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• 从第一性原理出发预测原子核的结构性质是核物理重要的前沿领域 

‣通过核子-核子散射等实验数据确定核力 

AV18、Bonn 势, … 

手征有效场论 … 

‣利用第一性原理方法求解核多体问题 

结构性质: 能量、电荷半径… 

散射性质：响应函数、截面… 

衰变性质：  衰变、双  衰变… 

• 由于核多体关联的复杂性，如何提升第一性原理方法的计算精度和效率是该
领域长期面临的核心挑战

β β

3

原子核的第一性原理研究

Machleidt and Sammarruca, Phys. Rep. 137, 104117 (2024)

Wiringa et al., Phys. Rev. C 51, 38 (1995) 
Machleidt, Adv. Nucl. Phys. (1989)

Weinberg, Phys. Lett. B 251, 288 (1990) 
Weinberg, Nucl. Phys. B 363, 3 (1991)
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• 由于核子间的多体关联，严格表征量子多体波函数所需的 Hilbert 空间维度 
随粒子数的增加呈指数增长

• 如何高效地捕捉物理上最重要的 Hilbert 子空间，实现高精度的理论预测？

Ψ(x1, …, xN)
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ΨT = exp(−αr2/2)

5

量子蒙特卡洛

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

变分蒙特卡洛 扩散蒙特卡洛

E0 ≤ ET =
⟨ΨT |H |ΨT⟩

⟨ΨT |ΨT⟩
|Ψ0⟩ = lim

τ→∞
e−Hτ |ΨT⟩

3DHO Exact

• 量子蒙特卡洛: 利用蒙特卡洛方法求解量子系统
通过随机采样显著缓解了“指数墙”问题



/256

费米子符号问题

• 扩散蒙特卡洛面临费米子符号问题，信噪比随虚时间和粒子数增长指数恶化

需要构建精度更优且计算高效的试探波函数

Troyer and Wiese, Phys. Rev. Lett. 94, 170201 (2005)

⟨O⟩ =
∑i signi Oi

∑i signi
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Lonardoni et al., Phys. Rev. C 97, 044318 (2018)
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人工神经网络

: 权重与偏置W (l), b(l)

: 非线性函数，例如 , , …σ tanh(x) ln(1 + ex)

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

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

,  输入层, : 输出层, : 深度 ℓ = 1,…, L h(0) : h(L) L

• 人工神经网络具有强大的函数逼近能力

Hornik et al., Neural Networks 2, 359 (1989)
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深度学习驱动的变分量子蒙特卡洛

Ψ ( ) =
Science 355, 602 (2017)

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    …

G. Carleo M. Troyer
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原子核的神经网络波函数

• 相较于多电子系统，原子核具有独特的复杂性 

‣ 自束缚系统（平移不变性） 

‣ 额外的同位旋自由度 

‣ 核力具有非微扰性、自旋-同位旋依赖性 

• 深度学习驱动的变分量子蒙特卡洛方法：FeynmanNet
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• 蒙特卡洛积分  N. Metropolis et. al., J. Chem. Phys. 21, 1087 (1953); W. K. Hastings, Biometrika 57, 97 (1970)

11

变分蒙特卡洛

• 核多体薛定谔方程

• 变分原理

xi = (ri, si, ti)

• 变分蒙特卡洛：给定试探波函数形式，优化其参数以最小化能量期望值
蒙卡积分

变分优化
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• 最简单的费米子体系试探波函数为 Slater 行列式，不含多体关联 

• 多体关联：振幅修正 + 节点面修正

• 核子的交换反对称性 

• 核多体波函数 

‣ 振幅 ：承载概率密度信息  

‣ 节点面 ：承载波函数符号（相位）结构

|Ψ(X) | ρ(X) = |Ψ(X) |2

{X0 : Ψ(X0) = 0}

12

核多体波函数的性质

X0

|Ψ|
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Jastrow 因子：振幅修正

两体势

两体关联函数

• Jastrow 因子通过修正波函数振幅引入关联  Jastrow, Phys. Rev. 98, 1479 (1955)

• Jastrow 因子是正定的，无法改变节点面

ex
p 

u c

排斥芯

减少两核子
接近概率
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Backflow 变换：节点面修正
• Backflow 变换 Feynman and Cohen, Phys. Rev. 102, 1189 (1956)

• 对于原子核，需考虑空间、自旋和同位旋相互耦合的 backflow 变换

Spin-isospin-dependent backflow

 ANNsρ, η, ϕ :

YLY and Pengwei Zhao, Phys. Rev. C 107, 034320 (2023)
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FeynmanNet

Jastrow 因子 Backflow 变换 行列式叠加Slater 行列式

• 在试探波函数中嵌入原子核物理特性 

‣  ，  为质心系内坐标，严格保证了平移不变性 

‣ 引入原子核的壳结构信息 

‣ 宇称和时间反演对称性

x̄i = (r̄i, si, ti) r̄i = ri − 1
A ∑j rj

为谐振子波函数

• Multi-determinant Slater-Jastrow-Backflow 形式的试探波函数

YLY and Pengwei Zhao, Phys. Rev. C 107, 034320 (2023)
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无  介子哈密顿量π

HLO =
A

∑
i=1

−∇2
i

2mN
+ ∑

i<j

(vij + vCoul
ij ) + ∑

i<j<k

Vijk

短程两体相互作用: 
由 NN 1S0 和 3S1 散射相移确定

• 领头阶的无  介子有效场论哈密顿量π Schiavilla et al., Phys. Rev. C 103, 054003 (2021)

短程三体相互作用:  
由 3H 基态能量确定

vij = ∑
S,T

CSTδRT
(rij)Pσ

S Pτ
T Vijk = D∑

cyc

δR3
(rij)δR3

(rik)
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超球简谐基展开（HH）计算：Gnech et al., Few-Body Syst. 63, 7 (2022)

17

4He 基态能量与单核子密度
• 变分迭代收敛稳定，300 步后基态能量收敛至 0.01 MeV 以内 

• FeynmanNet 给出的基态能量和密度分布与数值精确解（HH）一致
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FeynmanNet ansatz achieves high accuracy (高精度) while remaining robust and efficient (可靠、
高效) during the training process. … Notably, because VMC do not suffer from a fermion-sign 
problem (不受费米子符号问题的困扰), they are able to employ local chiral-EFT interactions …

18

16O 基态能量与单核子密度

AFDMC：Schiavilla et al., PRC 103, 054003 (2021)

• 与采用同一哈密顿量的辅助场扩散蒙特卡洛（AFDMC）的计算结果相比，
FeynmanNet 给出的能量更低、精度更高

A. Lovato, G. Carleo et al., arXiv:2602.13826：
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11Li 中的晕现象

• 晕核：一类奇特的弱束缚系统，其核子密度会延展至紧束缚核芯之外很远处 

• 11Li ：历史上首个发现的晕核，实验表明其两个弱束缚中子弥散分布于 9Li 
核芯周围，空间延展范围可达 208Pb 核的尺度

Stable

Proton halo

Neutron halo

Tanihata et al., Prog. Part. Nucl. Phys. 68, 215 (2013)

Tanihata et al., Phys. Rev. Lett. 55, 2676 (1985)
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11Li 的理论研究

• 11Li 的束缚弱、空间延展大，涉及束缚态与连续谱的耦合，对理论描述构成
重大挑战，因此现有理论一般从两种不同的近似图像出发：

三体模型 (9Li + n + n) 平均场模型 (独立粒子近似)

✓ 包含晕中子关联效应 
✖冻结 9Li 核芯自由度

✓ 包含所有核子自由度 
✖缺失多体关联效应

Hansen et al., Ann. Rev. Nucl. Part. Sci. 45, 591 (1995) Meng et al., Prog. Part. Nucl. Phys. 57, 470 (2006)

11Li 的晕现象是如何从量子多体关联中涌现的？
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分离能与物质半径

• FeynmanNet 很好地描述了 11Li 的弱束缚特性与物质半径的突然增加

YLY and P. W. Zhao, in preparation
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密度分布

• 11Li 的物质半径突然增加源于两个价中子形成的弥散密度分布

YLY and P. W. Zhao, in preparation
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中子-  粒子间的强自旋-轨道力对 11Li 晕的形成起重要作用α

23

11Li 晕的形成与中子-  粒子相互作用的关联α
• 随着中子-  粒子 P3/2 和 P1/2 散射相移劈裂的增大 

✓ 分离能 S2n 减小，11Li 更加弱束缚 

✓ 物质半径变化  更大

α

δr2
m = (r11

m )2 − (r9
m)2

YLY and P. W. Zhao, in preparation

Pre
lim
inar
y
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总结

• 建立了一种深度学习驱动的高精度第一性原理方法 FeynmanNet 

基于深度神经网络，引入自旋-同位旋依赖的 backflow 变换，并结合原子核特性
构建了核多体试探波函数 

• 研究了 11Li 的晕现象是如何从量子多体关联中涌现的 

中子-  粒子间的自旋-轨道力起到关键作用α

原子核电磁结构、散射、衰变性质…
YLY, E. Epelbaum, C. Ji, and P. W. Zhao, arXiv:2509.01303 (2025) 

YLY, E. Epelbaum, J. Meng, L. Meng, and P. W. Zhao, Phys. Rev. Lett. 135, 172502 (2025) 
YLY and P. W. Zhao, Phys. Rev. Lett. 134, 242502 (2025)

YLY and Pengwei Zhao, Phys. Rev. C 107, 034320 (2023)

超核、奇特强子态(夸克模型)
Z. X. Zhang, YLY, W. B. He, P. W. Zhao, B. N. Lv, and Y. G. Ma, Phys. Lett B. 874, 140285 (2026) 

W. L. Wu, L. Meng, and S. L. Zhu, Phys. Rev. Lett. 136, 071901 (2026)

YLY and P. W. Zhao, in preparation
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• 能够解释自由空间散射实验的同一种核力，在应用于核多体理论时，是否也
能够同时解释有限原子核与核物质的性质? 
Do the same nuclear forces that explain free-space scattering experiments also explain the properties of finite nuclei 
and nuclear matter when applied in nuclear many-body theory? 

27

What is ab initio?

R. Machleidt, What is ab initio, Few-Body Syst. 64, 77 (2023)

A. Ekström, C. Forssén, and Hagen et. al., “What is ab initio nuclear theory”, Front. Phys. 11, 1129094 (2023)

• 基于有效场论（EFT）原则，采用拉格朗日量、哈密顿量或能量密度泛函，
并选择能够最大程度提升理论预测能力的自由度 
Employing Lagrangians, Hamiltonians, or energy density functionals based on EFT principles and with degrees of 
freedom such that it maximizes our predictive capabilities



/2528

无  介子有效场论相互作用π

HLO =
A

∑
i=1

−∇2
i

2mN
+ ∑

i<j

(vij + vCoul
ij ) + ∑

i<j<k

Vijk

短程两体相互作用:

• 领头阶的无  介子有效场论相互作用π Schiavilla et al., Phys. Rev. C 103, 054003 (2021)

短程三体相互作用: 

vij = ∑
S,T

CSTδRT
(rij)Pσ

S Pτ
T Vijk = D∑

cyc

δR3
(rij)δR3

(rik)

-space cutoff:r δR(r) =
1

π3/2R3
e−r2/R2

 RT=0 ≃ 1.5 fm, RT=1 ≃ 1.8 fm, R3 = 1.0 fm
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Spin-orbit interactions
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• Improving the leading-order Hamiltonian with a spin-orbit term

• Determine the strength with the splitting in P-wave neutron-alpha scattering phase shifts 


