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原子核质量作为原子核的基本物理量之一, 对理解和研究原子核结构与核反应、核子-核子基本相互作

用等有重要作用, 但是精确预测远离   稳定线的原子核质量依旧是一个巨大挑战. 本文基于机器学习优化的

原子核质量表, 研究了自 2022年以来新测量的原子核质量、剩余质子-中子相互作用 (  )和重核   衰变能.

研究表明: 1)对于 23个新测量原子核 , 经机器学习优化后的质量表给出的均方根偏差在 0.51—0.58 MeV
之间, 远低于液滴模型 (LDM)、Weizsäcker-Skyrme-4 (WS4)、有限力程小液滴模型 (FRDM)、Duflo-Zucker

(DZ)质量表所给出的 3.275, 1.058, 0.752, 0.785 MeV; 2)机器学习优化后的质量表给出的 N = Z 时原子核的

 与最新的实验数据相符合; 3)通过机器学习优化的原子核质量表计算得到的重核   衰变能的均方根偏

差也大幅降低. 此外, 利用贝叶斯模型平均对四种机器学习优化后的质量模型进行加权平均, 可以得到更精

确的预测. 这些结果表明, 经过机器学习方法优化后的原子核质量表具有良好的外推能力, 可以为相关研究

提供有益的参考. 本文数据集可在 https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00246中访问获取.
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 1   引　言

机器学习作为一种高效的数据处理和分析技

术手段, 不仅正在改变人类的生产生活方式, 也影

响了包括物理学在内的许多科学研究领域, 使数据

驱动的科学研究成为继实验、理论、计算之后的第

四种科学研究范式. 得益于机器学习对大量、复

杂、高维度、深度关联数据的处理和分析能力, 它

与核物理、核数据的交叉融合已经产生了许多有价

值的研究成果 [1–9]. 如在核结构研究方面, 机器学习

方法被广泛应用于研究原子核质量 [10–16]、中子皮

厚度 [17,18] 和电荷半径 [19–23]、原子核能级 [24–26]; 在核

衰变与反应研究领域, 机器学习方法被广泛地应用

于研究原子核的半衰期 [27–31]、核物质相变 [32–34]、重

离子熔合截面 [35,36]、裂变产额与放射性核素迁

移 [37–39]、炮弹碎裂反应截面 [40] 以及散裂反应截

面 [41] 等.

质量是原子核最基本的性质, 在研究原子核结

构与核反应、核子-核子相互作用、核衰变与裂变过

程以及超重核的合成与探测等方面具有重要意义.

由于原子核是由大量强相互作用核子构成的复杂
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β

量子多体系统, 且核子间存在显著的关联效应, 因

此精确预测原子核质量尤其是远离  稳定线的原

子核仍面临重大挑战. 原子核质量模型一般可以分

为两类: 全局型和局域型. 局域型质量公式考虑了

相邻核素质量之间的特殊关系, 以简洁的代数形式

抵消核子间的相互作用, 从而实现对某些原子核的

质量进行预测 [42]. 全局型质量模型又可进一步细

分成宏观模型、宏观-微观模型和微观模型. 宏观-

微观模型一般是由著名的 Bethe-Weizsäcker(BW)

核质量公式, 通过引入各种微观修正发展而来, 例

如有限力程小液滴模型 (FRDM)[43]、Duflo-Zuker

(DZ)模型 [44] 和 Weizsäcker-Skyrme(WS)模型 [45]

等.  常见的微观模型包括基于密度泛函理论的

相对论平均场模型 (relativistic mean-field model,

RMF)  [46,47]、 Skyrme-Hartree-Fock-Bogoliubov模

型 [48]、Gogny-Hartree-Fock-Bogoliubov模型 [49]、形

变相对论连续谱 (deformed relativistic  Hartree-

Bogoliubov theory in continuum, DRHBc)理论模

型 [50] 等. 基于第一性原理的微观计算目前只能对

质量数较小的原子核进行可靠探究, 而其他基于各

类有效理论的计算往往依赖于模型参数的选取, 因

此十分有必要发展高精度的原子核质量计算方法.

16O—270Ds

目前已有近 3000种核素的质量被测量, 这些

数据为构建基于机器学习的原子核质量表奠定了

基础 [51–54].  文献 [55]中利用 AME2016[56] 给出的

 之间 2408个原子核质量作为训练集

(占比 80%)和测试集 (占比 20%), 考虑了质子数、

中子数、离最近幻数的距离等 10个特征量, 使用

轻量梯度提升机方法 (light  gradient  boosting

machine, LightGBM)对质子数和中子数均大于

8的原子核的质量表进行了优化, 结果表明液滴模

型 (liquid-drop model, LDM)、Duflo-Zuker(DZ)模

型、Weizsäcker-Skyrme-4模型 (WS4)和有限力程

小液滴模型 (finite range droplet model, FRDM)

四种模型在测试集上的预测值与实验值的均方根

偏差 (root mean square deviation,  RMSD)分别

为 0.234, 0.213, 0.170和 0.222 MeV, 相比于修正

前质量模型的 RMSD值分别降低了约 90%, 65%,

40%和 60%[55].

α

从 2022年到 2025年有 20多个新的原子核质

量被测量, 这可以进一步检验机器学习优化后的原

子核质量表的可靠性. 超重核是当前核物理领域研

究的热点课题之一,   衰变是鉴别超重核的一个重

α

Qα

Qα

δVpn

α

要手段. 近年来, 随着一系列重核与超重核   衰

变能 (  )实验数据的积累, 基于机器学习方法,

如径向基函数 (radial basis function, RBF)[30] 和

极限梯度提升算法 (extreme  gradient  boosting,

XGBoost)[57] 预测的   值, 为系统评估各类原子

核质量表的可靠性提供了新的检验手段. 除此之

外, 剩余质子-中子相互作用 (  )描述了原子核

与相邻原子核结合能之间的关系 [58], 这与原子核

的质量密不可分, 同时也是检验机器学习优化的原

子核质量表的一个重要手段. 为了验证机器学习方

法的可靠性以及外推的可行性, 本文研究机器学习

算法在预测最新测量的原子核的质量、剩余质子-

中子相互作用以及  衰变能方面的可靠性.

 2   方　法

 2.1    机器学习算法

LightGBM(轻量梯度提升机 ,  light gradient

boosting machine)是一种基于直方图思想的决策

树算法,  它对传统的梯度提升决策树 (gradient

boosting decision tree, GBDT)算法进行了多项改

进并优化. 与 GBDT使用低效的按层生长 (level-

wise)的决策树生长策略不同, LightGBM使用了

带有深度的按叶子生长 (leaf-wise)算法, 在分裂次

数相同的情况下, leaf-wise可以降低误差, 得到更

好的精度. LightGBM使用基于直方图的决策树算

法, 将特征的连续值离散化为固定区间, 这种方式

不仅提高了计算效率, 而且减少了内存的使用. 为

了防止过拟合, LightGBM提供了 L1和 L2正则

化, 允许用户通过调整正则化项来平衡模型的复杂

度和拟合效果. 与此同时 LightGBM支持多线程

并行计算, 并且能够进行分布式训练, 高效的特征

分裂使其不需要对所有特征的所有可能的分裂点

进行穷举, 而是选择最优的分裂点, 特别适用于大

规模数据集. 这些优点使得 LightGBM具有更高

的精确度、更快的计算速度和处理大规模数据的能

力. 在“梯度提升”过程中, 模型每次迭代时预测的

目标是前一次迭代结果与最终目标之间的残差. 该

算法适用于各种类型的特征量, 并具备运行速度

快、可解释性强等优点.

δ(Z,A)

δ(Z,A) = Bth(Z,A)−

通过使用 LightGBM来训练实验结合能与理

论模型给出的结合能的残差  , 从而对结合能

进行预测. 残差的公式表示为 
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Bexp(Z,A) Bth Bexp

BLightGBM(Z,A) = Bth(Z,A)− δ(Z,A)

 ,   表示模型理论值,   表示实验值.

使用的四种模型分别是 LDM,  DZ,  WS4,  以及

FRDM, 机器学习预测的未知原子核的结合能可以

通过  获得. 此

外, 本文还使用贝叶斯模型平均 (Bayesian model

averaging, BMA)对四种机器学习优化后的质量

模型进行加权, 给出 BMA预测值. BMA是一种

通过贝叶斯推理结合多个模型来进行预测的技术.

它通过对所有候选模型进行加权平均, 以得到最终

的预测结果, 从而减少单个模型可能带来的误差.

具体步骤是通过贝叶斯定理计算每个模型的后验

概率来确定每个模型的权重, 并将这些模型的预测

结果按照这些权重加权平均, 从而得到一个更为准

确的预测. 该算法适用于多模型集成学习和回归分

析, 具有减小过拟合、提高稳定性和适应性强的优

点. 关于 BMA的详细介绍可见文献 [59,60].

 2.2    数据及输入特征

16O 270Ds

α

N/Z BLDM

Npair = 0, 1, 2

Zm = 1, 2, · · · 8 ⩽ Z < 20, 20 ⩽
Z < 28, · · · Nm = 1, 2, · · · 8 ⩽
N < 20, 20 ⩽ N < 28, · · ·

|Z −m| m ∈ {8, 20, 28, 50, 82, 126}
|N −m| m ∈ {8,

20, 28, 50, 82, 126}

本文采用 AME2016中   和   之间的

2408个原子核的结合能用作训练集和 AME2020

新增 66个结合能作为测试数据集, 所使用的   衰

变能来自文献 [11,61]. 本文选用的 10个输入特征

量分别是质量数 A、质子数 Z、中子数 N、中子质

子之比  、LDM给出的理论值   、对效应

的依赖性  (奇奇核, 奇偶核, 偶偶核)、

最后一个质子壳层  ( 

 )、最后一个中子壳层  ( 

 )、质子数与最近的幻数之

间的距离  (  )、中

子数与最近的幻数之间的距离  ( 

 ). 为确保模型评估的稳定性与有

效性, 对模型的关键超参数进行了系统配置, 详见

表 1, 模型中的其他超参数对模型性能影响较小,

因此均采用默认设置. 随机选择 AME2016中 80%

的原子核数据作为训练集, 并对四种质量模型进行

优化后, 给出未知核素的质量, 相关数据可见文

献 [55]的附件. BMA则通过贝叶斯定理计算每个

模型的后验概率, 并将这些模型的预测结果按照这

些权重加权平均, 从而得到一个更为准确的预测.

文献 [62]中使用了 BMA对有限力程小液滴模型

2012  (FRDM12)和 Hartree-Fock-Bogoliubov-31

(HFB-31)质量模型进行加权, 得到了精度更高的

质量表.

 

表 1    LightGBM超参数配置

Table 1.    LightGBM hyperparameter configuration.

参数 描述 数值

num_leaves 每颗树最大叶子数 10

min_data_in_leaf
每个叶子中数据点的

最小数量
20

max_depth
每棵树最大深度
(–1表示无限制)

–1

learning_rate 学习率 0.1

lambda_l1 l1正则化项 0.1

num_boost_round 提升迭代次数(树的数量) 20000

verbose_eval 训练过程中日志记录频率 50

early_stopping_rounds 无改进的回合提前停止 100
 

本文采用均方根偏差来评价质量表与实验数

据的符合程度, 计算方法由下式给出: 

√
σ2 =

√√√√ 1

ñ

ñ∑
p=1

(QExpt.p −QTheo.p)
2
, (1)

QExpt.p QTheo.p其中  为实验值,   为理论值.

 3   结果与讨论

 3.1    对新测量原子核质量的预测能力

95Ag 152La
155Ce 154Pr 31Ar 152Ce
37Sc 30F

95Ag 152La
37Sc

95Ag

N ≈ Z

自 2022年以来, 实验上新测量了 23个原子核

的质量. 利用机器学习优化后的质量表计算得到的

结合能与实验值的偏差展示在图 1中. 图 1表明,

23个原子核在不同模型下经过机器学习修正后有

不同程度的改进, 例如 LDM中   与   , DZ

中  与  , WS4中  与  以及 FRDM

中  与   , 相比机器学习优化前, 优化后的原

子核结合能大幅度靠近实验值, 特别是  ,  

和  , 机器学习修正后相比于修正前与实验值之

差分别降低了 97.5%, 98.4%和 99.0%. 其中  

位于接近 N = Z = 50的双幻数邻域, 该区域附近

的核素靠近质子滴线并呈现  的特征, 其能

级结构对核力的微妙平衡高度敏感, 因此更容易显

现纯粹的量子壳结构效应. 对接近 Z = N = 50双

幻数区域的核进行研究, 不仅有助于检验壳层闭合

在极端同位旋不对称条件下的鲁棒性, 并理解其带

来的结合能强化效应, 也能够深化对核壳结构起源

的理解. 尤其重要的是, 这一类核的数据对于验证

与发展核模型中的“壳效应”至关重要, 为进一步构

建精确的原子核质量模型提供了关键的理论与实

验依据 [63]. 以液滴模型为例, 传统的液滴模型仅包
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vp vn

含体积能、表面能、库仑能和配对能, 并不包含壳

效应. 在本文的机器学习研究过程中加入了一些与

壳效应有关的物理量, 如质子数与最近的幻数之差

 、中子数与最近的幻数之差  , 对预测原子核结

合能具有良好作用. 还可以看到, 利用 LightGBM

优化后 LDM, DZ, WS4, FRDM的质量表给出的

RMSD分别为 0.570, 0.558, 0.581, 0.512 MeV, 低

于优化之前给出的 3.275, 1.058, 0.752, 0.785 MeV.

表明机器学习优化后的质量表在预测未知核区核

素质量时仍然有较高的可靠性. 此外, 还可以看到,

这些 RMSD值都大于我们在文献 [55]中的研究结

果, 这是由于本文研究的原子核比先前研究的原子

核更远离训练集. 为进一步评估性能, 本研究采用

BMA方法集成四种机器优化模型, RMSD降低至

0.468 MeV. 该值优于集成学习与模型平均 (ensem-

ble  learning  and  model  averaging,  ELMA)[64]、

序列最小二乘法 (sequential least squares progra-

mming, SLSQP)[65] 和贝叶斯神经网络 (Bayesian

neuron network, BNN)[52] 等现有方法的结果, 验

证了本文机器学习算法具有很强的泛化能力, 相关

数据见表 2.

δVpn 3.2    剩余质子-中子相互作用 

δVpn

剩余质子-中子相互作用在原子核中起着至关

重要的作用, 显著影响着原子核的结合能、能级结

构、核形状以及核反应过程等. 具体而言, 这种相

互作用决定了原子核的稳定性、激发态与基态的分

布, 以及核反应中的截面和产物分布. 研究  对

于改进核结构模型 (如核壳模型和集体模型)、理解

恒星中的核合成过程等具有重要的科学意义 [76].

剩余质子-中子相互作用  为相邻四个原子核结合能

之间的双重差分, 可以写为 [58]
 

δV ee
pn (Z,N) =

1

4
[B(Z,N)−B(Z,N − 2)

−B(Z − 2, N) +B(Z − 2, N − 2)]. (2)
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图 1    23个新测量核素的结合能理论值与实验值之差. 红色误差棒表示实验值误差, 空心正方形代表 4种质量模型的结果与实

验值之差, 实心正方形代表 LightGBM优化后的 4种质量模型结果与实验值之差 ;    和   分别表示原始质量模型以及

LightGBM优化后的理论值与实验值之间的 RMSD

σpre σpost

Fig. 1. Difference between the theoretical and the experimental binding energies (red horizontal line) obtained using the LDM, DZ,

WS4, and FRDM (open squares) and LightGBM-refined mass models (solid squares). The results show the differences between the

theoretical values and the experimental values of the binding energies of 23 newly measured nuclides.     and     denote the

RMSD of the original and LightGBM-refined mass models on the newly measured nuclei, respectively. The error of the predictions

obtained using the LightGBM-refined mass model is the standard deviation of the predicted binding energy. It is obtained by run-

ning LightGBM 500 times with randomly splitting AME2016 data into training and test sets with a ratio of 4:1.
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(δV ee
pn )

(δV oo
pn )

上式要求原子核质子数与中子数相等且均为偶数

 . 对于奇奇核要求原子核质子数与中子数相

等且均为奇数  , 它的定义为
 

δV oo
pn (Z,N) = [B(Z,N)−B(Z,N − 1)

−B(Z − 1, N) +B(Z − 1, N − 1)]. (3)

62Ge 64As 66Se

Z = N δVpn
Z ⩾ 28

δVpn

Z = N δVpn
δVpn

最近兰州重离子加速器采用同位素质谱法测

量了  ,   ,   等原子核质量, 用这些新测

量的数据可以计算  的原子核   ,  对于

 的偶偶核 (奇奇核)其大小随质量数 A 的增

加而减少 (增加)[58], 相关结果显示在图 2. 可以看

到, 四种质量模型给出的奇奇核的  都远低于实

验值, 而偶偶核的结果与实验值十分接近. 对于这

种  的原子核   异常分叉的情况, 有研究

指出三体力对  有重要影响 [58]. 文献 [77]通过

70Br 65As

70Br 66As δVpn
70Br 66As

δVpn

δVpn
δVpn

建立统一考虑中子-中子和质子-质子以及中子-质

子对关联、严格处理堵塞效应、保持粒子数守恒的

相对论多体理论方法, 微观自洽处理了中子-质子

对关联, 成功地再现了这种异常行为, 指出这种现

象是由在奇奇核中增强的质子-中子对关联而导致

的. 从图 2可以看到, 经过机器学习优化后的质量

模型给出的结果能够与实验值更靠近. 这里需要指

出的是, 训练集中使用的   和   原子核的结

合能分别是 589.03752和 545.755 MeV, 利用这两

个值计算出  和  原子核的  的值分别为

2.923和 2.925 MeV. 而图中  和  原子核的

 是基于文献 [58]给出的结合能 (589.630和

546.397 MeV)计算得到的, 基于这两个值得到的

 值为 3.515和 3.066 MeV. 因此利用机器学习

优化后的质量表给出的这两个原子核的  小于

 

表 2    对测试集中的预测结合能与 RMSD值进行了对比分析. 通过系统性地比较三种成熟方法—ELMA, BNN与

SLSQP—以及基于 BMA获得的结果, 从而验证了不同方法在预测性能上的差异 (单位: MeV)
Table 2.    A comparison is conducted of the predicted nuclear binding energies and RMSD on the test set. The results from

three  established  approaches—ELMA,  BNN and SLSQP —  are  systematically  compared  with  those  obtained  using  BMA,
thus verifying the performance differences among the various methods (Unit: MeV).

Z A EXP. BMA (this work) ELMA[64] BNN[52] SLSQP[65] 参考文献

9 30 186.399 186.361 — 186.672 185.995 [66]

14 23 151.148 150.381 151.085 150.302 150.494 [67]

15 26 187.118 187.043 — 187.196 184.879 [67]

16 27 187.987 187.987 188.253 187.902 187.165 [67]

18 31 224.835 224.977 224.973 225.230 224.764 [67]

19 34 261.043 261.043 — 260.911 260.219 [68]

20 35 262.068 262.068 262.098 262.223 263.655 [69]

21 37 278.705 278.694 278.389 279.114 280.240 [68]

21 38 294.932 294.932 — 294.832 296.323 [68]

24 65 534.055 533.934 533.901 534.267 534.566 [70]

39 104 864.099 863.056 862.352 862.650 863.113 [71]

40 80 669.528 668.803 669.026 668.824 668.710 [72]

40 106 882.356 882.912 882.482 883.037 883.728 [71]

42 112 927.662 928.739 928.188 928.767 929.627 [71]

43 115 949.638 950.770 950.182 950.490 951.570 [71]

47 95 789.734 789.878 790.124 789.819 786.780 [63]

49 99 822.140 822.208 822.779 821.989 816.991 [73]

57 152 1231.413 1231.383 1231.143 1231.716 1231.526 [74]

58 152 1240.329 1240.347 1240.087 1240.405 1240.048 [75]

58 153 1244.347 1244.235 1244.060 1244.471 1243.896 [75]

58 155 1253.265 1253.338 1252.975 1253.511 1252.757 [74]

59 154 1254.807 1254.896 1254.582 1254.884 1253.958 [75]

64 168 1354.051 1354.051 1354.027 1354.026 1353.073 [74]

RMSD 0.468 0.514 0.529 1.650
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64Ge 68Se 72Kr 74Rb

δVpn 62Ge 66Se 70Kr 73Rb

δVpn

82Nb

实验值. 在计算   ,    ,    ,    这几个原

子核的  时, 需要用到   ,    ,    ,   

这几个核的质量, 而这几个核的数据并没有包含在

训练集当中. 这展示出机器学习方法对原子核质量

模型有很强的优化能力. 利用 BMA方法给出的结

果显示在图 3, 可以看到, BMA的结果与实验值更

加靠近. 当质量数大于 76时, 目前还没有   相

关的实验数据, 根据 AME2020中的评估值计算出

的结果显示, 在  处有一个峰值. 机器学习优化

后的 LDM, WS4和 DZ模型也在这里出现了明显

的峰值,  机器学习优化后的 FRDM模型以及

BMA的结果出现较弱的峰值. 这些地方目前还缺

少相关的实验数据来约束模型参数, 未来相关实验

上对这些核的测量, 可以进一步提供检验原子核质

量表的机会.

 3.3    原子核 a衰变能

α

α

精确预言超重原子核的  衰变能对实验室合

成和探测超重核意义重大. 利用原子核结合能与 

α

α

衰变能之间的关系可以计算原子核的  衰变能. 本

文用优化后的质量表对 89—120号元素的   衰变
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A ⩾ 56 Z = N δVpn图 2    质量数   满足   原子核的   与不同质量模型的预测值比较. 黑色实心圆点表示实验值, 数据取自文献 [51,58],

红色空心圆圈代表从 AME2020评估数据得到的结果, 实线代表四种质量模型给出的结果, 虚线表示机器学习优化后四种模型给

出的结果

δVpnFig. 2. Experimental     for Z = N nuclei beyond A = 56 and comparison to different mass model predictions. Solid black dots

represent experimental value, the data taken from literature [51,58]. The red hollow circles represent the results obtained from the

AME2020 evaluation data. The solid lines represent the results given by the four mass models, while the dashed lines indicate the

results provided by the four models after machine learning optimization.
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BMA Exp. AME2020

A ⩾ 56 Z = N δVpn图 3    质量数   满足   原子核的   与 BMA

预测值的比较. 黑色实心圆点表示实验值 , 红色空心圆圈

代表从 AME2020评估数据得到的结果 , 蓝色虚线代表通

过 BMA预测的结果, 该图所用实验数据与图 2一致

δVpn A ⩾ 56 Z = NFig. 3. The      of  nuclei  with      and      is

compared  with  the  results  of  BMA.  The  black  solid  dots

represent  the  experimental  values,  the  red  hollow  circles

represent  the  results  obtained  from  the  AME2020 evalu-

ation data, and the blue dashed lines represent the predic-

tion  through  BMA.  The  experimental  data  used  in  this

figure is consistent with that in Fig. 2.
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α

89 ⩽ Z ⩽ 102

α

103 ⩽ Z ⩽ 118

α

α

能进行了计算, 相关的数据见电子表格 [78]. 各个质

量模型得到的  衰变能与实验值的 RMSD列在

表 3中. 可以看到, 机器学习优化后的质量表给出

的 RMSD远小于优化前质量模型给出的结果, 尤

其对于  的核素, 机器学习优化后的质

量表给出的  衰变能的 RMSD可以小于 100 keV,

这对在实验上研究这一区域核素有重要价值. 对于

倒数第二列  的核素, 计算这 95个核

素的  衰变能所涉及的核素只有大约 14.6%的核

素包含在训练集内, 而机器学习修正之后的质量模

型相比于修正前其 RMSD值分别降低了约 7.5%,

8.7%, 8.9%和 15.1%, 这也说明了机器学习模型优

化原子核质量模型的可靠性. 为进一步验证, 表格

最后一列列出了 81个未包含在训练集核素的  衰

变能与实验值的 RMSD, 可以看到机器学习修正

之后的质量模型相比于修正前均有不同程度的改

善. 此外, 从表格的最后一行可以看出, 使用 BMA

方法的结果都小于其他质量模型给出的结果, 表

明 BMA方法在预测原子核质量方面具有优势.

α

α

α

α

294Og α

图 4展示了从 Am到 Og同位素的   衰变能

随中子数 N 的变化情况. 8个子图分别展示了 4种

质量模型下原子核  衰变能经过机器学习优化后

与优化前以及实验测量的结果, 上面 4幅子图表示

偶质子原子核  衰变能, 下面 4幅子图表示奇质子

原子核  衰变能. 每种模型选取元素相同, 这里仅

标注在WS4模型上. 可以看到, 机器学习优化后

的质量表给出的结果与实验值更加靠近.  例如

 原子核的   衰变能的实验值为 11.874 MeV,

基于机器学习优化后的 WS4给出的结果为

12.017 MeV, 基于BMA给出的结果为 12.092 MeV,

都比WS4质量表给出的 12.198 MeV更加靠近实

验值.

Qα

Qα

Qα

Qα

Qα

α

目前, 国内外多个实验室都在聚焦合成 Z =

119和 Z = 120号元素, 十分有必要对相应核素的

 值进行精准预测. 图 5展示了各个质量模型给

出的 Z = 119, 120核素的   随中子数的变化情

况. 文献 [61]中, 通过把现有实验数据原子核的 

值引入到拟合扩展的 Skyrme能量密度泛函的参

数中, 可以高精度地计算原子核的  值, 相关的结

果也显示在图 5. 可以看到不同的模型给出的结果

有很大差异, 例如在中子数为 170左右, 各个质量

模型给出的  值相差可以达到 1 MeV. 这会导致

利用预测的原子核  衰变半衰期有 1—2个数量级

的差异 [79,80]. 因为超重核区的实验数据十分有限,

所以机器学习优化后质量表给出的结果与优化前

的结果十分靠近.

54Cr 243Am

Qα

Qα

中国科学院近代物理研究所的实验团队正

在计划以  为弹核、  为靶核进行 119号元

素合成实验 [81]. 基于目前的理论预测 [82], 中子数

为 178质量数为 297的原子核合成概率较大, 该原

子核的  理论值在不同的质量模型下分别为

12.454 MeV(LDM), 12.020 MeV(DZ), 12.424 MeV

(WS4),  12.896 MeV(FRDM),  经过机器学习修

正后其  预测值分别为 12.377 MeV(LDM-lgb),

11.911 MeV(DZ-lgb), 12.353 MeV(WS4-lgb), 12.824

MeV (FRDM-lgb),  而基于 BMA模型的结果为

12.503 MeV. 可以看到上述结果与文献 [61]中所

预测的 11.286 MeV存在一定差异. 在未来几年,

 

表 3    不同质量表给出的 a 衰变能与实验值的 RMSD(单位: MeV)
Table 3.    The RMSD of the a-decay energy given by different mass tables and the experimental value (Unit: MeV).

模型 Model

89 ⩽ Z ⩽ 118 89 ⩽ Z ⩽ 102 103 ⩽ Z ⩽ 118 103 ⩽ Z ⩽ 118

203Ac—294Og 203Ac—264No 251Lr—294Og 251Lr—294Og

371个核素 276个核素 95个核素 非训练集核素

LDM 0.856 0.946 0.510 0.540

DZ 0.510 0.331 0.836 0.838

WS4 0.253 0.238 0.291 0.307

FRDM 0.366 0.253 0.581 0.615

LDM_lgb 0.230 0.091 0.427 0.459

DZ_lgb 0.419 0.189 0.763 0.800

WS4_lgb 0.153 0.086 0.265 0.286

FRDM_lgb 0.263 0.098 0.493 0.530

BMA 0.135 0.079 0.230 0.245

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 2 (2026)    020107

020107-7

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


 

14

12



/
M

e
V

10

8

6

4

14

12



/
M

e
V

10

8

6

4
130 140 150 160 170

Neutron number 

180 190 130 140 150 160 170

Neutron number 

180 190 130 140 150 160 170

Neutron number 

180 190 130 140 150 160 170

Neutron number 

180 190

Cm

Cf

Rf
Sg

Hs

Cn
Ds

Fl

Lv

Og

Ts

Mc

Nh

Rg

Mt
Bh

Md

Lr
Es

Am

Bk

Db

No

Fm

(a)

WS4

(b)

LDM

(c)

DZ

(d)

FRDM

(e)

WS4

(f)

LDM

(g)

DZ

(h)

FRDM

even 

odd 

EXP.
Theo.
ML-refined

图 4    四种质量模型给出的从 Am到 Og同位素的 a 衰变能随中子数 N 的变化情况. 彩色实心圆点代表实验值, 实线表示质量模

型的理论值, 虚线表示机器学习优化后的结果　(a)—(d) 偶 Z 核的 a 衰变能; (e)—(h) 奇 Z 核的 a 衰变能

Fig. 4. The variation of a-decay energy from Am to Og isotopes with neutron number N in the four mass model. The colored solid
dots  represent  experimental  values,  the  solid  lines  indicate  theoretical  values  of  the  mass  model,  and  the  dashed  lines  show  the

results after machine learning optimization: (a)–(d) a-decay energy of even Z nuclei; (e)–(h) a-decay energy of odd Z nuclei.
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虚线表示机器学习优化之后的质量模型给出的结果数据, BMA代表贝叶斯模型平均预测结果, DFT指文献 [61]中给出的结果

QαFig. 5. The variation of    along the Z = 119 and Z = 120 isotopic chains with the change in neutron number. The solid curves in

the  figure  represent  the  predicted  values  from the  four  mass  models,  while  the  dashed  curves  represent  the  results  given  by  the

LightGBM-refined mass model. BMA stands for the results of BMA, and DFT refers to the results presented in the Ref. [61].
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Qα

随着多个重离子核物理大科学装置的建成运行, 将

在超重核区域积累越来越多的数据, 这些数据可以

优化原子核质量模型, 从而为精确预言 119号元素

的  奠定基础.

 4   总　结

α

δVpn
δVpn 82Nb δVpn

Qα

α

103 ⩽ Z ⩽ 118

本文利用 2022年以来新测量的原子核质量数

据、剩余质子-中子相互作用、重原子核的  衰变能

对机器学习优化后的质量表进行了检验, 发现机器

学习优化后的质量表给出的平均偏差都小于优化

前的质量表, 表明机器学习模型在预测原子核质量

方面具有优越性. 对于 23个新测量质量的原子核,

利用 LightGBM优化后 LDM, DZ, WS4, FRDM

的质量表给出的 RMSD分别为 0.570, 0.558, 0.581,

0.512 MeV, 都低于优化之前给出的 3.275, 1.058,

0.752, 0.785 MeV. 基于贝叶斯模型平均方法给出

的 RMSD值为 0.480 MeV, 也小于机器学习优化

后的四种质量表给出的结果. 利用机器学习优化后

的质量表计算得到的  能够再现 Z = N 原子核

的  异常分叉现象, 还预测在   处   有一

个峰值, 未来相关实验上对这些核的测量, 可以进

一步提供检验各种原子核质量表的机会. 关于重核

 的预测, 尤其对于 89 ≤ Z ≤ 102的核素, 机器

学习优化后的质量表给出的  衰变能的 RMSD可

以小于 100 keV, 这对在实验上研究这一区域核素

有重要价值. 而对于  的核素, 机器学

习修正之后的质量模型相比于修正前其 RMSD值

分别降低了约 7.5%, 8.7%, 8.9%和 15.1%, 这也说

明了机器学习的可靠性, 从而可以广泛应用于分析

更庞大的核数据.

 数据可用性声明

支撑本研究成果的数据集可在科学数据银行 https://

doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00246中访问获取.
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SPECIAL TOPIC—Thematic data in nuclear physics: Experimental,
theoretical and applied research

Further exploration of the machine-learning-based
nuclear mass table*
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Abstract

β

δVpn

δVpn

The mass of the atomic nucleus, as one of the fundamental physical quantities of the atomic nucleus, plays

an important role in understanding and researching the structure of the atomic nucleus and nuclear reactions,

and the basic interactions between nucleons. However, accurately predicting the mass of nuclei far from the   

stability line remains a huge challenge. Based on the machine-learning-refined mass model, we investigate the

newly  measured  atomic  nucleus  masses  since  2022,  along  with  the  residual  proton-neutron  interaction  (  )

and the a-decay energy of heavy nucleus. It is found that: 1) For the 23 newly measured atomic nuclei, the root
mean square deviations obtained by the machine-learning-refined mass models are between 0.51 and 0.58 MeV,

which are significantly lower than 3.275, 1.058, 0.752, and 0.785 MeV given by the liquid droplet model (LDM),

Weizsäcker-Skyrme-4 (WS4), finite-range droplet model (FRDM), and Duflo-Zucker (DZ), respectively. 2) The

  of the atomic nucleus with N = Z obtained from machine-learning-refined mass models is consistent with

the latest experimental data. 3) The root mean square deviations of the a-decay energy of heavy nuclei obtained
from the machine-learning-refined mass models have also been significantly reduced. Furthermore, by employing

the  Bayesian  model  average  approach  to  combine  the  results  from  different  machine-learning-refined  mass

models,  we  obtain  more  accurate  predictions.  These  findings  demonstrate  that  such  models  have  good

extrapolation capabilities and provide useful insight for further research. The datasets presented in this paper

are openly available at https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00246.
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