“数学与人工智能应用”企业联合研究项目
资助课题选题指南

课题1. 文档知识的高效机器检索与数学
[bookmark: _GoBack][背景] 在当今的技术环境中，通用大模型正在各个领域中展现出其强大的潜力。然而，当我们将通用模型进行商业化应用时，需要对其进行领域化，以便为精准聚焦的业务场景带来实际的价值。为了进行有效的领域化，我们需要对领域性甚至专业性的文档进行高效准确的理解。业界已经在这方面应用中取得初步成效，然而这个过程仍然充满挑战，需要借助于数学理论和方法攻克难题。本方向课题旨在研究和开发一种更智能的文档理解与问答方法，能够快速理解含有复杂逻辑和抽象概念的多模态文档（文档中包含文本、图片、表格等），并能在此基础上基于文档知识准确回答专业群体的问题。
[问题]（可以从以下问题中选择一个或几个进行研究）：
1. 对于多模态文档建立高效的向量化表征算法，使得文本、图片、表格等多形态数据可以在统一的向量空间中进行表征。
2. 构建高效的向量相似度及匹配算法，可针对大规模文档快速精准地进行向量搜索。

课题2. 生物医药与数学
[背景] 在药物发现和设计过程中，分子动力学可以提供有关药物分子和生物分子之间相互作用的详细信息。它可以模拟药物分子在生物体内的行为，如药物的结合方式、药物与蛋白质的相互作用以及药物的稳定性等。
分子动力学模拟可以提供许多有价值的信息。它可以揭示药物分子与蛋白质之间的结合方式，从而帮助研究人员了解药物的作用机制。此外，它还可以预测药物分子的构象变化、溶解度、药物释放速率等性质，有助于药物分子的优化设计。
分子动力学模拟基于牛顿力学原理，通过数值方法来求解分子系统的运动方程。它将分子系统建模为一组粒子（通常是原子或分子），并使用经典力场来描述粒子之间的相互作用。通过迭代求解粒子的运动方程，可以模拟出分子系统在一定时间内的运动轨迹。通常，在药物发现领域涉及到的分子系统具有变量个数多，变量之间存在两两交互作用等特点，利用经典方法直接进行数值求解效率较低。
[问题]：
1. 针对药物发现和设计过程中涉及到的分子动力学方程，研究利用RBM等新方法进一步提升计算效率，并结合具体场景，利用新方法得到药物发现和设计过程中1-2个新结果。

课题3. 稀土材料与数学
[背景] 稀土材料是由稀土元素制成的材料，它们在许多高科技应用中起着至关重要的作用。近些年的研究表明，通过第一性原理计算、分子动力学模拟、人工智能等方法，可以有效预测材料性质，高效设计新材料，在电子元件、医药等领域有着广泛应用。
在稀土材料仿真预测中，通常会采用微观，介观，宏观等方法。微观层面会从电子或原子的角度构建随机微分方程组进行仿真，构建的随机微分方程组通常具有变量个数多、求解速度慢等问题。同时，近年来，也会采用将微观，介观，宏观等模拟方法结合起来的多尺度模拟方法对稀土材料进行仿真，多尺度模拟方法可以更好地理解材料的性质，优化材料的性能。此外，也会利用人工智能的方法对材料的性质、结构进行预测，人工智能的方法为材料预测带来了新思路，但同时也面临无法给出预测结果的物理解释等问题
[问题]（可以从以下问题中选择一个或几个进行研究）：
1. 构建一套高效通用的稀土材料微观模拟仿真算法，在保证精度的前提下，解决已有方法中求解速度慢的问题。
2.  利用数学方法（如微分方程、概率统计、优化理论等）与人工智能相结合的方式，构建一套高效精准的多尺度模拟方法。
3.  利用数学与统计方法（如概率因果推断等），提高材料预测结果的可解释性。

课题4. 非线性期望计算及金融应用
[背景] 自概率论公理化体系建立后，概率相关理论在各个领域得到广泛的应用与发展，尤其体现在对市场的不确定因素问题的度量与分析中，例如度量金融风险的重要指标风险价值（Value at Risk，简称VaR）就是基于公理化概率论体系所构建的。1994年J．P Morgen投资银行在其风险评价系统中引入VaR的概念，之后，巴塞尔银行委员会将VaR纳入银行业风险管理指标，随着《巴塞尔II协议》的全球化使用，加速推动了VaR的进一步发展，VaR成为了衡量市场风险的首选方法。随着VaR的推广，越来越多的学者关注到其局限性。1997年，Taleb指出VaR无法估计罕见事件的风险，2008年，Einhorn和Brown指出VaR忽略了损失的尾部风险，只关注其分布中心附近的可控风险，进而导致风险被低估。除此之外，VaR不具有次可加性，即投资组合的VaR值可能会高于单个投资VaR值之和，高估了投资组合的风险，与分散投资降低风险的普遍规律相悖。
为了解决这个问题，中国科学院院士彭实戈教授跳出一般概率理论的框架，建立非线性期望空间的理论框架，提出一系列非线性期望框架下的基础性质、定义、定理等，引入次线性期望理论并提出了G-正态分布、G-布朗运动等概念。研究表明，非线性G-期望框架下的风险度量可以有效刻画数据中的模糊性，同时对极端情形具有较好的鲁棒性。基于G-期望所构建的G-VaR在理论上被证明满足次可加性，与分散投资降低风险的普遍规律所一致。
[问题]：
1.  结合某个领域（银行、证券、保险等），基于G-VaR构建情景分析与压力测试高效计算方法。


课题5. 人工智能赋能数学教育
在AI时代到来的背景下，数学教育正面临前所未有的发展机遇与挑战。为了适应新时代教育的需求，探索数智人、大语言模型等人工智能技术在数学教育中的创新应用。请自行提出一个具体的相关问题并进行研究，例如AI助教、虚拟教师、数学定理自动证明等。
