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核多体问题

• 原子核：核子组成的强相互作用量子多体系统

 H = −
1

2MN

A

∑
i

∇2
i +

A

∑
ij

vij + …

HΨ(r1, …, rA) = EΨ(r1, …, rA)

核力 原子核结构

• 精确求解核多体问题是核结构研究的关键挑战 

‣ 从波函数提取可观测量: 结合能、半径、密度分布… 

‣ 求解面临的挑战：核力的强排斥芯、Hilbert 空间维度的指数增长…
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• Hartree-Fock 平均场模型，密度泛函理论 

• 组态相互作用壳模型 

• 第一性原理计算：从自由空间的核力出发，求解多体波函数 Ψ(r1, …, rA)

4

原子核的第一性原理计算

 Slater 行列式Ψ(r1, …, rA) ⇒

Ψ(r1, …, rA) ⇒ Ψ(rval)

H ⇒ E[ρ(r)]

H ⇒ Heff

A

∑
i=1

−
∇2

i

2m
+ ∑

i<j

̂vij + ∑
i<j<k

̂Vijk Ψ(r1, …, rA) = EΨ(r1, …, rA)

Hilbert 空间的维度指数增长： A = 6 Ngrid ∼ 1018
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• 蒙特卡洛：利用随机数计算高维度的积分 

• 变分蒙特卡洛：结合蒙特卡洛与变分原理求解薛定谔方程

5

变分蒙特卡洛（VMC）

Carlson et al., Rev. Mod. Phys.  87, 1067 (2015)

ΨT = exp(−αr2/2)

三维谐振子

R = (r1, …, rA)

变分原理

蒙特卡洛积分

Metropolis et al., J. Chem. Phys. 21, 1087 (1953)
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• 蒙特卡洛：利用随机数计算高维度的积分 

• 变分蒙特卡洛：结合蒙特卡洛与变分原理求解薛定谔方程

X

变分蒙特卡洛（VMC）

Carlson et al., Rev. Mod. Phys.  87, 1067 (2015)

ΨT = exp(−α2r4/4)

R = (x1, …, xA)

变分原理

蒙特卡洛积分

依赖于精确的试探波函数形式
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构建核多体波函数的困难
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8Li: 10 MeV (26%)
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Results taken from Wiringa, Pieper, Carlson and Pandharipande, PRC 62, 014001 (2000)

AV18+UIX

• 传统的试探波函数精度较低

4He: 1 MeV (0.5%)

Ψ(r1, …, rA) = 𝒮 (∏
i<

Ûij) det[ϕμ(ri)]
j
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如何为核多体系统构建更精确的试探波函数？

利用神经网络构建试探波函数
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利用神经网络构建试探波函数

Ψ ( ) =

Carleo and Troyer, Science 355, 602 (2017)

神经网络具有表示复杂高维函数的强大能力，可作为量子多体系统的试探波函数

第一性原理量子化学 Pfau et al., Phys. Rev. Res. 2, 033429 (2020) 
Hermann et al., Nat. Chem. 12, 891 (2020)

FermiNet    PauliNet
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神经网络量子蒙特卡洛方法

核子变量: X = (x1, …, xA) 波函数值: Ψw(x1, …, xA)

• 基于神经网络 (ANN) 构建试探波函数

• 变分蒙特卡洛: 基于变分原理优化神经网络

能量

w

能量极小 

Emin(w)

自然梯度下降法初始权重

w

(Stochastic reconfiguration)
Sorella, Phys. Rev. B 71, 241103(R) (2005) 

xi = (ri, si, ti)
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神经网络量子蒙特卡洛方法

波函数值: Ψw(x1, …, xA)

• 基于神经网络 (ANN) 构建试探波函数

• 变分蒙特卡洛: 基于变分原理优化神经网络

能量

w

能量极小 

Emin(w)

自然梯度下降法初始权重

w

(Stochastic reconfiguration)
Sorella, Phys. Rev. B 71, 241103(R) (2005) 

强化学习

核子变量: X = (x1, …, xA)
xi = (ri, si, ti)
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游戏规则 变分原理

10

强化学习框架

自博弈 迭代变分

无需先验数据

{Xn} ∼ |Ψ(X; w)|2

生成“数据”

目标函数（能量）更新参数

E = 1
N ∑N

n=1 EL(Xn)w → w − γ∇wE

Initial guess

Ground state

迭代过程 神经网络波函数
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示例：求解单粒子薛定谔方程

−
∇2

2MN
ψ(r) +

V0

1 + exp[(r − R0)/a]
ψ(r) = Eψ(r)

• 考虑一个核子位于 Wood-Saxon 势阱中

• 强化学习过程

x
y

z

{w1, b1} {w2, b2}

{w3, b3}

ψ

前馈神经网络 自然梯度下降
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核多体波函数

• 核多体波函数包含空间、自旋、同位旋自由度 ，且需要满足

核子之间的交换反对称性

xi = (ri, si, ti)

Ψ(…, xi, …, xj, …) = − Ψ(…, xj, …, xi, …)

• 最简单的核多体波函数是一个 Slater 行列式，不包含多体关联

ϕ1(x1), ϕ1(x2), ⋯, ϕ1(xA)
ϕ2(x1), ϕ2(x2), ⋯, ϕ2(xA)

⋮ , ⋯, ⋱ , ⋮
ϕA(x1), ϕA(x2), ⋯, ϕA(xA)

det[Φ] =

• 保证交换反对称性，针对核力的特点，设计神经网络结构来引入多体关联
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基于领头阶核力的基态计算
YLY and Pengwei Zhao, PRC 107, 034320 (2023)

• 领头阶的无  介子有效场论核力π

• FeynmanNet 架构: 基于 ANN 的 backflow 变换

FeynmanNet
HH (exact)

HH (exact)
FeynmanNet

基态能量 密度分布

Backflow in 3He liquid: Feynman and Cohen,  
Phys. Rev. 102, 1189 (1956)

HH method: Gnech2022

Schiavilla et al., Phys. Rev. C 103, 054003 (2021)
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激发态计算

14

• 谷歌 DeepMind、哈佛大学、麻省理工学院团队的最新工作将神经网络波函数

应用于量子化学问题中激发态的精确计算

• 文章中引用了我们针对核多体问题建立的 FeynmanNet 方法

Pfau et al., Science 385, 6711 (2024)

文献 (70) 即 FeynmanNet: Yang and Zhao, PRC 107, 034320 (2023)
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基于高精度核力的基态计算
YLY, Evgeny Epelbaum, Chen Ji, Pengwei Zhao, arXiv:2509.01303 (2025); under review in PRL

• 次次领头阶的手征有效场论核力

• ANN-Jastrow 架构：ANN 关联函数  自旋依赖（张量）的算符+

Lynn et al. PRL 116, 062501 (2016)

π

张量力

基态能量 电荷半径

Diffusion MC

ANN-Jastrow

AFDMC: Lonardoni2018

Conventional
> -30 MeV

ANN-Jastrow
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基于手征核力计算低能的 -  擦边散射n α
YLY, Evgeny Epelbaum, Jie Meng, Lu Meng, and Pengwei Zhao, PRL 135, 172502 (2025)

• 实现了高精度的 -   波散射相移的第一性原理计算 

• 提出并展示了低能的 -  高分波散射相移可以作为检验长程三体力的探针

n α D

n α

手征核力中的长程  介子交换势π

领头阶 (LO)

次领头阶 (NLO)

次次领头阶 (N2LO)

-   波散射相移n α D

π
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基于手征核力计算低能的 -  擦边散射n α
YLY, Evgeny Epelbaum, Jie Meng, Lu Meng, and Pengwei Zhao, PRL 135, 172502 (2025)

手征核力中的长程  介子交换势π

领头阶 (LO)

次领头阶 (NLO)

次次领头阶 (N2LO)

-   波散射相移n α D

π

• 实现了高精度的 -   波散射相移的第一性原理计算 

• 提出并展示了低能的 -  高分波散射相移可以作为检验长程三体力的探针

n α D

n α
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总结与展望

• FeynmanNet 架构：求解领头阶的无  介子有效场论核力π

➡ 中重原子核基态与激发态、核物质状态方程

➡ 电磁跃迁、  衰变、无中微子双  衰变…β β

总结：神经网络量子蒙特卡洛方法是一种新型的高精度第一性原理核多体方法

基于相对论手征有效场论的两中子衰变计算：YLY and Zhao, PRL 134, 242502 (2025)

• ANN-Jastrow 架构：求解高精度的手征核力

展望：开展原子核结构性质、电弱过程等方面的第一性原理研究

• 基于手征核力计算低能的 -  擦边散射n α
YLY, Epelbaum, Meng, Meng, and Zhao, PRL 135, 172502 (2025)

YLY, Epelbaum, Ji, and Zhao, arXiv:2509.01303 (2025)

YLY and Zhao, PRC 107, 034320 (2023)
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Thank you for your attention!
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ALPHAGO ZERO
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Appendix
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神经网络

• 表示一个从输入到输出的函数 

• 由多层线性和非线性函数嵌套构成

: 可调权重w, b
: 非线性函数，例如 , , …σ tanh(x) ln(1 + ex)

yi = σ (
n

∑
=1

xj × wij + bj)j

输出 输入

万能近似定理:                                                      理论上严格的试探波函数形式 

一个单隐藏层的神经网络，只需包含足够多的神经元，便能近似任何连续函数。

x
fw

y
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扩散蒙特卡洛方法面临的挑战

• 扩散蒙特卡洛会遭遇费米子符号问题，只能在有限的虚时  内演化τ

|Ψ0⟩ = lim
τ→∞

e−Hτ |ΨT⟩

Taken from Pudiner, Pandharipande, Carlson, Pieper, and Wiringa, PRC 56, 1720 (1997)

• 许多结构性质 (半径、密度分布)  仍依赖于初始的试探波函数

能量随着虚时的演化行为 不同初始试探波函数给出的均方根半径

τ (MeV−1)

E
(M

eV
)

⟨r
2 ⟩1/

2
(f

m
)

-24 

-26 

-28 

-30 

-32 

-34

3.0 

2.8 

2.6 

2.4 

2.2 

2.00.00         0.02        0.04        0.06 0.00         0.02        0.04        0.06
τ (MeV−1)

6Li

6Li
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Chiral symmetry in nuclear force

Chiral symmetry +  data = predictions for the large-distance behavior of the nuclear forcesπN

ℒpv = −
g

2M
Nγ5γμτN ⋅ ∂μπ

ℒps = − gNiγ5τN ⋅ π

Same 1  exchange (on-shell) 

i.e., NOT contrained by  symmetry

π
χ} ⇒

 exchange strongly constrained by  symmetry2π χ
 vs  matters;  interactions enter (fixed in  systems) ℒpv ℒps ππ, ππN πN

predictions for long-range NN and 3N force

e.g., a N2LO contribution

V (3)
C (r) = c1

3m6
πg2

A

16π2f4
π

e−2x

x4
(1 + x2)

Reinert2018EPJA

x = mπr
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YLY, Evgeny Epelbaum, Jie Meng, Lu Meng, and Pengwei Zhao, PRL 135, 172502 (2025)

24

QMC + BERW formula for  phase shiftsnα
•  phase shifts are extracted from the 5He  energy in a harmonic 

oscillator trap

nα l

k2l+1 cot δnα
l (k) = (−1)l+1(4μω)l+1/2 Γ((3 + 2l)/4 − ϵl /(2ω))

Γ((1 − 2l)/4 − ϵl /(2ω))

Busch et al., Found. Phys. 28, 549 (2008); Suzuki et al., PRA 80, 033601 (2009)

with . We focus on the D5/2 wave (spin-orbit 

splitting between D5/2 and D3/2 at low energies are small).

ϵl = E(5Hel) − Eα

• B e n c h m a r k e d i n D - w a v e N N 

scattering.

BERW

np scattering

• The oscillator lengths  are 

used.

b > 4 fm

systematic error within 10% at low energies.∼

much larger than interaction range mπb ≥ 3
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基于 Bonn 势计算轻核基态
YLY and Pengwei Zhao,  Chinese Phys. Lett. 42, 052101 (2025)

Wiringa1995PRC, Stoks1994PRC, Wiringa1995PRC,  Epelbaum2015PRL, Entem2017PRC, …

Nonrel. calculations with NN forces: AV18, CD-Bonn, Nijmegen I, II, Chiral forces

• 结合神经网络波函数，建立了相对论量子蒙特卡洛方法 

• 基于 Bonn 势计算的  原子核的基态能量，系统地优于同样基于两体力

的非相对论计算结果

A ≤ 4
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Deuteron


