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摘摘摘要要要 基于机器学习的原子间势函数模型可以兼具量子力学的精度和传统经验力场的效率,近年来已在分子

动力学等领域得到了广泛的应用. 随着机器学习势函数方法在应用领域的拓展和相关数据的持续积累,正如语

言大模型的出现一样,构建可覆盖元素周期表上大部分元素的通用大原子模型(large atomic model, LAM)也成为

可能,并且正逐渐发展成为理解和预测材料性质的全新原子尺度模拟工具. 开放大原子模型项目(The OpenLAM

project)旨在构建适用于复杂材料体系的高精度和高效率预训练大模型,并且通过进一步的下游微调和知识蒸馏

来获得高效准确的原子间势函数模型,而其中的关键步骤是需要第一性原理软件计算出海量的训练数据. 本文

介绍开源密度泛函理论软件原子算筹ABACUS对OpenLAM项目的支撑. 该软件是一款国内自主研发的第一性

原理材料计算软件,支持平面波和数值原子轨道双基组,构建了方便用户使用的赝势和数值原子轨道库,已在不

同硬件平台上成功移植,为OpenLAM项目提供了大量密度泛函理论计算数据,应用领域覆盖了合金、半导体、

钙钛矿等多种材料体系.最后,本文展望了ABACUS在AI for Science时代下的发展.
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基于量子力学的第一性原理计算模拟已在材料科

学、凝聚态物理、量子化学等领域获得了大量的应用.

在众多第一性原理计算方法中, 密度泛函理论(density

functional theory, DFT)[1, 2]因其计算效率和精度的较好

平衡获得了广泛使用. DFT理论基于Hohenberg-Kohn定

理[1], 即系统的基态性质可以通过电子密度来唯一确

定, 而求解Kohn-Sham方程可以获得电子密度[2]. 借助

高性能计算机和高效求解Kohn-Sham方程的DFT软件,

研究人员能够在合理的计算资源下模拟复杂的物理和

化学过程, 已经成为研究和发现新材料、理解复杂化

学过程的重要工具[3∼13]. 因为DFT软件种类较多、特

点也不同, 研究人员可以根据不同需求选择不同的软

件. 一方面, 使用赝势是常用的DFT材料计算方法, 对

于周期性边界条件下的计算, 基于平面波基组的软件

表现较好[5, 11, 13], 而基于局域轨道基组的软件则可有

效减少大体系模拟的计算量, 更适合处理非周期性体

系[7, 12]. 另一方面, 全电子计算软件则可以给出较为精

确的结果, 可以作为赝势结果的标定[3]. 目前, 用户数量

较多且软件生态较完整的主流DFT软件多起源于国外.

然而, 随着科学研究的不断深入以及AI for Science领域
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的兴起, 对DFT软件的易用性、稳定性、高性能优化水

平、代码架构可扩展性、软件更新和维护的能力等方

面都提出了更大的需求和挑战.

传统的Kohn-Sham密度泛函理论方法很难处理数

百原子或更大尺度的复杂材料体系. 虽然经典或半经

典方法可有效降低计算量从而处理大体系计算, 但其

计算精度在一些复杂体系中仍有欠缺. 这样一个精度

和效率的两难抉择长期阻碍着第一性原理计算在大体

系和复杂体系中的实际应用. 近年来, 深度学习与物理

的深度交叉融合为有效解决该难题提供了新的方法,

其中具有代表性的工作之一是基于深度学习的原子间

势函数模型构建方法DeePMD(deep potential molecular

dynamics)[14]. DeePMD模型基于第一性原理数据训练

而成, 能以第一性原理的精度预测原子的能量、受力

和晶胞所受应力等性质, 从而很好地描述原子体系的

势能面(potential energy surface, PES). 特别是这种基于

深度神经网络的势函数在推理成本上低于传统第一性

原理方法数个量级, 使其成为大体系长时间模拟的理

想工具. 然而, 基于机器学习的势函数模型仍需第一性

原理软件产生大量数据, 并且往往是针对单一应用场

景生成特定的机器学习势函数, 势函数的生产周期较

长且成本较高.

随着机器学习势函数在特定应用场景的不断积

累, 产生的大量第一性原理数据包含有材料领域的

公共知识, 可以被统一的深度学习框架所学习, 从而

生成可面向元素周期表的原子间势函数大模型. 近

两年来, 国内外已经出现相关模型. 例如, 2022年, 来

自英国剑桥大学的Batatia等人[15]基于消息传递图神

经网络(message passing neural network, MPNN)框架提

出了MACE模型, 通过使用更高的四体相互作用来

减少消息传递的迭代次数, 从而获得更快和更准的

模型推理能力; 随后, 他们又提出了MACE-MP-0[16]模

型, 该模型对于多种场景展现出了一定的泛化能力.

2022年, 来自美国加州大学圣地亚哥分校的Chen等

人[17]提出了基于三体作用图神经网络的M3GNet模型,

采用了187687个构型训练并可适用于89种元素组成的

材料体系. 2024年, Qi等人[18]改进了材料空间的采样,

开发出了M3GNet-DIRECT模型, 该模型在可移植性方

面具有更好的表现. 2023年, 来自美国国家标准与技

术研究院的Choudhary等人[19]基于ALIGNN[20]框架, 使

用包含约75000种材料和400万帧数据进行训练, 提出

了ALIGNN-FF模型, 可以实现对任意89种元素组合成

的物质进行推理. 2023年, 来自美国加州大学伯克利

分校的Deng等人[21]开发的CHGNet模型也是基于图神

经网络的普适机器学习势函数模型, 该模型在训练

时加入了原子磁矩信息, 使得模型可同时描述原子

和电子信息, 适用于具有可变价态的过渡金属元素体

系. 2023年, DeepMind公司开发的GNoMe模型[22]发现

了220万种理论上稳定的新晶体材料, 其中38.1万种为

预测出来的新材料. 值得一提的是, 尽管上述模型覆盖

的材料范围都很广, 但实际使用时的精度还远未达到

第一性原理的精度. 因此, 在未来的一段时间内, 该领

域在数据、模型、场景应用上都还将迎来持续的发展.

尽管上述工作已经展开了对原子间势函数大模型

的探索, 然而这一领域的工作还存在着一些本质的困

难和挑战. 首先, 原子间势函数大模型的训练需要大

量材料第一性原理数据, 目前在该领域有许多不同的

常用软件, 即便是同一种材料, 基于不同参数得到的数

据也难以对齐, 数据质量的不齐可能成为大模型发展

的障碍. 其次, 除了商业大公司, 目前的工作多采用公

开DFT数据集, 当模型精度和适用性在未来进一步推向

落地实用时, 需要规模更加庞大的数据集, 甚至是源源

不断产生的新数据, 这就需要对底层产生大量材料第

一性原理数据的基础设施, 即密度泛函理论或多体量

子化学软件有精度和效率上的革新. 最后, 原子间势函

数大模型的功能还可进一步完善, 目前研究人员主要

聚焦的对象还是材料体系的能量、受力、应力等基本

性质, 将来大模型还可朝着预测更多材料物理性质不

断发展, 甚至可以纳入实验数据进行训练, 因此底层基

础设施的建设也亟待不断完善.

国内科学计算软件开源社区DeepModeling联合多

家合作单位, 针对以上问题发布了开放大原子模型项

目(OpenLAM: https://www.aissquare.com/openlam)[23].

OpenLAM项目建立在DPA等系列模型的基础上, 希

望通过建立围绕DPA模型的开源生态系统, 为微观尺

度的科学研究提供新的基础设施, 并推动材料、能

源、生物制药等领域微尺度工业设计的变革. 例如,

Zhang等人联合多家协作单位, 从2022年起相继提出了

DPA-1[24]和DPA-2[25]的原子间势函数大模型. DPA-1模

型是一种基于注意力机制的深度学习势能模型, 它的
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训练数据除了包含公开的OC20数据集, 还包含如铝镁

铜合金、高熵合金和固态电解质等, 可以适用于56种

元素体系, 通过预训练结合微调的方式来适用实际

的应用场景. DPA-2[25]在DPA-1的基础上持续演进, 采

用了多任务的训练策略, 能够同时优化不同DFT参

数来源的数据集, 有效降低了模型对数据质量的要

求, 使得不同软件得到的数据可以同时训练. 同时,

DPA-2模型的设计使得在预训练阶段模型就能学习

到化学组分和构型等知识, 从而使得在特定的下游任

务中需要的微调数据量大大减少. 尽管DPA-2模型较

为庞大, 但通过模型蒸馏的功能, 可以得到效率大幅

提升的推理模型, 从而可应用于实际研究工作中. 此

外, 原子尺度大模型发展离不开大量第一性原理计算

数据作为支撑, 原子算筹(atomic-orbital based ab-initio

computation at USTC, ABACUS)是一款开源密度泛函

理论软件, 同时支持周期性边界条件下的平面波和数

值原子轨道两种基组, 并实现了包含实时演化含时密

度泛函理论方法(rt-TDDFT)[26]、杂化泛函计算(hybrid

functional)[27]、随机波函数密度泛函理论(stochastic-

DFT)[28]、无轨道密度泛函理论方法(OFDFT)[29]等多

种算法, 适应不同类型材料体系的计算需求. 特别是,

借助DeePKS[30, 31]等AI辅助算法, 电子结构软件有望在

数据生产的效率上进行革新. 此外, ABACUS已支持异

构计算并且适配了多款国产硬件, 目前正在国产超算

平台上持续为DPA模型产生第一性原理数据.

1 原原原子子子算算算筹筹筹ABACUS软软软件件件

1.1 ABACUS软软软件件件介介介绍绍绍

ABACUS, 中文名原子算筹, 最早由中国科学

技术大学的何力新教授团队开发, 目前该软件与

DeepModeling社区合作, 采用开源模式发展, 鼓励国

内外科研人员参与软件的开发, 在过去几年内极大促

进了软件的快速迭代和功能丰富. 此外, ABACUS的用

户社区在逐渐扩大, 社区也提供了相关的教程和文档

支持.

为方便读者直观地了解不同密度泛函软件的异

同, 表1列出了可处理周期性边界条件的多款密度泛

函理论软件,并进行了一些简单的比较. 大多数密度

泛函软件仅支持一种基组, 而ABACUS同时支持平面

波和数值原子轨道两种基组, 且两种基组的计算输入

文件统一, 无需太多的额外学习成本. 用户可根据研

究体系的尺寸和所需精度灵活选择不同基组进行计

算. 此外, 同类软件大多只支持一种密度泛函框架, 最

为常见的是Kohn-Sham密度泛函理论. ABACUS除了支

持Kohn-Sham密度泛函理论之外, 还支持多种密度泛函

理论, 如适用于研究温稠密物质的随机波函数密度泛

函理论, 适用于大尺寸材料体系的无轨道密度泛函理

论, 以及适用于激发态模拟的含时密度泛函理论. 以上

方法极大扩展了ABACUS可适用的场景.

在功能层面, ABACUS作为一款国产的材料第

一性原理软件, 近年来实现了与多种原子尺度深

度学习算法的结合, 支持包括深度势能分子动

力学方法(DeePMD)[39, 40]、基于主动学习的构型采

样软件DP-GEN[41]、机器学习哈密顿量预测方法

(DeepH)[42]、机器学习泛函修正算法(DeePKS)[30, 31]、

机器学习紧束缚近似模型方法(DeePTB)[43]等前沿算

法. 这些新算法显著改善了传统密度泛函理论在计算

精度、计算体系尺寸和复杂程度以及计算效率方面

的瓶颈问题, 推动电子和原子尺度的模拟算法发挥了

更大的作用. 此外, ABACUS还提供了多个常用材料

模拟软件的接口, 方便用户对材料性质进行更广泛的

模拟. 例如, 非绝热分子动力学软件Hefei-NAMD[44]、

支持声子计算的Phonopy[45]和ShengBTE[46]、最大局

域化Wannier函数计算的Wannier90[47]、用于原子尺

度模拟的ASE[48]、 基于紧束缚方法计算电子结

构性质的PYATB[49]、计算交换耦合和磁各向异性

的TB2J[50]等软件.

在高性能计算发展方面, ABACUS软件针对多核

处理器和异构计算机(如曙光DCU等国产超级计算机

硬件平台等)进行了代码框架的重新设计、算法的移

植以及深度的效率优化. 例如, 该软件成功地移植到曙

光DCU硬件平台之后, 已为OpenLAM项目提供了大量

第一性原理数据. 接下来, 我们先简要介绍ABACUS的

基础算法, 之后介绍该软件在OpenLAM项目中的应用,

包括半导体和合金等材料体系.

1.2 平平平面面面波波波基基基组组组

ABACUS支持使用平面波(plane wave, PW)或数值

原子轨道(numerical atomic orbital, NAO)基组对电子波
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函数进行展开. 当使用PW基组时, 自洽场(self con-

sistent field, SCF)方法求解Kohn-Sham方程的流程参见

图1(a). 在密度泛函理论面向周期性体系的具体实现

中, 使用平面波基组展开是一种常见方式, 记为

ψnk(r) =
∑

G

cnk(G)ei(k+G)·r, (1)

其中, G和k分别表示平面波的波矢和布里渊区里的

采样点, n表示能带序号, cnk(G)为平面波的展开系数.

基于上式, 密度泛函理论中的核心Kohn-Sham方程可

写为∑
G’

[
1
2

(k+G)2δGG’ + VKS(G-G’)
]

cnk(G’) = εnkcnk(G),

(2)

这里, εnk为本征能量, VKS(G-G’)是平面波基组下的

Kohn-Sham有效势, 包含描述电子和电子相互作用

的Hartree势、交换关联项势, 以及描述电子和离子

相互作用的外势项(例如赝势)等.

平面波基组在密度泛函理论计算中具有较多优势.

首先, 平面波之间相互正交, 用户可以简单通过能量截

表表表 1 可处理周期性边界条件的密度泛函理论软件对比

Table 1 Comparison of several density functional theory packages that can handle periodic boundary conditions

密度泛函理论软件 支持的基组 离子势的处理 是否开源

ABACUS 平面波、数值原子轨道 赝势 开源

VASP[32] 平面波 PAW/赝势 商业

Quantum ESPRESSO[33] 平面波 PAW/赝势 开源

ABINIT[5] 平面波 PAW/赝势 开源

CASTEP[34] 平面波 赝势 开源

CP2K[35] 平面波、高斯基组 赝势 开源

OpenMX[36] 数值原子轨道 赝势 开源

SIESTA[37] 数值原子轨道 赝势 开源

FHI-aims[38] 数值原子轨道 全电子 商业

WIEN2k[3] 线性缀加平面波+局域轨道 全电子 商业

图图图 1 ABACUS在使用平面波基组(a)和数值原子轨道基组(b)时自洽场(SCF)迭代方法的流程图

Figure 1 Self consistent field method implemented in ABACUS with the usage of plane wave basis set (a) and numerical atomic orbital basis set (b)
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断值参数来系统增加基矢量的个数, 从而增加计算精

度. 其次, 平面波有良好的解析性质, 例如基于动能的

表达式较为简单且实现容易, 而有效势的计算可以借

助快速傅里叶变换(fast-Fourier-transform, FFT)来实现

相关物理量在实空间和倒空间的变换. 最后, 平面波由

于数量较大, 往往采用迭代法来求解Kohn-Sham方程的

特征值, 其中平面波的大量使用适合采用异构设备进

行高性能加速.

ABACUS在平面波基组下支持使用共轭梯度法

(conjugate gradient, CG)或Davidson等迭代对角化方法

来求解Kohn-Sham方程的特征值和特征向量, 这也是软

件在大多数材料体系中计算耗时最多的部分. 传统对

角化方法的耗时随着体系的增长呈O(N3)(N是系统哈

密顿矩阵的维度)快速增加, 制约了实际可计算体系的

大小, 因此可以采用异构加速的方法来加快计算. 一般

而言, 平面波基组适合100个原子以下的密度泛函理论

计算. 从大原子模型的角度出发, 100个原子已经可以

具有非常丰富的元素种类选择和空间排布方式, 满足

这个尺寸大小的周期性材料体系是当下大模型训练数

据的主要来源之一.

在求解Kohn-Sham方程的特征值和特征向量的

过程中, 由于平面波基组的数量过大, 通常不显式

地构建哈密顿量矩阵而是计算哈密顿算符作用于

电子波函数来求得迭代法求解特征值方法中的梯

度向量. 通常来讲, 哈密顿量矩阵乘上波函数这个

操作占据Kohn-Sham方程求解的主要时间, 其性能热

点主要包括: 第一, 在计算赝势中的局域势对波函

数作用时, 需执行傅里叶变换(FFT)操作, 其时间复

杂度为O(NlogN), N为平面波数量; 第二, 在计算赝势

中Kleinman-Bylander (KB)非局域项时, 需计算大量非

局域势投影子和平面波的内积. 在对平面波基组下求

解Kohn-Sham方程的任务进行高性能优化方面, ABA-

CUS支持MPI和OpenMP两种并行方案, 物理算法上采

取对布里渊区k点、平面波基组和实空间格点进行任

务的并行分配和运算.

1.3 数数数值值值原原原子子子轨轨轨道道道基基基组组组

第一性原理计算中基组的选择对计算的精度与效

率有直接影响. 在使用传统的平面波或实空间格点基

组时, 基组对精度的影响由单一参数(平面波动能截断

或实空间格点密度)系统地控制, 计算结果随该参数增

大而呈现的收敛体现了基组趋于完备. 尽管这类基组

能够系统性地降低由基组的不完备性所带来的精度误

差, 它们对实际体系的表示效率并不高. 以晶体硅为例,

一个能量收敛到毫电子伏量级的计算一般需要数万个

平面波; 在计算几十个原子或更大的体系时, 所需的平

面波数量往往以百万计, 这对计算资源提出了较高的

需求.

ABACUS软件还支持基于数值原子轨道的Kohn-

Sham方程求解. 数值原子轨道能在一定精度下更高效

地表示电子波函数, 从而大幅提升计算效率. 原子轨道

基函数通常具有如下形式

ϕlmζ(r) = flζ(r)Ylm(r̂), (3)

其中, l,m, ζ分别表示角量子数、磁量子数和径向轨道

标号, flζ表示径向轨道, 而角向部分Ylm在实践中通常

取实球谐函数. 实际计算时, 对一个角动量l可引入多

个径向函数以扩大基函数所张成的空间, 这些径向函

数由ζ区分. 在周期性体系的原子轨道线性组合(linear

combination of atomic orbitals, LCAO)方法中, 电子波函

数由各原子轨道所对应的布洛赫函数线性叠加而成,

具有如下形式

ϕµk(r) =
∑

R

eik·Rϕµ(r − R), (4)

ψnk(r) =
∑
µ

cµn,kϕµk(r), (5)

这里, µ 为元胞内轨道的复合指标(包含元素、原子以

及lmζ), R为布拉维晶格矢量, ϕµk为原子轨道ϕµ对应的

布洛赫函数, c为展开系数. 由于原子轨道基组不具正

交性, 某个k点下的Kohn-Sham方程对应到广义本征值

问题时具有如下公式∑
ν

Hµν,kcνn,k = εnk

∑
ν

S µν,kcνn,k, (6)

其中, Hµν,k = ⟨ϕµk|Ĥ|ϕνk⟩为Kohn-Sham哈密顿量的矩阵

元, S µν,k = ⟨ϕµk|ϕνk⟩ 为交叠矩阵元. 上式的求解同样

以SCF的方式进行, 具体流程参见图1(b). 当体系较大

时, 使用原子轨道基组可以带来基组交叠矩阵与哈密

顿量矩阵的稀疏性, 使用针对稀疏矩阵求解的线性标

度算法[37, 51]可以进一步提升计算效率. 因此, 在模拟几

百乃至更多原子的大体系中, 原子轨道线性组合方法

相比于平面波基组更具效率优势.
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在数值原子轨道基组的计算中, 其性能热点主要

包含: 第一, 通过格点积分技术构建局域势的哈密顿

量矩阵和电荷密度, 以及原子求力和应力的相关操

作; 第二, 进行哈密顿量矩阵的对角化计算, 对于基组

数为N的时间复杂度为O(N3). ABACUS实现了在数值

原子轨道基组计算中采用MPI和OpenMP并行. 其中,

MPI的并行主要包括: 使用2D块循环算法对矩阵进行

切分的并行, 以及进行格点积分运算时对实空间格点

的并行划分.

高质量的原子轨道基组是该领域长期追求的目

标, 对基组的研究与开发贯穿了计算化学与计算材料

学的发展, 从早期受类氢原子波函数启发的斯莱特型

轨道到数值计算上更具优势的高斯型轨道, 原子轨道

基组已在众多领域得到广泛应用. 近20多年来, 数值原

子轨道基组逐渐发展为一个具有竞争力的选项. 与传

统基函数不同的是, 数值原子轨道的径向函数 f (r)完全

由(ri, f (ri)), 即一系列格点上的值所表示; 矩阵元计算

亦需通过数值算法实现. 相较于传统基组, 数值原子轨

道拥有更大的自由度, 但矩阵元计算更为复杂. 随着相

应数值算法的成熟[37, 51∼53], 这类基组相较于传统基组

在矩阵元计算上的复杂度得以克服, 其高自由度带来

了良好的可迁移性, 精度与效率的兼顾, 可定制性等一

系列优点.

数值原子轨道的生成策略不一. 一类常见的方法

是利用禁锢势来产生单个原子的波函数[37, 54∼57]. 基于

禁锢势的方法, Blum等人[51]以能量为判据, 从一批候

选中逐个选出最优化目标能量的函数, 以此来生成数

值原子轨道. Ozaki等人[58, 59]则提出禁锢势解出的波函

数可作为数值原子轨道的“基函数”, 数值原子轨道在这

些基函数下的展开系数可一并在自洽场迭代中优化.

除了上述与能量相关的策略, 另一类流行的方法

是利用(平面波或实空间格点等)高精度基组生成的参

考态来生成轨道. 例如, Sanchez-Portal等人[60, 61]提出最

小化“溢出函数(Spillage Function)”, 如下式所定义:

S = 1
N

N∑
n=1

∑
k

⟨ψnk|(1 − Pk)|ψnk⟩

=
1
N

N∑
n=1

∑
k

∥(1 − Pk)|ψnk⟩∥2 , (7)

其中, N为参考的能带数, {ψnk}为高精度平面波计算得

到的参考电子波函数, Pk是到晶格动量为k的原子轨道

布洛赫函数所张成空间的投影算符:

Pk =
∑
µν

|ϕµk⟩S −1
µν,k⟨ϕνk|. (8)

在此方案中, 参考系统为给定晶体, 而原子轨道则由一

系列赝波函数(即禁锢势内孤立原子的本征态)或者斯

莱特型轨道叠加而成.

基于上述溢出函数的框架, ABACUS开发团队

的Chen等人[62]提出原子轨道可取为球面波叠加而

成[63], 参考系统则可取一系列键长不等的二聚

体(dimer)与三聚体(trimer)以得到更好的可迁移性. 不

久前, Lin等人[64]提出, 对上述目标函数添加梯度项

S′ = S + 1
N

N∑
n=1

∑
k

∥∇(1 − Pk)|ψnk⟩∥2 , (9)

可进一步提升轨道质量. 这两种轨道均经过充分测

试, 在一系列体系中表现良好. 图2展示了轨道的径

向函数以及基组对能量的影响. 上述方法亦可用来

生成价层分裂(split valence/multiple-zeta)与具有极化

(polarization)轨 道 的 基 组; 同SG15赝 势[65]配 套 的

double-zeta with polarization (DZP)与triple-zeta with

double-polarization (TZDP) 轨 道 可 在ABACUS官

网(https://abacus.ustc.edu.cn/pseudo/list.htm)下载获得.

1.4 赝赝赝势势势-数数数值值值原原原子子子轨轨轨道道道库库库

对于第一性原理计算, 在尽可能保持精度的条件

下降低计算成本是该领域长期关注的方法发展方向.

对于大多数常见元素, 人们通常所关心的材料性质,

例如物态相图等热力学性质、能隙等光电性质、弹

性模量等力学性质基本由原子的外层电子或价电子

决定. 因此, 对于体系的哈密顿量中描述电子-离子相

互作用的外势项, 以赝势[13, 65∼72]或类似的近似方法,

如投影缀加平面波方法[13](projector augmented-wave,

PAW)取代, 去除掉对一些内壳层电子的描述, 只保留

关键的价电子部分, 从而显著降低计算成本, 是常见

的一种电子结构计算方法. 目前被广泛使用的赝势

方法主要有模守恒赝势(norm-conserving pseudopoten-

tials, NCPP)[67]方法, 例如SG15[65]、 PseudoDOJO[68]、

GTH[73]等系列赝势. 此外, 还有所需能量截断值

较低的超软赝势[70](ultra-soft pseudopotential, USPP)方
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图图图 2 轨道的径向函数和基组对能量的影响. (a) 铟(In)元素的TZDP数值原子轨道基组中的d轨道径向函数. 蓝线来自基于Lin等人[64]的工

作、可由官网获取的轨道(v2.0), 红线来自在其基础上进一步优化的轨道(此处记为v2.0+). (b)采用数值原子轨道基组与平面波基组计算晶体

铟(ICSD: 53777)所得的能量差. 其中DZP包含2s2p2d1f轨道而TZDP包含3s3p3d2f轨道, 更大的基组可使数值原子轨道基组的计算趋于平面波结

果

Figure 2 The radial functions of orbitals and the effect of basis on energy. (a) The radial functions of the d-orbitals in the TZDP numerical atomic
orbital basis set for indium (In). The blue line is derived from the orbitals (v2.0) based on the work of Lin et al.[64], which can be obtained from the official
website, and the red line is derived from the orbitals further optimized on this basis (hereafter referred to as v2.0+). (b) The energy difference obtained by
calculating crystalline indium (ICSD: 53777) using numerical atomic orbital basis sets and plane wave basis sets. The DZP includes 2s2p2d1f orbitals,
while the TZDP includes 3s3p3d2f orbitals; a larger basis set can make the calculations using numerical atomic orbital basis sets approach the results of
plane wave calculations

法, 例如PSLibrary[69]、GBRV[74]等系列赝势. PAW方

法[13](如VASP[13]、 JTH[75]等)和超软赝势方法具有一

定相似性, 但实现较为复杂. 通常PAW方法所具有的优

点是需要较低的能量截断值且具备还原出全电子波函

数的方法. 此外, 赝势还和对应的交换关联泛函赝势有

关. 因此, 从大原子模型的角度出发, 训练数据如果包

含了来自不同赝势的第一性原理数据, 会使得模型训

练容易遇到数据来源和质量不统一的问题, 而DPA框

架则考虑了不同训练数据来源的兼容性问题.

赝势的生成参数直接决定其精度上限和可迁移性,

影响实际计算的精度和效率, 因此有必要对赝势进行

充分测试, 并且发布测试报告作为用户选择赝势的重

要依据. Quantum ESPRESSO开发团队[33]、AiiDA自

动化工作流与计算材料数据库团队[76]和Materials

Cloud线上开放材料科学平台团队[77]在2018年联合发

布了基于Quantum ESPRESSO的大规模赝势效率和精

度测试工作[78], 搭建了标准固体赝势数据库(Standard

Solid State Pseudopotential library, SSSP), 并以其作为平

台开源了全部测试数据. 该工作中提到了一些用于验

证赝势精度的指标. 例如, 目前被较为广泛使用的∆指

标[79]定义如下:

∆ (a, b) =
1

VM − Vm

√∫ VM

Vm

[Ea (V) − Eb (V)]2 dV , (10)

其中, a和b代表采用赝势计算相对于采用全电子计算

的差别, VM和Vm分别对应测试中使用的最大和最小晶

胞体积. 此处, Ea和Eb代表赝势和全电子方法计算得到

的晶体状态方程中能量随体积的变化. 具体来说, 能量

公式为Birch–Murnaghan固体状态方程[80], 可写为

E (V) =E0 +
9V0B0

16


[(V0

V

)2/3
− 1
]3

B′0

+

[(V0

V

)2/3
− 1
]2 [

6 − 4
(V0

V

)2/3] , (11)

其中, V0为参考体积, B0为体积模量, B′0为其关于压力

的一阶导数.

除了∆指标之外, 还可以通过比较两种不同方

法a和b计算得到的晶体能带来定义其中价带(valence

bands)能级的差别ηv(a, b), 其表达式为

ηv (a, b) = min
ω

√√√∑
nk f̃nk

(
εa

nk − εb
nk + ω

)2∑
nk f̃nk

, (12)
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其中, εnk代表在布里渊区k点、能带指标为n的Kohn-

Sham方程的本征值. 能级平移量为ω. 此外, 还有函数

定义为

f̃nk =

√
f a
nk

(
εa

F , v, σ
)

f b
nk

(
εb

F , v, σ
)
, (13)

其中, fnk(ε, σ)是Fermi-Dirac分布函数, 而σ为展宽系数.

εa
F和εb

F代表两种计算里得到的费米能级, v为能级平

移量.

进一步, 更多的第一性原理软件开发团队包括

CASTEP[34]、 SIESTA[37]、 VASP[81]、 CP2K[35]、

BigDFT[82]、 Wien2k[3]、 FLEUR(https://www.flapw.de/)

等, 于2024年发布了针对赝势的软件之间精度对比测

试, 覆盖了较大范围的体系[83]. 以上两个工作切实推动

了第一性原理计算软件之间的有效对比, 为第一性原

理软件用户在计算效率和精度方面的比较提供了良好

的借鉴, 对于将来发展以数据为核心的各种机器学习

方法具有重要意义.

为了支持OpenLAM项目的稳定和快速发展, 确

保ABACUS的用户能方便选择和使用赝势及数值

原子轨道基组进行第一性原理计算, 并且能在一

些关键性质上(如状态方程、能带结构)和全电子

方法进行对比, ABACUS开发团队提出了赝势-数值

原子轨道库APNS(ABACUS-pseudopotential-numerical

atomic orbital-square)项目. 该项目旨在提供赝势及

赝势-轨道联合测试工作流、测试数据开源网站

和自动化高通量轨道生成工作流. 目前, 这三方

面工作已取得阶段性成果, 可以在ABACUS的官方

文档找到相关信息(https://abacus.deepmodeling.com/en/

latest/advanced/pp orb.html). APNS网站上展示了使

用APNS工作流进行赝势计算的测试结果, 例如对于

模守恒赝势, 可以通过选取一系列的能量截断值来

判断总能量、晶体所受压力和能带上能级的收敛

情况, 网站上给出了当这三个指标都收敛时的能量

截断值, 方便用户决定所使用的能量截断值. 图3展

示了硅的模守恒赝势的测试例子. 目前, APNS网

站上的测试已涵盖了元素周期表上超过80种元素.

对于每种元素, 我们均测试了其稳定的单质晶体结

构, 这些结构是从Materials Project[84]、Crystallography

Open Database(COD)[85]等在线开放材料数据库获取的.

以ABACUS为密度泛函理论计算工具, APNS网站提供

了详尽的赝势测试数据, 目前已为OpenLAM项目在赝

势选取上提供了大范围支持. 接下来, APNS网站还

将持续建设, 覆盖更大范围的赝势和数值原子轨道

测试.

2 ABACUS的的的异异异构构构并并并行行行

2.1 异异异构构构并并并行行行策策策略略略

随着深度学习在过去十几年的快速发展, 异构计

算——即利用不同类型的处理器或计算资源协同工

作以加速计算任务的计算范式——已成为新的发展趋

势. 例如, 可以采用图形处理单元(GPU)和深度计算单

元(deep computing unit, DCU)来加速科学计算. 这里提

到的DCU是由海光(HYGON)公司推出的一款专门用

于人工智能(AI)和深度学习的加速卡, 适合用于密集型

数值计算. 密度泛函理论中最耗时的部分也往往是基

于线性代数的矩阵和向量运算, 因此有望通过异构并

行的方式来大幅提升软件的计算效率.

近年来, ABACUS的发展也考虑了面向不同的

异构计算设备, 为此我们建立了统一的异构编程计

算框架. 对于平面波基组下的Kohn-Sham方程求解,

采用共轭梯度法或Davidson迭代法求解矩阵的特征

值和特征向量往往是最耗时的操作, 因此也是异构

加速的重点. 针对这类问题, ABACUS的异构框架

主要包含两大组件: 数学库和算子. 一方面, 数学

库提供了统一的数学函数接口, 包括线性代数运

算和快速傅里叶变换等. 这些数学库包括CUDA加

速实现的cuBLAS、cuSolver和cuFFT, ROCm加速实现

的hipBLAS、 hipSolver和hipFFT, 以及CPU上的Intel数

学核心库(MKL). 另一方面, 算子(operator)是指在程序

中定义的自定义计算操作, 用于封装特定的计算逻

辑和内存管理, 例如和向量或矩阵有关的特定操作.

算子简化了在不同异构框架上执行这些自定义计算

的过程, 算子的支持覆盖了包括英伟达CUDA、AMD

ROCm和Intel oneAPI等在内的平台. 通过以上最大程

度的抽象, ABACUS里实现迭代法求解矩阵的算法就

可以尽可能独立于特定硬件加速器去编写, 使得相同

的科学计算代码能够在不同硬件平台上高效运行, 而

不需要为每种硬件单独编写代码, 极大提升了核心代

码面向不同硬件时的可移植性. 例如, 以共轭梯度法
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图图图 3 对硅元素, 采用ABACUS 的平面波基组结合四种不同模守恒赝势的收敛性测试. 横坐标为平面波的能量截断值ecutwfc, 纵坐标代表三

个收敛指标. 图中四种模守恒赝势分别为PseduoDojo v0.3、PseduoDojo v0.5、SG15 v1.0、SG15 v1.2. 赝势中价电子数目为Z. 如图右下角所

示, 以不同线型区分三种收敛指标. 实线代表∆EKS (单位: meV/atom), 表示Kohn-Sham 总能量与最大ecutwfc得到的总能量差别, 点划线∆P(单位:
kbar)代表相应的两个计算得到的压强差别, 虚线ηall,00(单位: meV)则代表能带结构的差别. 将硅元素测试收敛的标准定为|∆EKS | 6 1 meV/atom,
|∆P| 6 0.1 kbar, |ηall,00 | 6 10 meV, 当标准达到时, 以红色圆圈标记对应的能量截断值ecutwfc, 可以看到前两个赝势达到收敛标准的ecutwfc为40
Ry, 而后两个赝势达到收敛标准为ecutwfc取60 Ry
Figure 3 For silicon, a convergence test was performed using the plane-wave basis set of ABACUS in combination with four different norm-conserving
pseudopotentials. The horizontal axis represents the energy cutoff value of the plane wave (ecutwfc), and the vertical axis represents three convergence
criteria. The four norm-conserving pseudopotentials in the figure are PseduoDojo v0.3, PseduoDojo v0.5, SG15 v1.0, and SG15 v1.2. The number of
valence electrons in the pseudopotential is denoted by Z. As shown in the lower right corner of the figure, we distinguish the three convergence criteria
with different line types. The solid line represents ∆EKS ) (unit: meV/atom), which indicates the difference between the Kohn-Sham total energy and the
total energy obtained with the maximum ecutwfc. The dash-dot line ∆P) (unit: kbar) represents the difference in pressure between the two correspond-
ing calculations, and the dashed line ηall,00) (unit: meV) represents the difference in the band structure. We set the convergence criteria for silicon as
|∆EKS | 6 1 meV/atom, |∆P| 6 0.1 kbar, |ηall,00 | 6 10 meV). When the criteria are met, we mark the corresponding energy cutoff value ecutwfc with a
red circle. It can be seen that for the first two pseudopotentials, the ecutwfc value that meets the convergence criteria is 40 Ry, while for the last two
pseudopotentials, the ecutwfc value that meets the convergence criteria is 60 Ry

求解特征值的具体实现为例, 计算操作如gemv(数学库:

矩阵向量乘法)和vecdiv(算子: 向量间的除法操作)在各

种异构计算平台(包括CPU、GPU 和DCU)下被封装为

统一的调用接口按需调用, 使得算法能够在不关注底

层实现细节的情况下, 享受到高效的跨平台高性能计

算支持.

除了迭代法求特征值之外, 我们还针对ABACUS

平面波基组下的其他热点函数进行了异构并行, 例如

求原子受力和原胞应力. 此外, 2024年ABACUS开发

团队也实现了基于数值原子轨道的异构并行. 基于

以上工作, ABACUS目前已经基本实现了面向GPU和

DCU的异构加速, 大幅提升了计算效率, 使得大原子模

型的第一性原理训练数据可以通过在不同硬件上(包括

国产硬件)进行高效计算获得.

2.2 异异异构构构并并并行行行下下下的的的精精精度度度和和和效效效率率率测测测试试试

为了评估由于不同硬件架构带来的精度偏差,

我们采用ABACUS软件的平面波基组求解了包含

有95个构型数据的测试集(下载地址: https://github.

com/deepmodeling-activity/abacus-test.github.io/tree/ma-

ster/datasets/alloy). 该测试集由66种常见元素组成, 包

括二元或三元合金, 以及金属非金属化合物等, 原子个

数的范围覆盖从2到53, 电子数的范围覆盖从13到503,

这66种元素具体是H, B, N, O, F, Na, Mg, Al, Si, P, Cl,

K, Ca, Ti, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Ga, Ge, As, Se, Br,

Rb, Sr, Y, Zr, Nb, Mo, Ru, Rh, Pd, Cd, In, Sn, Sb, I, Cs,

Ba, La, Ce, Nd, Sm, Eu, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Yb, Lu,

Hf, W, Re, Os, Ir, Pt, Au, Bi, Th, U, Np.
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测试在CPU和曙光DCU硬件平台上进行, 其

中CPU包含32个核心, 型号为Intel(R) Xeon(R) Plat-

inum 9242 CPU @ 2.30 GHz, DCU是曙光超算平

台 编 号 为7185-32C-128G-4卡, 包 含4个DCU加 速 卡

和32个CPU核心. 我们测试了自洽场迭代(SCF)计算,

其中平面波动能截断设置为100 Ry, 倒空间k点采样间

隔设置为0.08 bohr−1, 自洽迭代的收敛标准为密度差小

于10−8, 电荷混合方法使用Broyden方法, 并使用0.015

Ry的高斯展宽, 和使用CG方法进行对角化求解. 图4展

示了测试获得的体系能量、原子受力和晶胞应力的偏

差. 从图中可以看出, 无论是能量、力还是应力的计

算结果, 在CPU和DCU平台上都展现出了高度的一致

性. 例如, 能量偏差保持在10−4 ∼ 10−6 meV/atom的量

级, 力的偏差在10−2 ∼ 10−5 eV/A的范围内, 而应力的

偏差则在1 ∼ 0.01 kbar的量级. 这些偏差主要是由于不

同计算平台的编译环境差异, 导致波函数的初始化不

一致所带来的, 但它们均在可接受的误差范围内. 这表

明ABACUS软件能够在多种计算平台上提供稳定且可

靠的结果.

我们进一步采用该测试集测试了ABACUS平面波

基组方法的异构并行加速效果. 图5展示了ABACUS对

不同大小的体系, 在CPU(32个核心, 型号为Intel(R)

Xeon(R) Platinum 9242 CPU @ 2.30GHz)和DCU(包

含4个DCU加速卡以及32个CPU核心)平台进行自洽

场迭代(SCF)计算的效率. 其中CPU上的计算使用

的是Davidson(DAV)和CG方法, DCU上的计算使用的

是CG方法. 从图中可以看出, 随着体系的增大(系统

的总价层电子数增加), CPU上的耗时与DCU上的耗

时比例呈现增大的趋势. 对于小体系(如电子数小

于50), 32核CPU与4卡DCU的计算效率相当(耗时比值

约为1∼2), 而对于大体系(如电子数超过50), DCU的加

速效果更好. 对于CG方法, 4卡DCU在计算超过200电

子的体系时, 相比32核CPU, 其效率可提升约6∼10倍.

在OpenLAM这种需要大量DFT计算的项目中, 这个效

率加速可降低成本.

3 ABACUS与与与预预预训训训练练练模模模型型型

3.1 合合合金金金模模模型型型数数数据据据

在OpenLAM项目中, ABACUS的平面波赝势方法

结合PBE交换关联泛函生产了大量合金体系的第一

性原理数据. 这个数据集涵盖了从轻金属如锂(Li)和

铝(Al)到重金属如金(Au)和铅(Pb), 还包括了过渡金属

和稀土金属, 共包含有53种常见金属如下: Ag, Al, Au,

Be, Ca, Cd, Ce, Co, Cr, Cu, Dy, Er, Fe, Ga, Gd, Ge, Hf,

Ho, In, Ir, K, La, Li, Lu, Mg, Mn, Mo, Na, Nb, Nd, Ni, Os,

Pb, Pd, Pr, Pt, Re, Rh, Ru, Sc, Si, Sm, Sn, Sr, Ta, Tb, Ti,

Tm, V, W, Y, Zn, Zr.

图图图 4 使用ABACUS在CPU和DCU平台上的计算结果对比. 横轴表示不同的算例编号, 纵轴表示两个平台计算结果的偏差. (a) 平均每原子的能

量偏差∆E (meV/atom); (b) 力所有分量的最大偏差∆F (eV/Å); (c) 应力所有分量的最大偏差∆S (kbar)
Figure 4 Comparison of computational results using ABACUS on CPU and DCU platforms. The horizontal axis represents the example index, and
the vertical axis shows the deviation of results on two platforms. (a) The deviation of energy per atom (unit in meV/atom); (b) the maximum absolute
deviation of force components (unit in eV/Å); (c) the maximum absolute deviation of stress components (unit in kbar)

4036



评 述

图图图 5 使用ABACUS在CPU与DCU平台上, 对不同大小的95个体系的平均自洽场迭代计算耗时对比. CPU上的计算使用Davidson(DAV)和共

轭梯度法(CG)对角化方法. DCU的计算使用CG对角化方法. 图(a)展示了分别使用CPU平台上CG/DAV方法和DCU平台上CG方法计算的平均

每SCF电子步的耗时; 图(b)展示了CPU上CG和DAV方法与DCU上CG方法的耗时比值. 横轴表示测试体系的价层电子数量

Figure 5 Comparison of average self-consistent field (SCF) iteration computation time per step on CPU and DCU platforms for 95 different systems
by ABACUS. The calculations on the CPU platform were performed employing the Davidson (DAV) and CG diagonalization methods. The DCU calcu-
lations use the CG diagonalization method. Figure (a) shows the cost time of the CG/DAV method on the CPU platform and the CG method on the DCU
platform for systems of different sizes. Figure (b) shows the time ratio of CG and DAV methods on the CPU to CG methods on the DCU. The horizontal
axis represents the number of valence electrons in the test system

对这些元素所采用的赝势需能合理预测材料

的物理性质. 例如, 弹性模量是描述材料抵抗形

变能力的物理量, 它对于理解材料在受力时的行

为至关重要, 是合金材料最重要的性质之一. 我们

利用APEX工具[86]结合ABACUS, 对53种金属单质的

弹性模量进行了计算(构型和参考结果: https://gi-

thub.com/deepmodeling-activity/abacus-test.github.io/tree/

master/datasets/alloy-elastic). 鉴于不同赝势对元素电

子结构描述的差异性, 我们基于ABACUS赝势轨道

库(ABACUS-pseudopotential-numerical atomic orbital-

square, APNS)为每种元素筛选了多种赝势. 在APNS中,

我们对每种元素的多种赝势进行了状态方程(equation

of state, EOS)的计算, 并与Wien2K[83]全电子方法计算

的EOS进行了比较, 通过计算两者之间的∆值(式(10)),

筛选出了∆值最小的5种赝势, 用于后续的弹性模量

计算测试. 补充材料的表S1中同时列出了对应赝势

的∆值. 对于平面波截断能的设置, 依据APNS中的收敛

性测试结果, 为每种元素确定了满足能量收敛性的最

低平面波截断能阈值. 在大模型的训练中, 所有系统

的计算模拟需要使用相同的计算参数, 以保证计算结

果的统一. 在测试时, 对于收敛的能量截断值大于100

Ry的赝势, 我们额外进行了能量截断值为100 Ry的补

充计算, 以验证这些元素在低于能量截断值收敛的参

数设置下的性质计算结果. 例如, 对于铜(Cu)的SG15赝

势, 在能量截断值为200 Ry的基础上, 额外计算了能量

截断值为100 Ry时的弹性模量.

在计算中, 设定倒空间k点的最小采样间隔为0.08

bohr−1, 以保证在大多数体系中能获得足够密的

布里渊区k点采样区. 作为对比, 同时使用APEX结

合VASP软件[32](v5.4.4版本), 使用PAW方法和PBE泛

函也计算了这些体系的弹性模量. 图6和图7展

示了ABACUS和VASP预测的53种金属单质的体模

量(BV)和剪切模量(GV). 图中展示的是每种元素所

有赝势计算与VASP最接近的结果, 其余赝势计算的体

模量和剪切模量以及其他弹性常数矩阵分量的结果列

在表S1中. 结果表明, ABACUS的预测值与VASP的预

测值显示出较好的一致性. 同时我们注意到, 使用不同

价电子数的赝势进行弹性模量的预测时, 有可能会得

到差别较大的结果. 例如, 对于Ce的面心立方晶体结构,

ABACUS使用价电子数为11(4f的电子作为内层电子

处理)的PD04模守恒赝势, 计算的BV和GV分别为32和

17 GPa, 而使用价电子数为12 (把4f的电子作为价层电
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图图图 6 ABACUS和VASP软件计算得到的53种常见金属单质的体弹性模量(BV, 单位GPa). (a)∼(e) 测试的第二至六周期元素的计算结果. (f) 所测

试镧系元素的数据

Figure 6 The bulk modulus (BV, in GPa) of 53 common metallic elements predicted by using ABACUS and VASP software. (a)–(e) The predicted
results for elements in the second, third, fourth, fifth, and sixth periods, respectively; (f) the data for the tested lanthanide elements

图图图 7 ABACUS和VASP软件计算得到的53种常见金属单质的剪切弹性模量(GV, 单位GPa). (a)∼(e) 测试的第二至六周期元素的计算结果. (f) 镧
系元素的测试数据

Figure 7 The shear modulus (GV, in GPa) of 53 common metallic elements predicted by using ABACUS and VASP software. (a)–(e) The predicted
results for elements in the second, third, fourth, fifth, and sixth periods, respectively; (f) the data for the tested lanthanide elements
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子)的PD04赝势, 计算得到的BV和GV分别是37和39

GPa. 相应地, 在VASP的计算中, 使用的是价电子数

为12的Ce赝势, 其计算的BV和GV分别是45和44 GPa.

3.2 其其其他他他模模模型型型数数数据据据

钙钛矿氧化物因其结构和化学的灵活性, 成为探

索不同自由度之间相互作用产生新现象的重要材料.

传统的分子动力学模拟依赖经典的力场, 这些力场通

常被描述为参数化的解析函数, 它们对阐明包括钙钛

矿氧化物在内的晶体固体的原子动力学和结构特性

做出了重要贡献. 但是这些力场通常是针对特定材料

或材料群定制的, 不能用于广泛固体材料的计算, 这

阻碍了分子动力学在计算机辅助材料发现中的便捷部

署. 来自西湖大学的Wu等人[87]基于DPA-1模型开发了

钙钛矿氧化物的通用原子间势能(UniPero). 该通用势

函数覆盖了26种钙钛矿氧化物、200个组分以及14种

金属元素. 所有密度泛函理论数据均来自ABACUS的

数值原子轨道基组计算. 作者们首先使用DP-GEN获

得三元系统(如PbTiO3、 SrTiO3)的DPA-1模型. 随后,

使用收敛的数据集作为起点, 通过DP-GEN改进

四元体系(例如PbxSr1 − xTiO3与PbZrxTi1−xO3)的DPA-

1模型. 通过不断迭代, DPA-1模型(UniPero)可以描

述涉及14种金属元素及其任意组成的固溶体钙

钛矿氧化物. 在模型的迭代训练过程中, 他们使

用ABACUS用少于200000个CPU小时的成本, 获得

了约20000个构型结果. 最后, 为了验证模型的准

确性, 他们使用此模型结合分子动力学模拟, 准

确地预测了几种不同铁电氧化物的相变序列.

例如, 包含6种元素的三元固溶体Pb(In1/2Nb1/2)O3-

Pb(Mg1/3Nb2/3)O3–PbTiO3 (PIN-PMN-PT)体系. 该模

型的成功建立体现了ABACUS的数值原子轨道基组

方法的可靠性, 并且ABACUS较高的计算效率也大幅

降低了训练数据的成本.

周期表中II族B到VIA族元素组成的化合物半导

体因卓越的光电子特性, 在现代社会的光伏、光电

子、热电等领域发挥着重要作用. Liu等人[88]也基

于ABACUS产生的密度泛函理论数据生成了一个基

于DPA-1、面向19种半导体的预训练模型DPA-Semi.

该训练数据集包含了23万多个原子构型下的数据集,

全部采用ABACUS的数值原子轨道(NAO)基组进行密

度泛函理论计算. 这19种半导体材料包含了从IIB族

至VIA族的Si, Ge, SiC, BAs, BN, AlN, AlP, AlAs, InP,

InAs, InSb, GaN, GaP, GaAs, CdTe, InTe, CdSe, ZnS,

CdS. 通过与密度泛函理论计算的结果进行比较, 作者

们发现DPA-Semi模型在预测这些半导体材料的晶格常

数和弹性模量方面具有较高的量子力学精度. 例如, 对

于SiC, DPA-Semi模型能够准确区分不同异构体(如3C、

2H、4H和6H)之间的能量差异, 并且与密度泛函理论

计算的能量顺序关系一致, 即E2H > E3C > E6H > E4H.

此外, 作者们采用DPA-Semi模型计算了半导体材料的

声子谱, 以及进一步结合分子动力学方法模拟了半导

体的熔点和非晶态结构, 通过对比前人数据和实验数

据, 获得了合理的结果. 以上测试表明DPA-Semi模型不

仅能以第一性原理的精度预测半导体材料的各种性质,

而且还能显著降低下游任务的计算成本, 为研究IIB族

至VIA族半导体系统的科学问题提供了一个新的工具.

4 总总总结结结和和和展展展望望望

AI for Science领域的兴起为解决传统微观尺度算

法和软件所遇到的精度和效率难以兼得的困境提供了

新的可能. 在分子动力学领域, 基于机器学习的分子动

力学方法如今已获得许多应用, 但是训练势函数的成

本仍然过大, 无法满足日益增长的材料模拟需求. 目前,

国际上多个团队正在设计面向元素周期表的统一机器

学习势函数模型, 希望能够通过该模型描述由元素周

期表上的大部分元素所组成的材料体系. 这是一个相

当宏伟的计划, 但要得到一个好的模型所需的海量第

一性原理训练数据仍需从第一性原理材料模拟软件获

得, 密度泛函理论方法是目前产生训练数据所使用的

主要理论方法.

本文介绍了国产开源第一性原理材料计算

软件ABACUS(原子算筹)助力原子势函数大模型计

划OpenLAM的进展情况. 2021年, ABACUS开发团队

与科学计算软件的开源社区DeepModeling展开深度

合作, 致力于建设AI4S时代的新一代电子结构计算

平台. ABACUS的主要功能是支持基于平面波或数

值原子轨道的密度泛函理论计算. 过去几年, ABA-

CUS软件秉承开源代码的精神进行快速迭代, 软件在

易用性和稳定性上有了质的提升, 并且软件的发布
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速度是保持每三个月发布一个大版本, 每两周发布

一个小版本. 在此基础上, ABACUS不仅实现了一系

列全新的电子结构算法, 还对求解Kohn-Sham方程等

核心功能进行了高效的GPU/DCU异构加速, 并与国

产曙光DCU硬件平台进行了算法的适配移植. ABA-

CUS与国产硬件的结合极大提升了产生第一性原理

数据的性价比, 使得ABACUS相比于国际其他主流密

度泛函理论软件具备了性价比上的优势, 从而成为了

为OpenLAM项目提供第一性原理训练数据的重要工

具. 目前, 由ABACUS数据生成的机器学习势函数模型

已应用于合金、半导体、高压氢化物等多个场景并取

得了良好的效果. 在OpenLAM需求的推动下, 赝势库和

相应的数值轨道基组库的建设也日趋完善, 方便用户

直接选取合适的赝势和数值原子轨道文件.

随着OpenLAM项目的不断深入, 其应用范围日

益扩大, 涵盖了更多的实际场景. 在此过程中, ABA-

CUS生成的大量数据被积极地应用于模型训练之中.

与此同时, 相关的模型、训练数据集以及工作流也陆

续在AI Square平台(https://www.aissquare.com/)上进行

了不同程度的公开分享, 以促进知识的交流与合作. 除

了助力大原子模型OpenLAM计划, ABACUS开源项目

会持续对代码框架进行必要的调整和重构, 以适应多

种高性能硬件架构和新的AI算法. 同时, ABACUS会持

续地开发新的电子结构算法, 以及提升代码的稳定性

和可靠性. ABACUS开源社区欢迎更多的开发者和用

户关注.
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Open-source density functional theory software ABACUS:
promoting the development of large atomic-scale machine
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Machine-learning-enriched interatomic potential frameworks are notable catalysts that transform the realm of compu-
tational materials science. By skillfully combining quantum mechanical accuracy with the computational efficiency of
classical empirical potentials, these methods significantly enhance the capabilities of molecular dynamics simulations and
related investigative fields. The integration of these frameworks provides researchers with the ability to analyze the com-
plex dynamics of material systems with an unprecedented combination of accuracy and speed. The increasing application
of machine learning potential function methods and the accumulating data lay a solid foundation for the construction of
a large atomic model (LAM) that comprehensively covers the elements of the periodic table, turning the vision into a
feasible reality. Within this paradigm, the open large atomic model (OpenLAM) project aims to build a high-precision,
high-efficiency pre-trained model suitable for complex material systems. The efficient and accurate interatomic potential
models can archive through further downstream fine-tuning and distillation. A key factor in this endeavor is the compre-
hensive collection of advanced training data, which relies on the accuracy provided by first-principles software. ABACUS,
a leading open-source tool in the density functional theory landscape, plays a pivotal role in advancing the OpenLAM
project. With support for plane waves and numerical atomic orbital basis sets, ABACUS enables researchers to select the
most suitable basis set for their specific research needs. Additionally, ABACUS provides an accessible pseudopotential and
numerical atomic orbital library, and enables users to conveniently select pseudopotentials and orbits. ABACUS also fos-
ters a collaborative framework for first-principles computation, creating a community-oriented research environment. And
at present, ABACUS has supported lots of algorithms that combine DFT and AI, such as DeepKS, DeepH, etc. ABACUS’s
hardware versatility, demonstrated by its successful adaptation across various platforms, significantly enhances its utility
by leveraging the computational power of diverse architectures. The successful adaptation on domestic deep computing
unit (DCU) hardware makes ABACUS be a cost-effective choice. This flexibility has been instrumental in enabling ABA-
CUS to contribute a substantial amount of density functional theory data to the OpenLAM project, covering a wide range
of material systems including alloys, semiconductors, and perovskites. The use of ABACUS for generating large amounts
of data in these fields has validated the stability and reliability of ABACUS, with the potential to unlock novel functionali-
ties and applications in modern technology. The evolution of ABACUS is closely aligned with the rapidly advancing field
of AI for Science. As artificial intelligence continues to integrate into scientific research, ABACUS is well-positioned to
incorporate emerging AI-driven methodologies and algorithms. Moving forward, ABACUS will remain a cornerstone of
the OpenLAM project and a catalyst for new discoveries, driving materials science into a new era of AI-enhanced research
and development.
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