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Tom tit:
Viéc &ng dung cac md hinh hoc may, dic biét 1a hoc siu vio giai quyét cac bai toan
trong khoa hoc vit li¢u da gép phian diy nhanh qua trinh phat trién vat liéu méi va
thu hit dwoe sw quan tim ciia nhiéu nha khoa hoc trén thé giéi. Trong bai bao nay,
chiing t6i trinh bay cic két qua nghién ciru ng dung mang no-ron nhén tao dé biéu
dién va dy do4n cac thong s6 nhiét dong, bao gdm ning lweng hinh thanh, ning luong
phén ly dua trén viéc phan tich bao 16i ciia gizn dd pha va nhan dién cdc ciu tric bén
virng vé mit nhiét dong hoc. Chiing ti sir dung cich mé ta vat liéu méi tén 1a ma tran
treong quy dao (OFM) dé xac dinh céc vecto dic trung cho vt liéu. Cac bd mé ta
OFM duworc phat trién dwa trén thong tin vé cau hinh dién tir héa tri va thong tin veé
cAu tric thong qua phén tich gian dd Voronoi ciia hé vat liéu. Cac két qua nghién ciru
cho th?ly, viéc rng dung mang no-ron cé thé du doan vdéi sai s0 tuyét doi trung binh
khoang 0,124 eV/nguyén tir véi nang lwgng hinh thanh va 0,105 eV/nguyén tir voi
ning lwong phén ly. Ngoai ra, mé hinh mang no-ron cé kha ning nhin dién cac cau

triic bén virng hay kém bén véi @6 chinh xac 92%.
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Abstract:
The utilization of machine learning, especially deep learning, in solving materials
science issues bring an opportunity to accelerate the development process of new
materials and draw the attention of researchers all over the world. In this work, we
present our study on applying deep neural networks to represent and predict
thermodynamic quantities including formation energy, convex hull distance, and to
recognize potential thermodynamical stabile materials. We employ our novel
material descriptor, named orbital field matrix (OFM), to determine the feature
vectors for materials. The OFM descriptors were developed based on the information
of valence electron configuration and the Voronoi analysis of the atomic structures of
materials. Qur experiments show that deep neural networks can accurately predict
formation energy and convex hull distance with the mean absolute error around 0,124
eV/atom and 0,105 eV/atom, respectively. In addition, the classification neural
network can yield an accuracy of 92% in distinguishing the stable and unstable

materials.
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1. M& dau

Trong nhitng nim gin day viéc Gmg dung tri trué nhan tao, cy thé hon 1a hoc may
vao linh vuc khoa hoc vét li€u tinh todn da va dang thu hat duoc sy dugc sy chu y cua
nhiéu nha khoa hoc trong va ngoai nudc. Viée tng dung hoc may duoc ki vong s& gitp
tang toc qua trinh nghién ciru va phat trién cac vat lidu tién tién cho cac cong nghé méi.

Gan day, dir li¢u tir cac tinh toan phiém ham mat do (DFT) cho cac hé vat liéu co
kich thudc vira va nhd dang tang 1én rit nhanh. Bén canh d6, dir liéu thu dugc tir thuc
nghiém trong nghién ctru khoa hoc vat li¢u ciling ngay cang 16n. Do do, cac phuong phap
hoc may hién dai dugc ki vong gitp cac nha khoa hoc c¢6 thé phan tich hiéu qua cac dit liéu
16n nay giup ting téc qua trinh nghién ctru va phat trién vat liéu méi. Ngay nay, ching ta
o thé truy cap dén cac co sd dit liéu vé vat liéu mot cach dé dang thong qua mang internet,
vi du nhu Materials Projects [1], Open Quntum Materials Database (OQMD) [2, 3],
Atomwork [4], Nomad [5], Aflowlib [6]... Dé khai thac hiéu qué cac dit liéu ndy, viéc két
hop gitra hoc may va khoa hoc vat liéu da tao ra mot linh vuc nghién ctru moi déy tiém
nang 1a tin hoc vat li¢u. Tin hoc vat li¢u 1a linh vyc nghién ctru str dung cac k¥ thuat tin
hoc, dic biét 1a hoc may va tri tu¢ nhan tao, dé gidi quyét cic van dé trong khoa hoc vat
lidu, v6i muc dich khai thac dugc nhimng thong tin va tri thirc an tir nhitng dir lidu vé vat
lidu, tir 6 c6 thé xay dung cac thuat toan va phuong phap thiét ké ra cac vat liéu moi [7-
15].

Trong nhitng ndm gan dy, nhiéu nghién ctru dd minh ching hiéu qua cia viée tng
dung cac phuong phap hoc may vao khoa hoc vat liéu dé tim ra cac théng tin 4n trong cac
dir liéu vé vat liéu [10, 16, 17]. Cac nghién ctru tin hoc vat lidu gitip tinh toan bé mit thé
nang madt cach hi¢u qua, cho phép mo phong nhiét dong luc hoc phan tir cho cac hé ¢6 kich
thudce 16n va phuec tap [8, 14, 15, 18]. Pac biét, cadc nghién clru nay s€ giup du doan nhanh

cac tinh chét cua vat liéu nham ting tdc qué trinh kham pha va thiét ké vat liéu moi.
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Chung t6i da phat trién mot phuong phap biéu dién vat liéu dua trén cac thong tin
vé dién tir hod tri va cdu trac hinh hoc dia phuong théng qua cac phép phén tich gian do
Voronoi ctia cu triic tinh thé ba chiéu cua vat lidu [9, 19]. Chung toi dat tén phuong phap
biéu dién nay 1a ma tran trudng quy dao OFM. Cac két qua nghién ciru trude day ctia ching
t6i cho thdy phuong phap biéu dién nay thé hién su hiéu qua trong viéc du doan mot sd
tinh chat cua vat liéu [9, 19] va du doan vat li€éu mdi [20]. Trong bai bao nay, ching t6i
trinh bay két qua nghién ctru str dung hoc sau, cu thé 1a mo hinh mang no-ron nhan tao dé
nghién ctru céc tinh chat nhiét dong hoc cua cac hé hop kim dat hiém/kim loai chuyén tiép.
Nghién ctru nay chi ra rang viéc sit dung mang no-ron nhén tao va biéu dién OFM cho
phép xay dung duoc cac md hinh hoc sau c¢6 thé dy doan d6 bén nhiét dong ctia cac hé vt
liéu.

2. Péi twong va phwong phap nghién ciru

2.1. Péi twong

Mang no-ron nhan tao dau tién duoc xay dung va phat trién boi W.S. McCulloch va
cs (1943) [21] dé nghién ctu tin hiéu xu 1y cta bd ndo. F. Rosenblatt (1958) [22] duoc
truyén cam himg tir t& bao than kinh nhan tao d dua ra ra mé hinh mang Perceptron bao
gém mét hodc nhiéu dau vao, mot bod xur 1y cung mat dau ra. Sau d6 md hinh mang no-ron
tiép tuc duoc phat trién bai M. Minsky va cs (2017) [23], S. Hihi va cs (2019) [24] dé cai
thién cac diém yéu. Vao cudi nhitng nam 1970 va 1980, mot sé phuong phap da duoc phat
trién dé cai thién do chinh xac va tin ciy ctia mang no-ron nhan tao, khién chuing ngay cang
dugc ap dung rong rai trong nhiéu linh vuc khac nhau nhu hoé hoc, sinh hoc, vét 1y, khoa
hoc dir liéu...

Mang no-ron nhan tao cé thé duge coi 14 mot mo hinh toan hoc cua mang cac no-
ron trong hé than kinh ctia con ngudi [25]. Mdi no-ron s& tong hop céac thong tin tir input,
x; = (Xi1, Xiz, e, X;q) dudi dang tdng co trong sd (w) va gia tri tong nay s& dugc truyén
vao mot ham phi tuyén dugc goi 1a ham hoat hoa:

yi = g&jwix; +b) (1)
trong do, x;; la cac thong tin dac trung (cac features) dugc truyén vao mot no-ron; w; la
trong s6 gan véi dic trung tht j; g 1 ham hoat hoa; y; 13 output ctia no-ron véi input x;
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thtr i tuong tmg. Khi ching ta tdp hgp cac no-ron lai thanh céc 16p va output cta 16p trude
1a input cua 16p sau chung ta duoc mot mang no-ron véi cac trong sb twong tng. Cac trong
s6 1a dai luong dac trung mo ta sy lién két gilta cac no-ron, nd thé hién trong s6 cua su
dong gop cac thong tin vao mot no-ron. Trong nghién ctru nay, chung toi st dung cac ham
Relu [25], Sigmoid va Tanh cho cac ham hoat hoa.

Viéc huan luyén mé hinh duge thuc hién qua cac vong lip dé giam sai sb cua dir
liéu dau ra so véi tap dit li¢u da biét thong qua viéc t6i thiéu ham mat mat, tir d6 cac trong
sO trén cac no-ron tuong tng dugc cip nhat qua timg vong lap. C6 nhiéu thuat toan t6i wu
6 thé duge su dung dé xé4c dinh céc trong s6 ctia md hinh, vi du nhu truyén nguoc [9, 13]
hay thuét toan Levenberg Marquardt [14]. Trong qué trinh 1ap, mot s dai lwong co6 thé
duogc tinh toan dé theo ddi do chinh xac ctia cdc mo hinh nhu sai sé tuyét déi trung binh,
sai sO binh phuong trung binh va hé s6 R2. C6 nhiéu yéu t c6 thé anh huong t6i viéc huin
luyén md hinh nhu kich ¢& ciia mang no-ron hodc viéc chia tap dir li¢u dé huin luyén va
kiém tra. Kich c¢& cia mang no-ron qué 16n c6 thé 1am ting thoi gian tinh toan dan t6i kém
hiéu qua. Nguoc lai, kich cd ciia mang quéa nhé co thé 1am mat di nhiing ddc trung can co
cua dur liéu.

2.2. Phwong phap nghién ciru

Pé xdy dung cac mo hinh hoc may c6 thé khai quat hoa cac tri thirc hoa li an chira
trong dir liéu vé cAu tric va tinh chat cta vat liéu, chung ta phai xay dung cac thong tin cta
vat li¢u duoi dang mét vector voi sb chiéu x4c dinh, duoc goi la vector ddc trung. Gan day,
chung t6i da phat trién mot phuong phap biéu dién vat liéu dua trén viée phan tich gian dd
Voronoi céu tric nguyén tir ctia vat lidu va thong tin vé dién tir hoa tri ciia cic nguyén t.
Cu thé, voi mdi vt liéu chiing t6i s& chia nho thanh cac cau trac dja phuong. Mbi ciu trac
dia phuwong bao gdm mot nguyén tir trung tim va cac nguyén tir 1an can dugc xac dinh bang
viéc phan tich gian d6 Voronoi [9, 19]. Cau tric dia phuong sau d6 duoc biéu dién bang
mot ma tran cac thanh phan cua né. X; j biéu dién thong tin lién quan dén sb luong cac
orbital nguyén tir j bao quanh orbital cua nguyén tir i. Trong d6 i, j 1a cac subshell orbital

trong tap hop D = {s1,s%,p%, ..., p% d%, ...,d°, 1, ..., f** }. Hinh 1 biéu dién mot OFM
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clia Sm trong SmyFe7Ns, trong d6 chiéu ngang 13 mo ta cac subshell orbitals ctia nguyén

tor Sm, va chi€u ding biéu dién cac subshell orbitals ctia cac nguyén tur lan can.

10

Hinh 1. OFM ciia nguyén tir Sm trong Sm:Fe7N3 véi thang mau biéu thi s6 lwong
subshell orbitals ctia méi trudng bao quanh nguyén tir Sm.

Pé xay dung cac OFM chiing tdi sir dung k¥ thut one-hot encoding dé biéu dién
cac nguyén tir. Cac nguyén tir s& dugc biéu dién bang mét vector v6i chil yéu cac thanh
phan 13 0 va cac thanh phan twong tmg véi cAu hinh dién tir hod tri ciia nguyén tir duoc
biéu dién 1a 1. Vi duy, Fe c¢6 ciu hinh dién tir 13: [Ar]3d°4s? s& dugc biéu dién bang mot
vector 32 chiéu véi cac thanh phan 13 0 trir thanh phan s6 2 va sé 14 tuong Gmg véi orbital
s va df s& duoc biéu dién 1a 1. Tir d6, chung t6i c6 thé xay dung duoc vector biéu dién cho
moi truong hod hoc cia mot nguyén tir trung tAm bang viéc 14y tdng co trong sb cua vector
biéu dién cac nguyén tir 1an can: 0™ = ¥, w, 0y, trong d6 0™ 1a vector biéu dién cho
moi truong hoa hoc ciia cac nguyén tir trung tam; 0y, 14 vector biéu dién cua nguyén tir lan
can tht k va w14 trong sb gin véi nguyén tir 14n can thir k trong tng.

Dé x4c dinh cic nguyén tir 1an can, ching t6i st dung phwong phap phan tich gian
d6 Voronoi. Chung t6i xac dinh cac nguyén tir 1an can 1a cic nguyén tir ¢ chung mat
Voronoi voi nguyén tir trung tim. Trong s6 véi mot nguyén tir 1an can duoc xac dinh boi
goc khéi tuong Gmg tao boi nguyén tir trung tAm va mdt Voronoi, 8, va khoang cach toi

Ok

1 . NP £, oo
—, trong d6 6,,,, 1a gia tri 16n nhat cia cac goc

nguyén tu trung tam, 73, vo1 wy, =
max Tk
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khéi. Tir d6 chiing toi xay dung duoc OFM bang tich vo hudng cua vector cot cia nguyén
tir trung tAm tht g trong cAu trac tinh thé thir p va vector hang biéu dién méi truong hoa
hoc twong tmg: X,,, = 0,4 X Ogg”. Vector biéu dién cho vat liéu, q, dugc xac dinh thong
qua trung binh cong ctia cac OFM ctia cac nguyén tir trong cdu triic tinh thé:

Xp = Niqu Xpq )
trong do, N, la $b nguyén tir trong cAu trac tinh thé cua vat li¢u thi p.

3. Két qua va ban luin

Trong phan ndy, chiing t6i nghién ctru mot sé tinh chét nhiét dong hoc cia cic hé
vt liéu tao thanh béi kim loai chuyén tiép (T), cac nguyén t6 dat hiém ho Lanthanide (LA)
va cac nguyén tir nhe (X). Chung t6i thu thap tat ca cac t6 hop gém: a nguyén tr LA (a =
0,1,2), b nguyén tir T (b = 1,2) va ¢ nguyén tir X (¢ = 1). Vi du, mot t6 hop Fe-O gém 0
LA, 1 T1aFeval Xla O; mot to hop Nd-Fe-B gom 1 LA1a Nd, 1 T 1a Fe, va 1 X 1a B.
Chung t61 lya chon céc nguyén 6 LA trong tap hop {Y, La, Ce, Pr, Nd, Pm, Sm, Eu, Gd,
Tb, Dy, Tm, Yb, Lu}, T trong {Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Y, Zr, Nb, Mo, Tc, Ru, Rh, Pd,
Ag, Cd, Hf, Re, Os, Ir, Pt, Au, Hg} va X trong {H, B, C, N, O}. Dt li¢u gém cAu tric cla
vat lidu, nang luong hinh thanh (formation energy, AEY) dugc thu thap tir ngudn dir lidu
OQMD [2, 3]. Trong co s¢ dit licu OQMD nang luong hinh thanh dugc tinh dya trén DFT.
Téng cong chung t61 thu thap duogc 5967 vat li€u va dat tén tap dir liéu nay 1a LATX. Tap
dir liéu nay dugc chia ngiu nhién thanh tap dit liéu huan luyén v&i 4773 vat lidu (80%) va
tap dir liéu kiém ching v6i 1194 vat lidu (20%).

Duya trén tap dit liéu nay chung t6i xdy dung mo hinh mang no-ron nhan tao dé thuc
hién cac nhi¢m vy sau: (1) Dy doan nang Iuong hinh thanh cta vat 1i€u, (2) Dy doan do
bén nhiét dong cua vat liéu; (3) Phan loai pha bén virng va kém bén cua cac vat liéu.

3.1. Dy dodn nang lwong hinh thanh

Mot trong nhirng théng sé quan trong trong viéc danh gia do bén nhiét dong licu
cua vat liu do la nang lugng hinh thanh, E;. N6 cho biét nang luong can thiét dé hinh
thanh (néu Ef > 0), hodc nang lugng giai phong ra (néu Ef < 0) khi hinh thanh vt li¢u

d6 tir cac don chat bén. Ning luong hinh thanh duoc tinh theo cong thirc:
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LAGTpX;
E; % = E(LAGTyX.) — apyy — bur — cuy (3)

trong d6, E (LA, T,X,) 14 tong ning luong cua hé hop kim dat hiém/kim loai chuyén tiép
LA Ty X, tyar Ur Py 130 Tuot 13 thé hoa hoc (chemical potential) ctia cac nguyén tir LA, T
va X cau thanh. Véi da sb cac nguyén tir, thé hoa dugce tinh bang véi tong ning lugng tinh
toan DFT & trang thai co ban. V&i mot s6 nguyén tir, thé hoa duogc hiéu chinh bang cac tinh
toan DFT+U va lam khép voi dir 1i€u thuc nghiém [2].

Trong phan nay chung tdi trinh bay két qua nghién ctru tmg dung mang no-ron dé
biéu dién nang luong hinh thanh, tir d6 c6 thé du doan ning lugng hinh thanh cho cac hé
vat liéu méi. Ching t6i str dung OFM (32x32 chiéu) nhu md ta trong phuong trinh (2) dé
biéu dién thong tin cua vat li¢u. Dé thuan tién cho viéc xay dung cdc md hinh hoc may,
ching t6i st dung dang vector ctia OFM véi 2024 chiéu d¢ biéu dién cac vét liéu. M6 hinh
hoc méay dugc xay dung bang mang no-ron véi 2 16p 4n véi 32 no-ron dé biéu dién ning
lugng hinh thanh cua vét liu:

Jp = w3 X g (W, Xg(X, Xwy + by)+ by) + by 4)
trong d6, w; 14 trong s6 cua 16p an thir nhat 1a ma trin gdm 1024 hang (s inputs) va 32
cot (s6 no-ron cua 16p an thir nhat); w, 13 trong sb ctia 16p an thir 2 gdbm 32 hang (outputs
tir 16p an tht nhét) va 32 cot (s6 no-ron cia 16p an thir hai); w1 trong sd cua 16p output
gom 1 cot (sd output) va 32 hang (sd output ctia 16p an thir 2); by, b,, b3 13 cac hé s bias
turong tng cho 16p 4n tht nhat, thtr hai, va 16p output; g 1a ham hoat hoa.

Dé xay dung va trién khai mé hinh, chiing t6i stir dung thu vién Tensorflow/Keras
[26]. Pé huan luyén mo hinh (tim cac gid tri cia wy, Wy, s, by, by, bs) chung toi sir dung

ham loss, L, c6 dang:

L(w,b) = 23,(9,(w,b) — AE])’ (5)
trong d6, m 1a s diém dit liéu trong tip huan luyén. Ching t6i st dung thuat toan tdi uu
ADAM [27] duoc cai dat sin trong thu vién Tensorflow dé cuc thiéu hoa ham loss theo
cac tham sb w; va b;. Chiing t6i khong str dung toan b dit liéu dé t6i wu hod ham loss, ma
str dung cac mini batch (cac phan cua dit liéu) véi kich thude 1a 256 (diém dit liéu) cho

mdi bude téi wu. Qua trinh téi wu dugc thuc hién qua 1000 bude.

8



DOI: 10.31276/VJST.2024.0006 Khoa hoc Tw nhién | Khoa hoc mday tinh va thong tin, Vit ly, Hoa hoc

Céac ham hoat hod Relu, Sigmoid va Tanh duoc khao sat dé biéu dién ning luong
hinh thanh. Sau khi hudn luyén mé hinh mang no-ron véi cic ham hoat hod twong tmg
chung t6i str dung tap dit liéu kiém ching (test set) dé danh gia hiéu qua ctia md hinh thong
qua cac dai lwong RMSE, MAE va R2. Cac két qua dua ra trong bang 1 cho thdy mé hinh
mang no-ron c6 thé cho két qua du doan tét trén test set voi R2 16n hon 0,98. Két qua khao
st cling cho thay viéc st dung ham hoat hoa fank cho két qua dy doan tét nhat véi MAE,
RMSE, va R? twong g 14 0,124 eV/atom, 0,176 eV/atom, va 0,983.

Bang 1. So sanh két qua dw doan ning lwong hinh thanh ciia mé hinh mang no-ron va

két qua tinh toan phiém ham mat do.

MAE RMSE
Ham hoat héa R?
(eV/nguyén tir) (eV/nguyén tir)
Sigmoid 0,134 0,181 0,982
Relu 0,130 0,189 0,981
Tanh 0,124 0,176 0,983

3.2. Dy dodn dp bén nhiét dpng

Trong phan nay, chung t6i khao sat kha ning ing dung mang no-ron nhan tao dé
biéu dién do bén nhiét dong cua cac vat ligu. Do bén nhiét dong cua céc vat li¢u duoc do
bang ning luong phan huy thanh cac pha khac bén virng hon cua vt liéu dya trén viée
phan tich bao 1i ctia gian do pha. Trong hinh 2, chung t6i trinh bay gian d6 pha cua hé Fe-
O: Truc hoanh biéu dién ty 1¢ ciia O va tryc tung biéu dién niang luwong hinh thanh cac pha
vat liéu cua to hop Fe-O. Phan tich bao 16i ctia gian d6 pha ta thdy cc pha nam ¢ dudng
bao 161 (dudng mau den ddm) gom Fe, O,, FeO, Fe203 va Fe30a, con pha FeOs (diém mau
xanh) nam phia trén bao 16i. D6 bén nhiét dong hoc ctia mot pha vat li€u dugc danh gia
dwra trén convex hull distance, AE", 14 khoang cach theo phuong thang ding tir vi tri biéu
dién ning luong hinh thanh cua pha vat liéu d6 toi diém cat bao 16i (diém Egx) (hinh 2).
Pay chinh 14 gi4 tri ning lwong co thé giai phong duoc khi phan ly vat liéu nay thanh cac

pha bén hon. Do d6, chiing t6i tam dinh nghia day 1a ning lwong phan ly thanh cac pha bén
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virng hon. Can chu y rang cac diém nam ¢ duong bao 16i s€ 1a cac pha bén nhiét dong cua
vat li€u, con cac diém nam phia trén bao 161 s€ 1a cac pha kém bén nhi¢t dong. Cac diem

nam cang cao hon bao 16i cang kém bén va co thé bi phan huy thanh cac pha bén hon.

0.25

AEf

o 0.25 05 0.75 1
Ty Ié O trong cdc pha vét liéu cia hé Fe-0

Hinh 2. Gién dd pha ciia hé vat liéu Fe-O. Truc hoanh biéu dién ty 18 O trong céc pha
vat liéu, tryc tung biéu dién ning lugng hinh thanh, dudng mau den dam biéu dién bao 16i,
pha FeO kém bén duoc biéu dién bang diém mau xanh.

Chung t6i st dung cac thong sd clia mang no-ron nhan tao va cach tdi uu hoa twong
tu cho truong hop nang lugng hinh thanh. Cac ham hoat hod Relu, Sigmoid, Tanh cling
duoc khao sat dé xay dung mé hinh dy doan AEH . Bang 2 dua ra so sanh cac két qua du
doan d6 bén nhiét dong stt dung mo hinh mang no-réon nhan tao cua ching téi va két qua
tinh todn bang DFT. Chiing ta thdy rang cac mé hinh mang no-ron cho két qua dy doan do
bén nhiét dong tdt v6i ca 3 ham hoat hoa Relu, Sigmoid va Tanh v6i cac chi s6 MAE,
RMSE déu nhé hon 0,18 ev/nguyén tir. Trong d6 két qua du doan tot nhat thu duoc khi st
dung ham hoat hoa tanh v6i MAE, RMSE va R? twong tng 1a 0,105 eV/atom, 0,150
eV/atom, va 0,909. Noi cach khac, cac mé minh mang no-ron nhan tao véi ham hoat hoéa
tanh c6 thé dy doan véi sai s6 tuyét dbi trung binh (MAE) khoang 0,124 eV/nguyén tir voi
nang lugng hinh thanh va 0,105 eV/nguyén tir voi nang luong phan ly.
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Bang 2. So sanh két qua dw doan dd bén nhiét dong ciia mé hinh mang no-ron va két

qua tinh toan phiém ham mat do.

MAE RMSE
Ham hoat héa R?
(eV/nguyén tir) (eV/nguyén tir)
Sigmoid 0,116 0,161 0,895
Relu 0,113 0,178 0,873
Tanh 0,105 0,150 0,909

3.3. Phdn logi vit liéu bén va kém bén

Trong qué trinh kham pha va thiét ké vat liéu méi, viéc nhan dién cac pha bén cua
vat liéc 1a diéu dic biét quan trong. Trong muc niy ching t6i xdy dyng mang no-ron nhan
tao dé nhan dién cac cAu trac cta vat liéu ton tai & cac pha bén viing. Str dung ngudng do
bén nhiét dong 0,10 eV/nguyén tir dé phan loai vat liéu bén virng va kém bén virng. Vat
liéu bén s& duoc gan nhan 1a 1 va vat liéu kém bén sé& duogc gan nhan la 0, ching t61 mo

hinh hod xac suat d€ bi€u dién kha nang mot vat ligu dugc bi€u dién boi X,,:

P(Xp) = —rzp (6)

Chung t6i str dung mang no-ron voi 2 16p an (hidden layer) v6i 32 no-ron cho mdi
16p an dé bicu dién ham h(X,):

h(X,) = ws X g (W, X g(X, Xwy + by) + by) + bs (7)
trong d6, g 12 ham hoat ho4 (activation function), w, 14 trong sb cho 16p an thir nhit; w, 1a
trong s6 cho 16p an thir hai; ws 13 trong s6 cho 16p output; by, b, bs 13 cac hé s6 bias. Dé
huén luyén mé hinh (tim cac trong sé w; pht hop), chiing toi st dung thuét toan toi vu hoa
ADAM dé cuc tiéu hoa ham loss. Ham binary cross entropy, L(w, b), duoc sit dung dé
huén luyén mé hinh:

L(w,b) = —2p=1¥plog(@(Xp)) + (1 = yp)log(1 — p(Xp)) (®)
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trong d6, n 1a sé diém dir liéu trong tap huén luyén; ¥p 1a nhén thyc cua vat ligu p. Chang
t6i ciing str dung quaé trinh tdi vu ham loss twong ty nhu trong trudng hop cia ning luong
hinh thanh va d6 bén nhiét dong.

Pé danh gia hiéu qua ciia mo hinh ching t6i st dung chi sd Accuracy (s6 diém dix
liéu du doan dung chia cho s6 diém dit liéu du doan), Precision (sb diém dit liéu du doan
dung 14 bén vimng chia cho s diém dit liéu thyc té 12 bén viing) va Recall (s6 diém dit lidu
du doan 1 bén vimng dung chia cho sé diém dir liéu du doan bén vimng). Chung tdi ciing
khao sat két qua du doéan véi cac ham hoat hoa Relu, Sigmoid va Tanh. Céc két qua danh
gia dugc tom tit trong bang 3.

Bang 3. Tém tit két qua phén loai vat liéu bén va kém bén véi bd dir liéu thir nghiém.

Ham hoat héa Accuracy Precision Recall
Sigmoid 0,87 0,82 0,68
Relu 0,92 0, 85 0,86
Tanh 0,87 0,75 0,76

Két qua bang 3 cho thay, ham Relu cho hiéu qua t6t nhat trong viéc nhan dién vat
lidu c6 kha ning bén vimng v6i Accuracy 14 0,92, Precision 14 0,85 va Recall 14 0,86. Diéu
nay c6 nghia la dya trén dir li€u test, s6 diém dit liéu du doan dang dat 92% téng s6 diém
dir liéu, c6 85% s6 diém dir liéu du doan 1a bén vimg thuc té 1a bén viing, c6 86% sb vat
liéu dugc du doan 1a bén viing s& thuc sy dugc khang dinh 1 bén nhiét dong véi cac tinh
toan ning luong hinh thanh dua vao DFT. Két qua nghién ctru nay cho thiy tiém ning to
16m cuia cdc mo6 hinh mang no-ron nhan tao trong viéc sang loc cac vat li¢u c6 kha nang bén
nhi¢t dong phuc vu cho viéc tim kiém cac vat liéu mai.

4. Két luan

Trong bai bao ndy, chung t6i di trinh bay cac nghién ctru chi tiét vé viéc img dung

mo hinh mang no-ron nhan tao dé biéu dién va du doan mdt sd tinh chat ciia do bén nhiét

dong bao gom: (1) nang lugng hinh thanh, (2) nang luong phan ly thanh cac pha bén viing
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hon va (3) nhan dién cac vat liéu c6 kha ning bén vé mit nhiét dong hoc. Ching t6i da str
dung phép biéu dién ma tran trudng quy dao OFM véi cac thong tin vé ciu hinh dién tu
hoa tri va théng tin hinh hoc dwa trén cac phén tich gian dd Voronoi. Két qua nghién ciru
cho thiy mé hinh mang no-ron nhan tao c6 kha ning du doan véi d6 chinh xéac cao cac dai
luong nhiét dong: Ning luong hinh thanh véi R?~0,98 va ning lugng phan ly thanh cac
pha bén ving hon v6i R2~0,91. Cac mo6 hinh mang no-ron nhan tao ciing cho thay tiém
ning 16n trong viéc nhan dién cac vét liéu bén vitng hay kém bén viing véi do chinh xac
c6 the 1én dén 92%.
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