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Agent：智能的最小工作单元
模型、工具与指令共同定义一个可执行系统。
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概念扩张与系统边界
同一类系统常被称为 workflow、orchestrator、optimizer 或 autonomous agent。
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Agent 能力的组织维度
模型能力、工具使用、记忆、编排与系统边界共同决定系统有效性。
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高价值工业场景任务的边界条件
面向可度量、数据驱动、长链路的工业与科研应用。
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- 异质、异步、多模态的反馈 （不只是 Yes/No）

长周期，高成本，黑箱

- 涉及的环节多：
-  Bad Idea？
- Wrong feature?
- 实现有问题?



工业R&D与通用交互任务
二者共享 Agent 形式，但优化信号与工程约束不同。
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维度 通用交互任务 工业R&D任务

反馈 明确、短期、用户可直接判断 多目标、长链路、包含日志/曲线/约束

评估 秒级到分钟级 分钟到小时，真实实验甚至更长

动作 网页、GUI、API等离散动作 代码、模型、因子、物理参数的连续空间

风险 重试成本低 错误归因困难，可能产生虚假进步

目标 完成任务 提升可复用的研究能力与研发吞吐
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自进化R&D闭环-核心组件和设计原则
反馈被结构化，经验被保留，下一轮行动由诊断推理驱动。
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形式化视角

感知：结构化反馈

推理：诊断与假设

行动：实验或实现

记忆：跨轮次经验

验证：约束与可信评估
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第一部分

工业场景数据驱动R&D范式

R&D-Agent：研究与开发解耦的自动化框架 (tech report arxiv. 2505.14738v2, 2603.01692v2)

Reasoning as Gradient：推理作为优化信号 (ACL 2026， arXiv:2603.01692 )

核心问题：如何让反馈驱动可验证的研究迭代
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- https://github.com/microsoft/RD-Agent

https://github.com/microsoft/RD-Agent
https://github.com/microsoft/RD-Agent
https://github.com/microsoft/RD-Agent
https://github.com/microsoft/RD-Agent


R&D-Agent框架：化繁为简，双Agent框架
将机器学习工程拆解为研究-落地的两阶段流程。
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Research Agent 负责规划、探索、记忆与假设形成。

Development Agent 负责实现、调试与稳定评估。

共享记忆使多分支探索具有协同效应 + 协同进化。
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研究阶段/Research agent： 更高效的探索
多路探索与结构化推理共同决定 idea 的质量。
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强制多样性避免所有分支过早收敛。

三步推理：问题识别、机制假设、具体改动。

高分经验通过记忆跨分支传播。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 10



在codin正式进入完整训练之前， 进行充分的可行性与压力测试。

10数据驱动R&D场景中的自进化Agent 10

开发阶段/ Development agent： 沙盒与自检
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在整个探索流程的不同阶段，尝试不同风格的探索策略

及时早停

可作为更加复杂探索策略的接口

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 10

成本感知的探索路径规划



Prompt示例： 鼓励结构化， 但不把结构化写死； 鼓励使用工具 inner-loop 来debug

11数据驱动R&D场景中的自进化Agent 11



Open-AI MLE-Bench:
75个真实Kaggle竞赛上的端到端评估。

覆盖CV、NLP、表格、时序与多模态任务。

任务要求特征工程、模型选择、调参、集成与调试。



MLE-Bench 评估
75个真实Kaggle竞赛上的端到端评估。
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35.1%
奖牌率

96%
有效提交率

13.8k
GitHub星标

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 12



更进一步: 如何用好大模型的推理能力——推理作为优化信号
R&D Agent -> GOME 将诊断推理、成功记忆与多轨迹执行映射到优化器组件。
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结构化诊断推理对应更新方向。

成功记忆对应动量。

多轨迹执行对应分布式优化。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 13





第二部分

垂直工程和科学场景中的智能体设计

R&D-Agent-Quant：因子与模型的联合优化 (NeurIPS 2025，arxiv 2505.15155 )

Battery-Sim-Agent：电池科学数字孪生中的参数反演 ((KDD 2026, arxiv 2605.29560 )

重点：将通用闭环接入领域反馈、约束与机理语言
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量化研发场景
金融市场提供可回测反馈，但噪声、漂移与约束显著。
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核心对象不只是模型，还包括数据、因子、交易约束与风险指
标。

单独优化因子或模型容易造成局部最优。

研究方向需要根据回测反馈自适应调度。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 17



R&D-Agent(Q)
面向因子挖掘与模型创新的多智能体协同框架。
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Specification Unit 将研究意图转成任务。

Research Unit 形成因子与模型假设。

Implementation Unit 生成代码并接入Qlib回测。

Analysis Unit 将收益、稳定性与风险反馈给下一轮。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 18



量化实验结果
联合优化在收益、因子数量与稳定性之间取得更好平衡。
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2x
年化收益

70%
更少因子

最高达到经典因子库约2倍年化收益。

以更少因子维持策略表现，降低冗余。

多臂老虎机调度用于研究方向选择。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 19



Battery-Sim-Agent: 电池数字孪生搭建 & 参数反演
高保真模拟器存在，但微观参数无法直接测量。
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观测量是宏观电压、容量、温度等曲线。

参数空间高维、耦合、不可微且病态。

真实老化实验周期长，样本效率至关重要。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 20

把Agent当一个有领域知识的万能优化器！

数字孪生搭建问题 <->高维黑盒优化问题



高保真模拟器存在，但微观参数无法直接测量。
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Battery-Sim-Agent: 电池数字孪生搭建 & 参数反演



将曲线残差转化为物理假设，再提出受约束参数更新。
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反馈翻译器把原始曲线转成命名诊断字段。

Agent 必须先给出物理机制，再给出参数更新。

记忆记录每次假设的证实程度与副作用。
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Battery-Sim-Agent: 电池数字孪生搭建 & 参数反演

从”仿真器as验证器” 到 “仿真器 + Agent 校准”多模态异构异步反馈信号

Agent输出科学假设机制



电池参数估计结果
推理型优化器在样本效率与可解释性上优于黑箱搜索。
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67-
95%

误差降低

5-10x

样本效率

相对贝叶斯优化显著降低曲线匹配误差。

参数更新具有机理解释，便于专家审查。

框架可扩展到其他高保真仿真逆问题。

数据驱动R&D场景中的自进化Agent 22

一切涉及到工艺优化、参数校准的黑盒优化问题，
 理论上都可以用Agent重做一遍！



第三部分

教训与暴论：不要迷信“银弹”



教训1：迷信智能体数量的“银弹”
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Google Research / 
Agent Systems

参考：Google Research, Towards a Science of Scaling Agent Systems；frontier engineering practice.

在大多数科学与工程场景下，并不需要多智能体



教训2：迷信基模能力与前沿文献的“银弹”
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正向经验：真实日志和失败样例，比静态RAG和抽象行业知识更可靠。

负向经验：前沿论文常有复现偏差与叙事成本，不能替代场景内试错。

参考：Google Research, Towards a Science of Scaling Agent Systems；frontier engineering practice.

Too much digital prior, Too less real-world belief，Too expensive storytelling-tax



教训3：迷信自进化步数的“银弹”

Agent for factor mining- 长程自进化的低劣循环：

在上千步自循环迭代后，找到的交易因子高度趋同，没有新的信息增量



第一性原理：尊重并充分利用领域里已有的工具、仿真器和小模型
在工业原生场景中，最重要的不是重写专业系统，而是组织已有小模型、工具与模拟器。
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MLE-Bench 中的核心动作，是训练、选择和集成合适的小模型。

金融与电池场景的核心对象，是场景特异的回测器或物理模拟器
。

重复造轮子的代价很高：仿真器、CAD/CAE工具、因子库不应由
通用模型临时重写。

大模型的角色更接近系统承载层：调度、记忆、诊断、验证
与接口转换。

参考：R&D-Agent / R&D-Agent-Quant / Battery-Sim-Agent；Anthropic, Building Effective Agents.



Notes：

- Agent应用领域需要的是更多的新场景和新问题，而不是重复发明/雕花新名词的trivial solution

- Agent Harness绝大多数是工程问题, 想不被基模吃掉，需结合场景提炼更多真科学问题

- 真实世界工程&科学场景的异质性，会定义下一代Agent乃至基模的边界

- 不要迷信任何 “sexy-word-driven”的银弹：Skill/自进化/RSI/…



Thanks!

邮箱：fsk@zju.edu.cn
知乎/小红书：方轩固
微信：xuangu1996 (请备注信息)
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