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生物大模型综合实践，2025

人工智能的发展历程
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人工智能发展的里程碑事件

《人工智能简史》，尼克 著
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经典生物信息学/生物信息学 1.0
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经典机器学习

隐马尔科夫模型 支持向量机人工神经网络
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技术突破：卷积神经网络
• Geoffrey Hinton：2001-2014，多伦多大学计算机科学系教授

• 2012 年 12 月，AlexNet，两个天才学生Alex Krizhevsky 、Ilya
Sutskever —— “以学生为中心”

• 将图像识别的错误率从>25%首次降低到<20%
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技术突破：围棋 & 蛋白质结构预测

Nature, 2016, 529, 484-9 Nature, 2020, 577, 706-710

AlphaFold 2：蛋白质三级结构预测的准确性媲美实验手段蛋白质

AlphaGo：战胜人类围棋世界冠军围棋

2016.3.9，李世石 vs. AlphaGo
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Transformer框架
2017年，谷歌

• 大语言模型的哲学理念

• “压缩即智能”

• 无监督学习

• 通过压缩来理解数据的结构

• 压缩越有效，越能找到数据共有的结构

• 好的压缩器也是好的预测器

Ilya Sutskever
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2024年诺贝尔物理学奖 & 化学奖

“基于人工神经网络实现机器学习

的基础性发现和发明”

“计算蛋白质设计”、“蛋白质结构预测”
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• 2019.10.23，张辰宇，人工智能生物学（AIBIO）

• 2022.8.16，中国生物物理学会人工智能生物学分会

• 徐涛院士，生物物理所：AI就是物理！

范式变革：人工智能 + 生物学

2016.3.9，李世石 vs. AlphaGo
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生物信息学 vs. AI生物学

Nat Biotechnol, 2024, 42, 200-202

生物信息学（1.0）
“骰子模型”

线性、指令式、解析式

人工智能生物学（2.0）
“语言模型”

非线性、人机交互式、
生成式



生物大模型综合实践，2025

大语言模型的摩尔定律
• 尺度定律：“大力出奇迹”

arXiv:2001.08361, 2020
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大语言模型的涌现特征
• 语境学习（In-context learning）

• 小样本学习（Few-shot learning）

• 零样本学习（Zero-shot learning）

• 机器推理：思维链（Chain-of-thought, CoT）

• …

arXiv:2307.06435, 2023
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生物大模型/基础模型

National Science Review, 2025, 12, nwaf028, https://doi.org/10.1093/nsr/nwaf028
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生物大模型的演化
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AI生物学的研究范式

•大模型、生成式、多模态、小样本

•预训练 + 微调

• X 自行构建预训练模型

• √ 公共生物大模型 + 特定问题相关的数据资源
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大模型
AlphaGenome：变异-效应预测

上下文序列：1 mb

预测精度：1bp bins

DeepMind
doi: https://doi.org/10.1101/2025.06.25.661532 Nature, 2024, 630, 493-500

AlphaFold 3：生物大分子相互作用预测
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生成式

Science, 2022, 378, 49-56 Nature, 2023, 620, 1089-1100
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多模态

Nature, 2025, 640, 623-633

新细胞类型识别，生物标志物发现，

基因调控推断，扰动分析

Cell, 2024, 187, 7045-7063
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小样本
PanPep

Nat Mach Intell, 2023, 5, 236-249

元学习预测T细胞受体-抗原结合

pFunK

蛋白质修饰功能预测的小样本学习

Nat Metab, 2024, 6, 1505-1528
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神经网络与神经元
生物界中的神经元结构 计算机中的神经元模型

深度神经网络预测数字图像
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神经网络类型
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1981年诺贝尔生理学或医学奖

视觉系统的信息处理

福岛邦彦，1980年提出
Neocognitron

卷积层

池化层
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卷积神经网络架构

卷积层

池化层

全连接层
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卷积运算与二维卷积

• 离散形式的卷积：

• 二维卷积：

CSDN博客《卷积神经网络》

https://blog.csdn.net/qq_51180928/article/details/142713348
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激活函数、卷积层、池化层和输出层

• 神经元激活函数 • 最大池化（Max pooling）

• 卷积层

• 输出：sigmoid函数
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学习率与误差逆传播
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模型优化

• 随机梯度下降SGD
• Stochastic Gradient Descent

• 自适应矩估计Adam
• Adaptive Moment Estimation
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Transformer：编码器与解码器
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词向量嵌入

• 1. 词表构建
• {“I”: 0, “love”: 1, “NLP”: 2, “<PAD>”: 3}  # PAD为填充符

号
• 句子“I love NLP”的索引序列为：[0, 1, 2]

• 2. 嵌入层
• 假设嵌入维度 d_model = 4（实际中通常为512或768）
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正余弦位置编码
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正余弦位置编码
• pos：单词在句子中的位置（从0开始）

• dmodel：嵌入维度（此处为4）

• i：维度索引（0到3）

• 对于位置0（第一个词
“I”），位置编码向量是：

• 对于位置1（第二个词
“love”），位置编码向量是：

PE(0, 0) = sin(0 / 10000^(0/4)) = 0
PE(0, 1) = cos(0 / 10000^(0/4)) = 1
PE(0, 2) = sin(0 / 10000^(2/4)) = 0
PE(0, 3) = cos(0 / 10000^(2/4)) = 1

PE(1, 0) = sin(1 / 10000^(0/4)) = 0.0001
PE(1, 1) = cos(1 / 10000^(0/4)) = 1.0
PE(1, 2) = sin(1 / 10000^(2/4)) = 0.0087
PE(1, 3) = cos(1 / 10000^(2/4)) = 0.9999

• 位置2（“NLP”）： 类似计算，结果：[0.0002, 1.0, 0.0175, 0.9998]
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词向量与位置编码相加

• 将词向量和位置编码逐元素相加，得到最终输入向量：
• Final_input = Embedded_words + PE

• 例如，“I”的最终向量为：
• [0.1+0, 0.2+1, 0.3+0, 0.4+1] = [0.1, 1.2, 0.3, 1.4]

• 最终结果：
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旋转位置编码RoPE
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人脑的注意力系统

• 警觉系统（Alerting）、定向系统（Orienting）和执行控制系
统（Executive Control）

Annu Rev Neurosci, 2012, 35, 73-89
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Transformer的注意力机制
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注意力机制的计算过程



生物大模型综合实践，2025

大语言模型的两种主流架构

下一个词元预测

根据前面的词元来预测
下一个词元

遮蔽词元预测

在训练过程中随机遮蔽一
些词元，然后让模型去预

测这些被遮蔽的词元

编码器 解码器

Nat Biotechnol, 2024, 42, 200-202
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随堂小测 & 课外学习

• 作业：
• 1. 思考题： 在生物大模型微调中，为何需要使用领域特异性数据集？试

举例说明？

• 2. 实践题：让DeepSeek以句子如“I love HUST”为例，说明
transformer是怎么用自注意力机制来进行计算的

• 参考资料：
• 1. 学术论文：Empowering biomedical discovery with AI agents. 

Cell, 2024, 187, 6125-6151. 

• 2. 学术论文：The generative era of medical AI. Cell, 2025, 18, 
3648-3660.

https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/39486399/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/40645169/

