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背景
• 传统科学计算极度依赖专业工具
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背景
• 学习成本很高：Linux，命令行操作，基本原理
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背景
• 碎片化的工作流

5繁琐的流程
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从“工具”到“智能体 (Agent)”
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分子动力学 (MD) 工作流
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Agent workflow



智能体驱动的分子动力学模拟
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自动化构建与提交
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1. 下载PDB结构，并调用
GROMACS跑MD



智能捕获与自动 Debug
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2. 出BUG了，自动调
试



数据提取与初步分析
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3. 简单分析结果



常规物理化学量的计算
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4. 更加专业的分析



复杂计算问题的分解
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5. 更加复杂的多步
分析



专家知识反馈
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6. 技术上有些细节
需要专家指引，不
然其不会主动考虑
问题。



结果与图表生成
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7. 自动绘图



总结

• 目前以openclaw为代表的AI Agent可以通过对话式交互完成MD的全流程，
甚至是复杂的数据分析过程。

• MD是由流水线式的软件工具链组成的套件，其适合AI Agent来做整合。

• 类似地，传统计算生物信息学或者其他以软件工具链集成来的物理化学计算，
都可能被AI Agent接管。
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FARS (Fully Automated Research System)
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FARS（全自动研究系统）已运行417小时，累计生产研究论文166篇



展望
• 在OpenClaw这样的agent冲击下，很多经典领域里依赖熟练度，经验积累和

流程训练建立起来的知识壁垒，正在失效。

• 越是标准化，成熟的领域，越容易最先被AI重构。

• 在计算机领域AI已经能完成从idea生成到撰写论文的全流程。

• 思考：在新技术条件下，自己的时间和精力应该更多投入哪里？
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