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摘要：本报告综述了原子模型的发展历史，从约翰·道尔顿的原子理

论到量子力学的建立，以及现代微观模拟方法面临的挑战。报告重点
介绍了机器学习模型在原子尺度模拟中的应用，特别是深度势能模型
（DeePMD）在处理大规模原子体系的精度和效率，同时讨论了现有

机器学习模型的局限性。为了克服这些限制，报告介绍了几种旨在实
现具有通用性的机器学习模型的尝试，并指出创建一个多领域、多任
务的通用模型所面临的困难。报告提出了DPA-2大原子模型（Large
Atomic Model, LAM）的模型架构、训练方法、微调策略以及模型知识
蒸馏方法，并指出DPA-2采用的多任务训练方式，对增强其少数帧泛
化能力具有关键作用。报告展示了DPA-2在现实世界应用中的准确性。
最后，报告介绍了OpenLAM倡议，这是一个旨在推动大原子模型发展
的开源计划。
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