
270 280 290 300 310 320
Volume ( ³)

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0
En

er
gy

 D
iff

er
en

ce
 (e

V)
P1, 28 atoms

DFT
BPNN (MAE)
DPA-1 (MAE)
SchNet (MAE)
DimeNet++ (MAE)
GemNet-T (MAE)
GemNet-dT (MAE)
NequIP (MAE)
Allegro (MAE)
MACE (MAE)
SCN (MAE)


