学领域得到广泛应用．ＣＮＮ不
仅适用于图像数据，其在时序数据上也具有良好的
效果，避免了循环神经网络不可并行的缺点．全卷积
网络（ＦｕｌｌｙＣｏｎｖｏｌｕｔｉｏｎａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＦＣＮ）和时域

卷积网络（ＴｅｍｐｏｒａｌＣｏｎｖｏｌｕｔｉｏｎａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＴＣＮ）
是两种典型的用于处理序列数据的ＣＮＮ模型．ＦＣＮ
起初用于对图像进行像素级的分类［６７］，Ｗａｎｇ等
人［６８］将其应用于时间序列分类任务中，并取得了良
好效果．时域卷积网络ＴＣＮ［６９］相较于ＦＣＮ加入了
因果卷积，从而使得每个时间点的输出只与更早的
输入有关，防止了信息泄露．

在科学发现任务中，ＣＮＮ模型主要用于对图像
数据或可以转化为图像数据的信号进行分类与回
归，但也不乏用其处理序列数据的研究［４０］．在天文
领域，ＣＮＮ模型被广泛用于处理观测图像和光谱，
从而完成天体分类［４１］、红移估计［４２］等任务．在高能
物理领域，科学家将探测器的输出映射为图片中的
像素值，进而使用ＣＮＮ实现粒子喷注的分类［４３］．超
过９０％的医学数据为影像数据［２０］，因此在医学领域
广泛使用ＣＮＮ模型进行辅助诊断，例如皮肤癌分
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类［４４］、ＣＯＶＩＤ１９肺炎的诊断和预测［４５］等．
除分类与回归问题以外，ＣＮＮ模型也可用于异

常检测．在时域天文学中，通过对连续两帧观测图像
相减，可以检测到短暂出现的科学事件［４６］，完成暂
现源检测任务．另外，图卷积神经网络作为卷积神经
网络在图领域的推广，在化学、材料等具有图结构数
据的领域实现新的突破．例如科学家可以将原子和
化学键分别表示为分子图中的节点和边，利用图卷
积神经网络预测反应物到产物的每个原子对之间的
化学键变化［４７］．

（２）循环神经网络
循环神经网络（ＲｅｃｕｒｒｅｎｔＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ，ＲＮＮ）

是另一种重要的深度学习模型，与善于处理图像数
据的ＣＮＮ不同，ＲＮＮ是为了更好地处理序列数据
而设计的．其通过引入状态变量存储过去时间信息，
让网络具有记忆．在科学发现任务中，长短期记忆网
络（ＬｏｎｇＳｈｏｒｔＴｅｒｍＭｅｍｏｒｙ，ＬＳＴＭ）［７０］和门控循
环神经单元（ＧａｔｅｄＲｅｃｕｒｒｅｎｔＵｎｉｔ，ＧＲＵ）［７１］是两
种常用的循环神经网络，二者均解决了在时间步数
过大时ＲＮＮ的梯度衰减问题，可以更好地捕捉时
间序列中的长期依赖关系［７２］．ＧＲＵ相对于ＬＳＴＭ
更为简单，参数量更少，加快了训练速度．

在科学发现任务中，ＲＮＮ主要用于序列数据的
分类与预测问题．在时域天文学领域，ＲＮＮ常用于
对光变曲线等序列进行建模分析，如基于光变曲线
的星系分类［５０］、引力透镜参数估计［４８］等．在高能物
理领域，基于ＲＮＮ的Ｊｅｔ分类模型解决了因探测器
大小不同而导致ＣＮＮ模型中部分信息丢失的问
题［５１］．在有机化学领域，通过分子简写式对ＲＮＮ进
行训练可以生成新型分子结构［５２５３］．在生物领域，
ＲＮＮ可用于处理基因和蛋白序列数据，例如预测转
录因子识别位点［５４］、利用氨基酸序列预测酶的生化
功能［５５］、预测非编码基因的功能［５６］等．另外在时域
天文学中，可利用ＲＮＮ完成暂现源检测任务，根据
实时预测的光变曲线与真实接收的光变曲线的差
距，判断是否检测到暂现源候选体［５７］．

（３）深度生成模型
ＣＮＮ和ＲＮＮ均为判别模型，另一种重要模型

为生成模型，在科学领域也普遍应用．判别模型根据
观察变量犡直接学习条件概率分布犘（犢｜犡）或决策
函数犉（犡），用于直接推断，学习准确率高．而生成模
型对输入与输出数据的联合概率分布犘（犡，犢）进行
建模，相比于判别模型，其训练难度更大、模型结构更
复杂［７３］，但因其出色的生成能力得到广泛研究．变分

自编码器（ＶａｒｉａｔｉｏｎａｌＡｕｔｏＥｎｃｏｄｅｒ，ＶＡＥ）［７４］和生成
式对抗网络（ＧｅｎｅｒａｔｉｖｅＡｄｖｅｒｓａｒｉａｌＮｅｔｗｏｒｋ，
ＧＡＮ）［７５］是两类常用于科学发现的深度生成模型．
与传统的自编码器通过数值描述潜在空间不同，
ＶＡＥ以概率的方式描述潜在空间，在数据生成方面
具有优势．ＧＡＮ由生成器和判别器组成，生成器通
过调节参数试图生成判别器无法辨别真假的伪样
本，在二者博弈的过程中，生成器可以生成更为接近
真实样本的数据，从而实现数据的自动生成与信息
补全．

在科学发现任务中，生成模型主要用于生成新
数据或重建旧数据．在天文领域，可以利用ＶＡＥ生
成高质量星系图像进而对暗物质进行研究［５８］、利用
ＣｏｓｍｏＧＡＮ生成引力透镜［５９］、利用ＧａｌａｘｙＧＡＮ重
建星系图像［６０］等．在高能物理领域，利用ＧＡＮ模拟
粒子经过每层探测器后形成的“物理照片”，可以实
现样本的快速生成［６１］．在化学领域，利用ＶＡＥ将离
散的分子简写式编码为隐空间的连续变量，进而通
过随机解码、扰乱或插入的方式可以产生新的分子
结构［６２］．在新药研发领域，结合ＶＡＥ与ＧＡＮ可以
生成具有特定抗癌活性的分子［６３］．

小结．深度学习方法直接对原始数据进行挖
掘，擅长探索高维数据的隐含结构与相关性，可以学
习出科学家暂时所无法明确提取的复杂特征与规
律、突破人工提取特征的局限性、避免偏差、减少计
算特征的时间开销，相比于传统的机器学习实现了
更加卓越的效果．但与此同时，其消耗的数据资源与
计算资源更多，在资源敏感的科学场景下受到了限
制．并且由于模型结构复杂、不可解释，一些保守的
科学家对其持怀疑态度，这在一定程度上限制了深
度学习在科学领域的应用［１２，７６］．因此深度学习模型
适用于计算与数据资源充足、问题复杂、人工特征提
取困难或者效果不佳、对可解释性要求不高的场景．
本文对科学发现中常用的深度学习算法与相应科学
文献的总结见表１．
２３　科学发现的任务分类

机器学习与科学发现的交叉研究主要集中在数
据积累充足、数字化程度高的学科中，而在基础物理
等基础理论研究中，由于缺乏大量样本而难以应用．
本小节以天文学、高能物理、化学、新药研发、材料设
计、气象科学６个应用程度较高的领域为例，梳理机
器学习在各领域所擅长处理的科学发现任务，并将
不同的科学发现任务总结为分类、聚类、回归、异常
检测和数据生成５种机器学习问题．
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（１）基础科学领域
随着大型观测设备的发展，飞速增长的数据促

进了机器学习在天文学中的应用，主要包括以下几
种任务［１２］：①目标检测与分类［３３，３５，４１，５０，５７］，如暂现
源检测和星系分类，可转化为机器学习异常检测、分
类或聚类问题，其中暂现源检测在离线分析的基础
上，还要求实时捕捉短暂的异常现象；②天体参数
估计［２９，４２，４８］，如根据光谱与测光数据估计天体的质
量、元素丰度等物理量，属于机器学习的回归问题；
③观测数据的降噪与重建［５９６１］，如对观测图像进行
超分辨率重建，从而在硬件成本一定的情况下获得
更高的数据精度，可对应于数据生成问题．机器学习
减轻了天文学家的负担，提升数据处理的效率，尤其
在处理图像与光变曲线等特征复杂的数据类型时，
深度学习成为了天文学家的首选方案．

在高能物理领域，以对撞机为代表的一系列大
型科学装置产生了海量的科学数据，使得该领域具
有应用机器学习的数据基础．由于传统算法的开发
难度大、优化困难、难以并行，无法胜任处理海量数
据的科学任务，因此促使了物理学家使用机器学习
进行科学发现研究［１６］．主要任务包括［７７］：①探测器
粒子径迹重建［３６］，涉及回归与聚类问题；②物理对象
鉴别［４３，５１］，如粒子种类鉴别和粒子喷注（Ｊｅｔ）标记，可
对应于机器学习的分类问题；③动力学测量［２８］，如簇
射动力学参数估计、重离子碰撞喷注横动量估计，属
于回归问题；④物理仿真［６１］，如生成喷注图像、电磁
簇射，对应于机器学习的数据生成问题．

随着化学信息学的发展，机器学习在化学领域
同样展现出显著优势，来自柏林自由大学的科学家
利用深度学习计算薛定谔方程的基态解，实现了
准确度和计算效率的突破［７８］．当传统的化学研究理
论面对复杂体系时，预测能力有限，大部分新发现依
靠大量的实验“试错”，偶然性与不确定性强、效率
低、成本高［１７］．而机器学习凭借其强大的学习能力和
计算能力，提升了研究效率．主要任务包括：①化合
物性质预测［３５］，如活性、毒性、溶解度等，根据预测
数据类型不同可分为分类与回归问题；②分子设
计［５２５３］，如设计具有特定性质的分子，涉及机器学
习的预测与生成问题；③前向反应预测与逆合成分
析［４７］，如根据反应物预测生成物，或从产物出发预
测可能的前体，可对应于机器学习回归问题．

（２）应用科学领域
近年来利用机器学习进行药物研发成为一种行

业新趋势．传统的新药研发方式面临着费用高、成功

率低、耗时长的困境，因此全球多家制药企业与人
工智能企业开展了深度合作．机器学习在新药发现
和临床前研究两个阶段实现了重大突破［１８，７９］，具体
任务包括：①药物靶点发现［３７］，确定药物靶点是
药物研究的基础，主要对应于机器学习的分类问题；
②化合物筛选［２６］，即选择对某一特定靶点活性较高
的化合物，属于分类或回归问题；③分子生成［６３］，即
根据已知化合物分子的结构和成药性等规律，合成
新的化合物作为候选药物分子，对应于数据生成问
题；④临床结果预测［２７］，如预测新靶点和候选药物
的性质和作用，属于机器学习回归问题．事实证明，
利用机器学习技术辅助新药研发，可以大幅缩短研
发周期、降低研发成本、提高研发效率．

随着材料数据的积累，机器学习被用于有机材
料、光伏、半导体等材料设计的各个领域．面对巨大
的设计空间，基于理论研究、实验分析、计算仿真的
传统方法无法高效研发出新材料，大量试错实验导
致研发效率很低［１９］，这一问题与传统新药研发所面
临的困境具有相似之处．因此材料科学家将数据驱
动的机器学习应用于新材料开发的过程中，主要任
务包括：①材料属性预测［２５］，即从成分、能量特征等
参数出发，研究材料性质的变化规律，属于机器学习
的分类或回归任务；②新材料合成［２４］，涉及机器学习
的分类、回归与数据生成问题；③缺陷识别［４９］，如根
据材料薄板裂纹图像识别缺陷，可对应于图像分类
问题．机器学习的应用避免了成本昂贵的实验和大
量计算，极大地提高了新材料的研发效率．

在气象科学领域，ＤｅｅｐＭｉｎｄ与气象科学家合
作利用机器学习实时预测降雨量［８０］，开辟了实时降
雨量预报的新途径，该任务可对应于机器学习回归
问题．类似的，还可以进行飓风、风暴等极端天气的
检测与分类［８１］，可对应于异常检测与分类问题．如
此的研究不胜枚举，机器学习方法已经广泛应用于
各个科学领域，并在科学探索与发现任务中发挥着
重大作用．

小结．综上所述，本文将科学发现任务与对
应的机器学习问题总结为表２．大部分科学发现任
务都可以转化为机器学习领域的分类与回归问题，
依据不同科学数据类型，可进一步分为图像分类或
序列分类问题等．聚类、数据生成与异常检测问题相
对较少．此外，一些科学任务通过离线挖掘实现，如
天体参数估计，对实时性没有要求；而另一些科学发
现任务，由于科学现象稀有且短暂，例如天文暂现源
检测，不仅需要离线分析，实时检测更有意义．
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表２　科学发现任务分类
领域 科学发现任务 分类 聚类 回归 异常检测 数据生成

基础科学

天文学
目标检测与分类［３３，３５，４１，５０，５７］   
天体参数估计［２９，４２，４８］ 

观测数据降噪与生成［５９６１］ 

高能物理
探测器粒子径迹重建［３６，７７］  
物理对象鉴别［４３，５１］ 
动力学测量［２８］ 
物理仿真［６１］ 

化学
化合物性质预测［３５］  
分子设计［５２５３］   

前向反应预测与逆合成分析［４７］ 

应用科学

制药学
药物靶点发现［３７］ 
化合物筛选［２６］  
药物分子生成［６３］ 
临床结果预测［２７］ 

材料科学
材料属性预测［２５］  
新材料合成［２４］   
材料缺陷识别［４９］ 

气象科学 实时降雨预测［８０］ 
极端天气的检测与分类［８１］  

注：表示科学发现任务常对应的机器学习任务，无符号表示不常对应于该类机器学习任务．

当然以上的划分边界并不总是清晰明确，需要
根据具体的科学问题与场景具体分析，才能将科学
任务转化为合适的机器学习问题．综上，机器学习突
破了传统方法的瓶颈，被广泛用于获得新的科学视
角，成为智能科学发现的有效途径．

３　智能科学发现
综合分析机器学习在各科学领域的研究现状，

本文认为，当前大部分研究聚焦于特定的科学任务、
着力解决具体科学问题，而机器学习在各科学领域
面临着诸多共性的困难与挑战，亟需一个通用的智
能科学发现框架用以指导科学家进行高效的科学发
现研究．

因此，本文提出了基于机器学习的智能科学发
现研究框架，作为“ＡＩｆｏｒＳｃｉｅｎｃｅ”的典型范例，阐
述一种高效的智能科学发现模式，为各领域科学家
使用机器学习进行科学发现提供解决方案．框架分
为科学数据集成共享、科学发现任务转化、科学数据
预处理、科学发现方法、科学发现验证以及领域知识
约束六个部分，具体如图１所示．各部分之间并非独
立，而是相互反馈，提高了框架的智能性．本节按照
框架组成的顺序，依次分析机器学习在科学发现任
务中面临的共性问题，并提出解决方案．
３１　科学数据集成共享

大规模的科学数据是应用机器学习的基础，然
而科学数据分散在各国科研机构，因此将科学数据

进行集成与共享为智能科学发现框架保证了数据基
础．当前，国内外有诸多科学数据中心，如国际科学
联合会世界数据中心①、中国科学院科学数据中心、
美国国家航空航天局空间科学数据中心等．

但目前，科学数据集成与共享普遍面临着缺乏
有效融合、标准数据集建设不足以及质量参差不齐
三个方面的问题，阻碍了机器学习发挥更大潜能．第
一，虽然有多种集成的数据库供科学家使用，但其对
数据间关联挖掘不足，缺乏有效的知识融合机制［１３］，
如天文学家需手动查找多种波段的数据库才能获取
一个天体的完整信息，不利于科学家高效检索与使
用；第二，目前科学领域侧重于将分散的科学数据集
中起来，但缺乏针对共性问题而建立的统一大型标
准数据集［１２］，不利于对解决同一问题的各种方法进
行比较；第三，科学数据具有不确定性强、多源异构
等特点［１３］，目前公开发布的科学数据存在着精度不
同、格式不同、处理方法不同等数据质量参差不齐的
问题．

因此，为了提高数据检索和使用的效率，需对多
源异构数据进行知识融合，利用知识图谱构建与补
全技术，构建并完善科学领域知识图谱．具体可通过
两个层面实现：（１）从开源科学数据库、历史文献中
获取大量结构化／非结构化信息，挖掘多种科学数据
类型在时空范围、内容属性、主题分类、类型格式等
方面的关联，自动抽取三元组，从而在各学科构建领
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图１　基于机器学习的智能科学发现研究框架

域知识图谱；（２）融合多个已有领域知识图谱，不断
丰富和完善语义信息，扩大知识图谱的应用范围．通
过知识图谱技术促进物理目标之间、物理目标及其
文献描述之间、文献描述之间的数据与知识融合，有
助于科学家快速检索，并服务于对科学发现结果的
高效验证．

此外，各个科学领域内需针对共性问题建立高
质量的统一大型标准数据集，从而便于对不同方法
进行统一测评；数据集成方需提升对数据内容的完
整性、一致性、规范性的检查力度，发布数据的精度、
不确定度和适用范围，从而提升数据质量．
３２　科学发现任务转化

在获取科学数据后，将科学发现任务转化为合
适的机器学习问题是实现智能科学发现的重要环
节．在第２．２节本文已经较为详细地讨论了各种科
学发现任务与分类、回归、聚类、异常检测、数据生成
５种机器学习问题的对应关系．除此以外，科学发现
任务还包括离线挖掘和实时检测两大类：一些科学
发现任务通过分析历史数据完成，如天文学的星系
分类与参数估计，大量的历史数据中包含着全面的
信息，无需随新数据的产生而实时分析；而另一些研
究短暂科学现象的任务，通过实时的方式完成更有
意义．如天文学的暂现源检测，实时进行异常检测可

以及时调用精度更高的观测设备，从而更为清晰地
观测稍纵即逝却稀有的科学现象．

实时的科学发现任务需要将离线和实时两种机
器学习问题结合考虑：离线训练的数据量大，可以涵
盖全局特征，模型精度高，但训练时间长；而实时收
集的数据代表了最新的数据特征，当数据分布发生
变化时，已有模型难以发挥作用．因此，实时的科学
发现任务不仅需要利用离线挖掘的模式，还需要根据
实时收集的数据对已挖掘的模式进行补充和更新．

确定了机器学习的研究问题，可以有针对性地
指导后续的数据预处理．如分类问题通常需要均衡
的数据集，而异常检测问题则不需要，因此二者所需
的数据预处理方法不尽相同．另外不同的机器学习
问题也对应着不同的机器学习方法．将科学发现任
务转化为机器学习问题是承接科学大数据集成共享
与科学大数据预处理及后续流程的关键步骤．
３３　科学数据预处理

科学大数据通常采集于大规模科学装置或大型
实验设备，由于观测条件以及设备的限制，科学数据
具有不确定性强、信噪比低等特点，因此在科学数
据飞速增长的同时，其中的噪声和冗余信息也会随
之增加．

为了使机器学习方法不受数据噪声和冗余信息
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的干扰，需要根据不同的研究问题，对数据进行有针
对性的预处理．另外由于科学数据具有不可重复、不
可随意更改等特性，因此相比于互联网大数据，对科
学大数据的预处理过程具有更多的限制，流程更为
复杂．

首先，对科学数据的预处理包含基本操作，如格
式转换、数据降噪、数据插补等常规清理．其次，在每
一个科学领域还具有其独特的预处理方法，不恰当
的预处理方法容易引入误差，影响机器学习算法的
性能，进而阻碍科学发现的进程．例如在时域天文学
领域，光学观测设备采集的原始数据为图像数据，在
进行基本清洗处理后，还需要经过点源提取、交叉证
认、流量定标等预处理步骤才能形成最终的光变曲
线数据［７，８２８３］．

另外，科学大数据的标签非常有限［１２］，可在预
处理阶段增加标注量，也可采取相反的方式，即仅利
用标签有限的数据．对于第一种方式，科学领域普遍
通过生成模拟数据实现，或众包标注、专家标注．星
明天文台公众超新星搜寻项目是一个典型的众包标
注项目，自２０１０年开始运行已发现３０颗超新星①．
然而，对科学数据进行标注相对于常识标注更为困
难，如干旱现象比动物类别更难界定，因此有很多科
学项目是业余爱好者难以完成的，从而需要科学家
亲自标注．但人工标注的成本较高，另一方面，模拟
数据不能完全反映数据的真实情况，因此使用机器
自动标注是一种值得探索的方式，可以更为经济高
效地扩充科学数据的标签．

直接利用标签有限的数据是另一种解决思路，
如迁移学习和预训练方法．在低资源情境下利用迁
移学习方法可以把开放领域中的研究模型迁移到科
学领域中来，从而降低对科学数据的标注需求．基于
自监督的大规模预训练模型使用大量未标注的样本
学习数据中的共性，不针对特定的下游任务，预训练
完成后再将其应用到特定任务上，利用有限的标注
数据进行微调．其优点在于可以降低对标注数据的
需求，帮助下游任务模型更好地初始化、加速收敛、
避免过拟合，缺点在于大规模的预训练往往需要大
量的训练样本以及庞大的计算资源，这对于普通学
者而言具有难度．而近年逐渐发展的科学计算平台
能够带来解决方案，其整合了世界上各科学项目的
数据资源，同时拥有很强的计算基础设施，如虚拟天
文台［８４］．利用科学计算平台可以实现科学大数据的
大规模预训练，从而解决科学大数据标注样本稀少
的问题，为普通学者利用机器学习方法进行智能科

学发现助力．
３４　科学发现方法

经过数据预处理后，采用合适的方法是科学发
现任务的核心，包括领域传统方法与机器学习方法
两大类．领域传统方法通常为科学模型，具有极强的
理论保证，并经过了大量实践的验证，具有较强的外
推能力，但通常具有效率较低、建模困难等缺点；机
器学习方法包括传统机器学习和深度学习方法两大
类，极大地提高了科学研究的效率，但缺乏严谨的理
论证明和可解释性．

领域传统方法和机器学习方法各有优缺点，有
效的手段是通过一定的方式将二者进行结合，相互
补充，扬长避短．例如，很多科学模型需要参数，但这
些参数难以根据基本原理获得［８５］，因此可以利用机
器学习方法从一个候选集合中学习最优参数，从而
实现动态智能地参数化科学模型；当一个理论模型
的子模型具有半经验性质，同时拥有足够数量的观
察样本时，可利用机器学习模型替代该子模型；或通
过“并行”与“串行”的方式将机器学习方法与领域传
统方法“级联”使用，从而纠正传统方法的建模残差．

对于实时科学发现任务，可通过机器学习的在
线学习或增量学习完成：在线学习模型［８６］以数据流
为输入，并立即更新模型，但不注重对旧知识的保持
能力；增量学习［８７］也能够不断处理连续的信息流，
并在学习新知识的同时保持旧知识，任务增量学习
和类增量学习是研究较为广泛的两种类型．但由于
仅利用增量样本进行学习，因此逼近“原样本＋增量
样本”的全局最优点成为研究难点．

本文提出实时离线交互反馈机制来应对实时
科学发现任务．该机制在离线层利用全部历史数据
进行训练进而形成模型库，能够涵盖更全面的特征；
实时层收集的科学数据以批量的形式合并到离线数
据库，并定时对离线模型库进行增量更新．当实时层
模型库难以应对最新数据时，实时层提出更新需求，
将离线学习的模型库迁移至实时层．由于增量更新
难以逼近全局最优模型，因此离线层会定期进行全量
更新，并将模型同步至实时层进行科学发现．实时离
线交互反馈机制提高了实时科学发现的智能性．
３５　科学发现验证

当前大部分研究聚焦于利用机器学习算法提高
科学发现的效率和准确性，但对机器学习模型的验
证不足，这关乎结论是否严谨且符合科学意义．本框
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架提出从模型可解释性、模型可重复性，结果真实性
三方面对科学发现进行验证．

可解释性．科学家所熟知的基于概率统计的建
模方法能够根据数据分布的假设求出预测偏差与置
信区间，模型可解释性强［１２］．而众多机器学习方法
仅从结果上说明其有效性而缺乏严格的理论证明，
系统误差较难估计，牺牲了部分可解释性和科学严
谨性，受到部分科学家的质疑．

因此，可使用机器学习的解释技术对模型进行
解释，包括对样本的局部解释和对模型的全局解释
两大类：对样本的局部解释可以清晰地呈现模型对
每一个样本的决策依据，全局解释可以呈现模型对
整体的评估而降低样本间差异的影响．通过对模型
进行解释，可以揭示成功的原因，或分析失败的教训
用以改进模型，甚至有可能帮助发现新的科学规律．
近年来有科学家尝试对机器学习模型进行初步解
释，判断其是否符合科学意义．例如在天文学领域，通
常利用基于梯度、灵敏度分析的可解释方法找出对模
型重要的特征，进而判断其是否符合领域知识［８８９０］．

可复现性．可复现性是科学方法的基本属性，
要求其他研究人员可以重复同样的过程，一个不可
重复的科学发现无法作为其他科学研究的基础，因
而失去价值．但目前机器学习方法的可复现性受到
争议［１５］，这其中的原因包括代码和数据未公开、模
型结果对训练条件敏感（算力、数据划分、初始化和
超参数不同）等．

因此提高机器学习模型的可复现性的具体做法
包括：减少模型在参数初始化过程中的不确定性、通
过设置周期学习率等方法避免局部最优参数从而逼
近全局最优模型［９１９２］、多次重复实验过程以验证结
果的可复现性，并公开代码、数据和训练参数设置等
信息以供他人验证和使用．

真实性．最后，还需要结合历史文献和公开数
据库等开源数据验证科学发现的真实性、可靠性、开
创性．以时域天文学为例，当机器学习算法对光变曲
线进行处理产生疑似事件后，科学家需要通过天文
数据库、历史文献等多种数据源，综合分析天体位
置、历史观测信息、光变曲线质量等多方面信息，才
能发现异常信号背后的真相、确定疑似事件的真伪、
确定是否首次发现该天体发生耀发现象等．而利用
“数据集成共享”阶段构建的领域知识图谱，可以帮
助科学家进行更为高效的后期验证．
３６　领域知识约束

在机器学习过程中整合科学领域知识是实现智

能科学发现的必备手段，也是与其他机器学习应用
的本质区别．领域知识有多种形式，通常为数学方程
的形式，如解析表达式和微分方程，或者以规则约束
的形式表示实例或类之间的关系，如对称性、不变
性、时空相关性、渐进极值、守恒定律等．领域知识可
通过硬约束和软约束的形式与机器学习模型整合：
硬约束为不可违背的约束，用约束问题替代无约束
优化问题，在训练过程中强制执行；软约束的执行程
度可变，如损失函数．

领域知识可以通过模型结构和损失函数两方面
与机器学习模型进行结合［９３］．其一，通过修改模型
结构，引入强归纳偏置，使模型遵守领域约束，从而
产生更具一般性和可解释性的模型，如在模型中增
加物理变量［９４］、编码对称性约束［９５］、基于物理信息
进行模型结构搜索［９６］等；其二，通过修改损失函数，
使其包含领域知识，鼓励模型与先验知识保持一致，
这是一种软约束，可以提高模型的收敛性、泛化性，
并减少所需的训练数据量．

领域知识贯穿整个智能科学发现框架，在科学
发现任务转化、科学数据预处理、科学发现方法、科
学发现验证等方面都起到至关重要的作用：在任务
转化时结合领域知识才能保证等价性；在数据预处
理时结合领域知识，可以生成模拟数据、减少对数据
量或数据标签的需求，也可以在特征工程中提取或
选择具有物理意义的特征，提高可解释性；在科学发
现的方法中结合领域知识，可以加快机器学习模型
的训练速度、纠正模型的优化目标、提高准确性；在
验证过程中结合领域知识，可以判断模型结果是否
与已知的科学原理相一致，验证模型的可解释性和
结果的可靠性．

唯有紧密围绕科学属性与领域知识约束，才能
保证模型产出的科学价值．抛开领域知识、盲目使用
通用算法的方式在科学发现任务中是行不通的．

４　实验分析
时域天文学是一个典型的“大数据＋ＡＩ”的科

学领域，大视场短时标巡天设备是该领域的观测
利器，该设备具有超大视场覆盖和高时间分辨率
的数据采样特性，奠定了该领域的大数据基础．地
基广角相机阵（ＧｒｏｕｎｄｂａｓｅｄＷｉｄｅＡｎｇｌｅＣａｍｅｒａｓ，
ＧＷＡＣ）［４７，８３，８８］是我国自主研发的大视场短时标时
域天文观测设备．本节以ＧＷＡＣ实际产生的光变曲
线（星等Ｍａｇ序列）数据为研究对象，以恒星耀发
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（ＳｔｅｌｌａｒＦｌａｒｅ）［９７］这种典型的瞬变事件为科学发
现目标（如图３所示），以本文提出的“基于机器学习
的智能科学发现研究框架”为指导，通过实验分析
各种科学发现方法优劣，验证框架的有效性．本文的
代码和数据公开于ＧｉｔＨｕｂ开源社区①和阿里天池
实验室②．

首先，本案例将发现瞬变事件这一科学任务转
化为机器学习的时间序列分类问题．其次，为了应对
数据存在“间断性”和“类别不均衡性”两方面的挑
战，本文通过数据截断和数据增强两种方式进行预
处理．具体地，本文根据文献［９８］所揭示的类太阳恒
星耀发活动的特征时间，对间隔过大的序列进行截
断处理；在文献［９９］提出的耀发模型的基础上，通过
更改模型参数实现对耀发幅度、持续时间、耀发位置
的多种变换来生成耀发信号，并与已有负样本进行
叠加实现数据增强，使训练集的正负样本比例达到
１∶４．测试集仍保持实际数据分布．经过上述预处理，
最终的实验数据集包含１５２６３５条光变曲线子序列，
其中训练集、验证集与测试集的比例约为６∶２∶２．接
下来我们在第４．１节介绍科学发现方法，第４．２节分
析各方法的优劣，第４．３节进行科学发现验证．
４１　实验方法

本文使用领域传统方法、机器学习方法以及二
者结合的方法完成瞬变科学事件的发现任务．

（１）领域传统方法
模板匹配（ＴｅｍｐｌａｔｅＭａｔｃｈｉｎｇ）是一种经典的

传统方法，其基于模板这一专家知识，广泛应用于目
标检测、分类以及参数估计任务中［１１］．本文将该方
法作为时域天文学中传统方法的代表，与机器学习
方法进行对比分析．该方法具体分为两步：为了提高
匹配效率，首先基于一定的规则对光变曲线序列进
行截断处理，其次使用领域专家给定的耀发模板，计
算子序列与该模板之间的距离，从而判断该子序列
是否与耀发模板匹配．

（２）机器学习方法
本文选择７种科学发现任务中常用的机器学习

方法作为代表，对光变曲线进行二分类，其中包括
３种传统机器学习模型（ＫＮＮ、ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ、ＳＶＭ）
和４种深度学习模型（ＣＮＮ、ＧＲＵ、ＦＣＮ、ＴＣＮ）．

由于序列数据可以互相度量距离，因此本文直接
将光变曲线作为ＫＮＮ模型的输入．ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ和
ＳＶＭ无法直接处理序列数据，本文按照文献［１００］
的做法，从光变曲线中提取１３种特征值，进而输入
到ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ和ＳＶＭ中进行训练与预测．此

３种传统机器学习模型使用Ｓｃｉｋｉｔｌｅａｒｎ［１０１］实现，最
佳参数通过网格搜索得到．

为了捕捉耀发曲线的形状特征，本文绘制出每
一条光变曲线的散点图，再利用ＣＮＮ模型进行分
类．ＲＮＮ模型擅长处理序列数据，本文选用结构较
为简单的ＧＲＵ作为ＲＮＮ模型的代表．另外，由于
在许多情况下使用ＣＮＮ对序列建模可以比ＲＮＮ
取得更好的性能、更高的效率，因此本文使用ＴＣＮ
和ＦＣＮ两种模型作为ＣＮＮ的代表直接处理序列
数据．此４种深度学习模型使用Ｋｅｒａｓ③实现，通过
经验不断调整模型结构和参数至最佳．

（３）结合方法
本文“级联”领域传统方法与机器学习方法，即

依次使用模板匹配和机器学习方法，从而将二者结
合．具体地，首先利用模板匹配对测试数据进行初
选，将预测为正例的数据输入到已训练好的机器学
习模型中做进一步判断，将两种方法均预测为正例
的数据作为最终的预测正例，其余样本作为负例．
４２　实验结果

本文从两个角度分析实验结果，分别为领域传统
方法（模板匹配）与各种机器学习方法的优劣对比、
不同“级联”方式的效果对比（模板匹配“级联”机器
学习方法，以及机器学习方法“级联”机器学习方法）．

本文计算精确率（犘狉犲犮犻狊犻狅狀）、召回率（犚犲犮犪犾犾）
以及犉２狊犮狅狉犲作为模型的评价指标．由于科学事件
具有重大意义，因此科学发现任务在注重精确率的
前提下，更加注重高召回率，即不希望遗漏重要的科
学事件．因此本文选取较为常用同时更侧重于召回
率的犉２狊犮狅狉犲作为评价指标对各模型进行评估．

（１）领域传统方法与机器学习方法的对比
表３显示，模板匹配方法和机器学习方法并没

有明显优劣．具体地，模板匹配、决策树、支持向量机
三种方法召回率最高，但精确率均较低，在真实场景
下，这会导致天文学家后期验证的工作量过大．ＣＮＮ
和ＦＣＮ两种卷积神经网络的模型取得了相类似的
效果，召回率较高、精确率不足、犉２狊犮狅狉犲欠佳．ＧＲＵ
和ＫＮＮ模型的精确率和召回率均不能满足要求．
ＴＣＮ模型效果最佳，其余模型与之差距较大．

实验证明，模板匹配或机器学习方法虽然可以
发现瞬变科学事件，但大部分模型仍有提升空间．
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表３　传统方法与机器学习方法的犘狉犲犮犻狊犻狅狀、犚犲犮犪犾犾、犉２狊犮狅狉犲
评价指标 ＴｅｍｐｌａｔｅＭａｔｃｈｉｎｇ ＫＮＮ ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ（ＤＴ） ＳＶＭ ＣＮＮ ＦＣＮ ＴＣＮ ＧＲＵ
犘狉犲犮犻狊犻狅狀 ０．３２１８ ０．０３５７ ０．２６６７ ０．３０１１ ０．６２７９ ０．６９２３ ０９３１０ ０．７５７６
犚犲犮犪犾犾 １００００ ０．８９２９ １００００ １００００ ０．９６４３ ０．９６４３ ０．９６４３ ０．８９２９
犉２狊犮狅狉犲 ０．７０３５ ０．１５３９ ０．６４５２ ０．６８２９ ０．８７１０ ０．８９４０ ０９５７４ ０．８６２１

　　（２）不同“级联”方法的对比
本实验将上述３种高召回率的模型与其余模型

进行“级联”结合，从而在精确率和召回率之间取得
最佳平衡，并对比３种“级联”方式的优劣．具体地，
分别利用模板匹配、ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ、ＳＶＭ三种方法
对样本进行初筛，再“级联”其余模型做进一步判断．

图２表明，３种“级联”方式下，各组合模型的
犉２狊犮狅狉犲相对于未“级联”的单一模型均有所提升．总
体而言，对传统机器学习模型提升幅度较大，对深度
学习模型的提升幅度较小，原因在于各单一深度学
习模型已经达到较好的效果．具体数值如表４所示，
由于３种初筛方法的召回率为１，对后续模型的召回

率没有影响（即组合模型的召回率与表３中各单一
模型的召回率相同），同时提升了组合模型的精确
率，从而使得各组合模型的犉２狊犮狅狉犲均基本满足实
际科学发现的需要．

图２　未“级联”与三种“级联”方式下各模型犉２狊犮狅狉犲对比

表４　三种“级联”方式下各组合模型的犘狉犲犮犻狊犻狅狀、犉２狊犮狅狉犲以及相对单一模型的提升幅度平均值
“级联”方式 评价指标 ＫＮＮ ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ（ＤＴ） ＳＶＭ ＣＮＮ ＦＣＮ ＴＣＮ ＧＲＵ △Ａｖｅｒａｇｅ
Ｔｅｍｐｌａｔｅ
Ｍａｔｃｈｉｎｇ＋

犘狉犲犮犻狊犻狅狀 ０８０６５ ０６３６４ ０７７７８ ０９０００ ０９０００ ０．９６４３ １００００ ＋０３３９０
犉２狊犮狅狉犲 ０８７４２ ０８９７４ ０９４５９ ０９５０７ ０９５０７ ０．９６４３ ０９１２４ ＋０２０４２

ＳＶＭ＋ 犘狉犲犮犻狊犻狅狀 ０．４８０８ ０．３７８４ — ０９０００ ０．８４３８ １００００ ０．８９２９ ＋０．１９７５
犉２狊犮狅狉犲 ０．７６２２ ０．７５２６ — ０９５０７ ０．９３７５ ０９７１２ ０．８９２９ ＋０．１４７３

ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ＋ 犘狉犲犮犻狊犻狅狀 ０．５３１９ — ０．３７８４ ０．８７１０ ０．７９４１ １００００ ０．８６２１ ＋０．１８２０
犉２狊犮狅狉犲 ０．７８６２ — ０．７５２７ ０．９４４１ ０．９２４６ ０９７１２ ０．８８６５ ＋０．１４０７

表４中最后一列表示在３种“级联”方式下，各个
组合模型在多个指标上相对单一模型（表３）的提升
幅度平均值．对比可知，虽然使用ＳＶＭ和Ｄｅｃｉｓｉｏｎ
Ｔｒｅｅ进行初筛同样可以提高各组合模型的精确率，
但总体不及使用模板匹配效果明显，仅在ＴＣＮ一
种模型上的初筛效果优于模板匹配，即模板匹配“级
联”机器学习模型比机器学习模型相互“级联”效果
更好．由此表明：基于专家知识的模板匹配方法可以
过滤掉数据驱动的机器学习方法所不能分辨的假正
样本．

实验证明，在模板匹配具有高召回率的前提基
础上，通过将模板匹配与机器学习模型相结合，可以
最大幅度提高组合模型的精确率，有效地提升科学
发现的准确性．因此，将基于专家知识的传统方法与
基于数据驱动的机器学习方法相配合可以更好地完
成科学发现任务，二者起到相互补充的作用．
４３　模型解释

深度学习模型由于高度非线性和复杂度，通常
难以解释．为了提高本文采用的深度学习模型的可
解释性，本小节选择ＦＣＮ模型为代表，使用类激活

映射（ＣｌａｓｓＡｃｔｉｖａｔｉｏｎＭａｐｐｉｎｇ，ＣＡＭ）的方式，对
ＦＣＮ模型的分类结果进行可视化分析［６８］．ＣＡＭ是
一种适用于ＣＮＮ模型的解释方法，其通过计算特
定目标类别与各特征图的加权和，求得一个全局特
征图，再通过重采样至原始数据大小并将二者叠加，
可以解释每一个输入维度对该类别的重要程度．

图３所示为ＦＣＮ正确分类的耀发样本ＣＡＭ
热力图．由图可知，相对于其余较为平坦的部分，光
变曲线中上升及下降部分对模型结果贡献更大．由
此可得，本文训练的模型捕捉到了耀发序列“快速上
升、缓慢下降”的特点，具有一定的物理意义及可解
释性．

图３　ＦＣＮ正确分类为耀发样本的ＣＡＭ热力图
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５　总结与展望
综上所述，机器学习已经在科学发现任务中发

挥了重大作用．尽管本文提出了基于机器学习的智
能科学发现框架，并通过实验验证了其有效性，但仍
有一些挑战问题值得探讨，具体包括：

虚假关联问题．在一般情况下，通过绘制热力图
等方式对机器学习模型进行解释，可以判断模型的
决策依据是否为虚假关联，如文献［１０２］通过ＬＩＭＥ
分析机器学习模型将雪地上的哈士奇错误地分类为
冰原狼，结果表明分类错误的原因为模型关注的是
雪地而非犬类特征，由此可知模型利用了“雪冰原
狼”的虚假关联．然而，科学数据中蕴含着未知知识，
因此当模型的决策依据与已有先验知识不符时，科
学家难以判断模型的决策依据为虚假关联还是未知
的科学知识，从而难以判断科学发现的可靠性．

高效验证问题．目前科学领域对模型进行解释
的研究工作大部分面向单一样本，即利用可视化的
方法对样本逐个绘制热力图，科学家需要依次检查
模型的关注点是否与科学意义相符．当面对海量数
据时，此种方式会耗费科学家大量的时间和精力，带
来巨大的负担．因此未来需要结合领域特点，基于概
率统计理论模型，设计统计层面上的高效解释方法，
这让科学家对数据和模型的整体情况有更加直观的
了解，节省科学家的时间与精力．

模型易用性问题．在科学发现过程中利用机器
学习方法可以提高科学发现的效率．但实际应用时，
机器学习尤其是深度学习对于科学家仍然存在较高
的门槛．尽管ＴｅｎｓｏｒＦｌｏｗ［１０３］、ＰｙＴｏｒｃｈ［１０４］等机器
学习框架提高了机器学习的易用性，但其通常面向
通用任务，尚未考虑科学领域的需求．

在这一方面，生物领域已经领先迈出一步．Ｐａｄｄｌｅ
Ｈｅｌｉｘ①是基于百度飞桨深度学习框架开发的生物
计算平台，用于新药研发、疫苗设计、精准医疗等多
种任务，成为学术界与工业界结合的典范．未来学界
与业界需要秉持更加开放的精神，共同建设新的科
研基础设施，打造智能科学发现的科研共同体，帮助
科学家使用强大的工具实现重大的科学突破．

最后，在应用机器学习完成科学发现任务的过
程中，本文总结以下三点经验教训：

机器学习方法并非万能．在机器学习的过程中
整合科学领域知识是实现智能科学发现的必备手
段，也是与其他机器学习应用的本质区别．虽然机器

学习方法愈加流行，但基于专家知识的领域传统方
法仍具有较强的优势，不可摒弃，需要通过合适的方
式将领域传统方法与机器学习相结合，才能更好地
完成科学发现任务．

机器学习需要扬长避短．基于统计的传统机器
学习与基于神经网络的深度学习各有优缺点，适用
于不同的应用场景．领域科学家需要根据不同的场
景选择合适的机器学习方法，扬长避短，合理利用机
器学习技术突破传统方法的局限性，实现高效的科
学发现．

领域与方法具有倾向性．在不同的学科领域中，
机器学习技术的研究与应用程度相差甚远．在拥有
海量科学数据同时面临维度灾难问题的科学领域
中，机器学习得到更为广泛和充分的研究．同时，深
度学习方法相较于传统机器学习方法，也得到越来
越多的关注与研究，实现了更为重大的科学突破．

机器学习能够以自动化或半自动化的模式帮助
科学家产出科学成果，提高科学发现的效率．但面对
最前沿、最复杂的问题时，仍需要人工智能学者与各
领域的科学家汇聚在一起，形成统一的计算思维，同
时恰到好处地利用机器学习工具，才能形成重大的
科学发现与研究成果．
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