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科技日报北京10月 31日电 （记

者张梦然）《自然·通讯》31 日发表的

一篇论文报道了一种机器学习模型，

该模型能部分重现职业化学家在工作

中积累的集体知识，这类知识通常被

称为“化学直觉”。研究团队认为，该

研究或使今后的药物研发更高效。

传统上，药物与化学发现需要依

靠试错实验和研究人员在工作中积累

的知识。使用模拟工具，尤其是机器

学习，能让研究人员更快地发现候选

分子，极大降低发现新药用化合物的

成本。如果要用机器学习预测分子性

质，分子就必须还原到数学表达，这通

常包含一组性质或“特征”。确定正确

特征是这些数据驱动性能预测模型成

功的关键。

位于英国的微软研究院科学智能

中心（AI4Science）和瑞士诺华生物医

学研究所的联合团队，此次让 35 名医

学化学家各自从 5000 对分子中选择

自己更偏向的分子，再用他们的回答

做成排序游戏来训练一个机器学习模

型，随后让这个模型给分子打分。这

个分数来自行业内多年的知识积累，

基本不受其他因素的影响。

该团队提出的模型还能用来改变

数学模型的推荐，从而更好地匹配化

学家的集体专业知识，有望在今后早

期药物研发中缩短迭代时间。

研 究 人 员 认 为 ，这 种 方 法 或 能

在 药 物 研 发 中 作 为 对 分 子 建 模 的

补充。

在一些科幻小说的设定中，外星

生物出生时就装载有当前时代沉淀下

来的所有知识，从而实现文明的高速

发展。人类只能靠长时间学习来掌握

知识，积累经验。此次，机器学习了直

觉，相当于瞬间移植了人类的宝贵经

验，就像阿尔法狗快速学习，在围棋领

域秒杀人类大师一样。AI 正在给化

学带来革命性影响。在新材料发现、

准确模拟、优化合成路径等方面，它推

动精准化学快速进步，也可大幅缩短

药物研发的试错过程。

重
现
集
体
知
识

助
力
药
物
发
现

人
工
智
能
可
用
人
类
﹃
化
学
直
觉
﹄

科技日报北京10月31日电（记者

刘霞）美国科学家开发出一种新型频率

梳，能在20纳秒（1纳秒即十亿分之一秒）

的时间尺度上检测样本中是否存在特定

分子。这种技术可使研究人员来更好地

了解快速过程（如高超音速喷气发动机

的工作过程）内的中间步骤。相关论文

发表于最新一期《自然·光子学》杂志。

从监测温室气体浓度到检测呼吸中

的新冠病毒，一种称为频率梳的激光系

统可以前所未有的准确性和灵敏度识别

出像二氧化碳一样简单、像单克隆抗体

一样复杂的特定分子，但其在捕捉高速

过程，如高超音速推进或蛋白质折叠成

最终三维形状的过程时，却能力有限。

为开发出新型频率梳系统，美国国

家标准与技术研究所（NIST）科学家使

用了目前常见的双频梳设置，该设置包

含两个激光束，它们协同工作来检测分

子吸收的颜色光谱。大多数双频梳设

置都包括两个飞秒激光器，它们同步发

送一对超快脉冲。但研究团队使用了

一种更简单、更便宜的“电光梳”设置，

即一束连续光束首先被分成两束，然后

电子调制器产生电场，电场改变每束

光，将它们塑造成频率梳的单个“齿”，

每个齿都是一种特定颜色（频率）的光，

可被相应的分子吸收。

传统的频率梳可有数千甚至数百

万个齿，而最新研究中的电光梳只有

14 个齿，这就使每个齿拥有更高的光

功率，且频率与其他齿相距甚远，从而

产生了清晰且强烈的信号，使研究人员

能在 20 纳秒的时间尺度上检测到光吸

收的变化。

研究人员指出，在像飞机发动机这

样复杂的系统中，可使用这种方法观察

水、燃料或二氧化碳的化学性质；还可通

过观察信号的变化来测量压力、温度或

速度等，从而改进内燃机的设计，或更好

地了解温室气体如何与大气相互作用。

研究团队表示，最新方法的可调谐

性、灵活性和速度为许多不同类型的测

量打开了大门。

新频率梳能 20 纳秒识别出分子
有 助 更 好 了 解 快 速 过 程 内 的 中 间 步 骤

科技日报北京 10月 31日电 （记

者张梦然）伦敦帝国理工学院研究人员

领导的一项研究表明，如果不迅速减少

二氧化碳排放，到 2030 年，全球气温上

升 1.5℃的可能性有 50%。这项 30日发

表在《自然·气候变化》上的研究，是对

全球碳预算的最新、最全面的分析。碳

预算是指在将全球变暖限制在一定温

度以下的情况下，估计可排放的二氧化

碳的数量。

《巴黎协定》旨在将全球气温升高

限制在较工业化前水平显著低于 2℃

的范围内，并努力将其限制在 1.5℃以

内。剩余碳预算通常用于评估这些目

标的全球进展。

新研究估计，将升温限制在 1.5℃

的可能性为 50%，全球碳预算中只剩下

不到 2500亿吨二氧化碳。

研究人员警告说，如果二氧化碳

排 放 量 保 持 在 2022 年 的 每 年 约 400

亿吨的水平，碳预算将在 2029 年左右

耗尽，全球气温将比工业化前水平升

高 1.5℃。

这一发现意味着预算比之前计算

的要少，并且自 2020 年以来大约减少

了一半，原因是全球温室气体排放量

持续增加（主要是由化石燃料燃烧造

成）以及对气溶胶冷却效果估计的重

新改进。

研究还发现，将气温升高限制在

2℃的概率为 50%的碳预算约为 12000

亿吨，这意味着如果二氧化碳排放量继

续保持目前水平，2℃的预算将在 2046

年耗尽。

由于其他因素的影响，包括二氧化

碳以外的气体导致的变暖以及模型中

未考虑的排放的持续影响，计算剩余碳

预算存在很大的不确定性。

与 6 月 发 布 的 其 他 近 期 估 计 相

比，这项新研究使用了更新的数据集

和改进的气候模型，描述了这些不确

定性并增加了对剩余碳预算估计的

信心。

但根据该研究的建模结果，在实

现净零排放之前的几年里，气候系统

各部分的反应方式仍然存在很大的不

确定性。

由于冰融化、甲烷释放和海洋环流

变化等影响，气候可能会继续变暖；然

而，碳汇（例如植被生长的增加）也可能

吸收大量二氧化碳，导致在实现净零排

放之前全球气温下降。

升温 1.5℃窗口期或将在 2030年前结束

科技日报北京 10月 31日电 （记

者张佳欣）西班牙巴塞罗那自治大学和

巴塞罗那材料科学研究所研究人员首

次将无线技术引入一种磁性装置。他

们将非磁性的氮化钴（CoN）薄膜浸入

电解液，通过感应极化，无需连接电线

即可控制其磁性。这种范式转变可促

进磁性纳米机器人在生物医学和计算

系统的应用。在未来的生物医学和计

算系统中，基本的信息管理过程或不再

需要电线。相关论文发表在 30 日的

《自然·通讯》杂志上。

电子设备依赖于操纵组件的电磁

属性，无论是用于计算还是存储信息等

过程。由于电流加热电路，用电压代替

电流控制磁性已成为许多器件提高能

效的一种重要控制方法。近年来的大

量研究通过施加电压来执行这种控制

的协议，但总是需要直接将电线连接在

材料上。

此次，研究团队成功地去掉了电

线，通过施加电压来改变氮化钴层的磁

性。为此，他们将磁性材料样品放入具

有离子导电性的液体中，并通过两个铂

板将电压施加到液体上，而不将任何电

线直接连接到样品上。由此产生的感

应电场，使氮离子离开氮化钴层，并导

致样品中出现磁性。感生磁性可根据

所施加的电压和驱动时间以及样品的

布置进行调制，还可根据样品相对于施

加电场的取向来进行暂时或永久性的

磁性改变。

研究人员表示，通过改变电压来无

线控制样品的磁性，代表着这一研究领

域的范式转变。这一发现可能广泛应

用于生物医学等诸多领域，例如在没有

电线的情况下控制纳米机器人的磁性，

或者在无线计算中，在有电压但无电线

的情况下写入和擦除磁性存储器中的

信息。

无线技术成功利用电压控制磁性
研究总体框架。
图片来源：《自然·通讯》在线版


