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Nghién cizu nay xay dung md hinh may hoc siz dung mang neural nhan tgo dé hudn
luyén thé teong tiac nguyén tir, dira trén nén tang may hoc tir dit liéu béi mé phong déng luc
hoc phén tiz. Muc tiéu la du dodn nang lwong hinh thanh cua graphene nanoribbon canh
armchair khuyét mgt nguyén tiz carbon. Thudt todn hoc sdu dwoc trién khai trén nén ting
Google Colab bang ngén ngg Python.
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Abstract

This study builds a machine learning model using artificial neural networks to train

machine learning-based atomic interaction potentials from data by molecular dynamics
simulations. The goal is to predict the formation energy of armchair-edge graphene
nanoribbon with a missing carbon atom. The deep learning algorithm is implemented on the
Google Colab platform using Python language.

Tu khoa: Deep learning, Google Colab, machine learning, neural networks, Python.
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1. Giéithiéu

Trong béi canh khoa hoc vat liéu hién dai, viéc két hop may hoc (Machine Learning —
ML) véi cac phuong phap md phong truyén thong dang mé ra nhiéu huéng tiép can méi trong
thiét ké va kham pha vat liéu. May hoc khong chi gitp giam chi phi tinh todn ma con nang cao
hiéu qua du doan cac tinh chat vat liéu mot cach chinh xéac, dac biét khi duoc huan luyén véi
dir liéu tir cac md phong ly thuyét dang tin cay nhu dong luc hoc phan tir (Molecule Dynamic
- MD) va ly thuyét phiém ham mat do (Density Functional Theory - DFT) (Butler, 2018;
Schmidt, 2019). Mét trong nhitng &ng dung ndi bat cia may hoc trong vat Iy vat liéu 1a xay
dung céc thé tuong tic nguyén tir may hoc — Machine Learning Interatomic Potentials
(MLIPs). Cac mb hinh MLIP, dién hinh nhu mang neural nhan tao (Artificial Neural Networks
— ANN) va Moment Tensor Potentials (MTP), c6 kha ning mé ta chinh xé4c thé nang luogng
cuia cac hé vat liéu phuc tap, vai do chinh xac gan tiém can DFT nhung toc do tinh toan nhanh
hon nhiéu Ian (Behler, 2016; Shapeev, 2016). Viéc huan luyén cic md hinh MLIP thuong dya
trén dix lidu thu duoc tir md phong DFT hodc MD, qua d6 cho phép mé rong ing dung dén cac
bai toan dong luc hoc tiéu tén nhiéu tai nguyén tinh toan ma cac phuong phap ab initio nhu
DFT khéng thé x ly truc tiép.

Véi su phét trién cua cong nghé tinh toan, viéc trién khai cac md hinh may hoc phuc vu
md phong vat lidu di tré nén dé tiép can hon nhd cac nén tang nhu Google Colab, mot moi
truong dién todn dam may hd trg Python, cho phép khai thac sic manh tinh toan cua bo xur ly
dd hoa (GPU) mién phi va tich hop nhiéu thu vién hoc may hién dai nhu TensorFlow, PyTorch,
va Scikit-learn. Cac nghién ciru gan day da chang minh hiéu qua caa viéc két hop ANN va di
liéu MD dé xay dung MLIP cho nhiéu hé vat liéu khac nhau, bao gém silicon, kim loai chuyén
tiép, oxit va vat liéu hai chiéu (Nguyen, 2025; Zuo, 2020; Jinnouchi, 2019).

Graphene nanoribbon (GNR) 1a mét vt liéu thu hat sw chd y 16n nho vao cac tinh chat
dién tir, co hoc va hoa hoc dac biét. Tay vao kiéu canh (zigzag hoic armchair) va sy hién dién
cua cac khuyét tat, GNR c6 thé biéu hién dic tinh kim loai, ban dan hoic tham chi tur tinh,
khién né trg thanh (ng vién tiém ning cho nhiéu tng dung trong dién tr nano, cam bién va
vat ligu tién tién (Yazyev, 2010; Nguyen, 2018). Cac khuyét tat nhu méat nguyén tir carbon
(vacancy defects) trong GNR c6 thé duogc tao ra c6 chu dich hoic phat sinh trong qua trinh
t6ng hop, dong vai tro quan trong trong viéc diéu chinh céc tinh chét dién tir, co hoc va héa
hoc cua vt liéu. Nhitng khuyét tat nay anh huéng truc tiép dén ning luong hinh thanh va do
6n dinh ciu tric caa GNR (Zhang, 2022; Zhao, 2022).

Trong nghién ciru nay, chdng téi xay dung mo hinh may hoc st dung mang neural nhan
tao dé huan luyén thé ning lwong MLIP, tir dir liéu dong luc hoc phan tir cho graphene
nanoribbon c6 canh armchair khuyét mot nguyén tir carbon. M hinh dugc téi wu nham dy
doan nang lugng hinh thanh cua cau tric, mot dai lwong quan trong phan anh d6 6 6n dinh nhiét
dong cua h¢. Cac két qua chi yéu tap trung vao cac chi so sai so can quan phuong (RMSE) va
hé s xac dinh R2 caa cac mé hinh, qua do tién hanh so sanh vatim ra md hinh t81 wru nhét.
Toan bd qua trinh dugc thuc hién boi ngdn ngix Python trén nén tang Google Colab, véi muc
tidu xay dung mat quy trinh mé phong linh hoat, c6 thé ma rong va téi sir dung cho cac hé vat
liéu khac nhau.

2. Phuwong phap nghién ciu

Ban dau, mau graphene nanoribbon dang canh armchair c6 chuc hoa cac nguyén tur
hydrogen, dugc tao khuyét mot nguyén tir carbon (Hinh 1), duoc xay dung thdng qua phan
meém QuantumATK (Smidstrup, 2019). Phan mém nay cho phép tao ra cac mé hinh cau trac
chinh xac cua graphene nanoribbon, bao gém viéc xac dinh vi tri va sb lugng nguyén tir trong
hé thng. Cac théng sb cAu tric cua mau duoc st dung 1am dau vao cho md phong dong luc
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hoc phén tir phiém ham mat d6 (AIMD), phan mém VASP dugc sir dung dé tién hanh tinh
toan cac dac tinh cau tric, bao gom cac thong tin vé nang luong, va luc tuong tac dugc luu tri
trong tép dix lieu OUTCAR (Hafner, 2008).

Hinh 1. Céu triic graphene nanoribbon dang bién armchair (a) va cau tric khuyét mét
nguyén tir carbon (b). Qua cau mau cam va mau xanh lan lwgt dai dién cho nguyén tir
carbon va hydrogen.

Dua trén tép dit lisu OUTCAR thu duoc tir cic md phong AIMD, budc tiép theo 1a huan
luyén thé MLIP bang DeePMD-kit (Wang, 2018; Zeng, 2025). Qué trinh nay sir dung cac
thong sb cau tric va ning lugng tir VASP dé xay dung mot mo hinh tiém ning gitra cac nguyén
tar. Viéc sir dung thé MLIP gidip cai thién hiéu suat tinh toan so véi phuong phap AIMD truyén
thdng, dong thoi duy tri d6 chinh xac trong viéc md phong cac qua trinh dong hoc cua graphene
nanoribbon khuyét trong céc diéu kién khac nhau. Tt ca cac cai dat huan luyén mé hinh ciing
nhu truc quan hoa két qua déu duoc chay trén Google Colab bai ngdn ngit Python.

3. Két qua va thao luan

Tép dit lieu OUTCAR duoc doc va phan chia ti 1& phan tram dit liéu cho tap huan luyén
va tap kiém tra, bao gém cac ti 1& 60%, 70%, 80% va 90% cho tap huan luyén tuong ang voi
40%, 30%, 20% va 10% trén tap kiém tra. Sau d6 tién hanh huan luyén cho tirng mé hinh trong
DeePMD-kit, phan tich dir liéu va truc quan héa két qua bang g6i Ovito. Dé co thé danh gia
qué trinh huan luyén cua cac md hinh, dau tién ching tdi vé biéu d thé hién duong cong hoc,
thong qua su thay d6i cia ham mét mat (Loss) theo sb budc (Step) duoc thé hién ¢ Hinh 2.

Hinh 2a ty 18 60% huin luyén, 40% kiém tra c6 rmse_trn (cam) va rmse_val (xanh
duong) giam déu, nhung rmse_val c6 dao dong nhiéu hon, rmse e _trn (d6) giam manh sau
100 bwéc, nhung rmse e _val (xanh 14) vin dao dong nhiéu, mé hinh c6 dau hiéu qua khép
(overfitting) khi rmse_trn giam 6n dinh nhung rmse_val bién dong. Hinh 2b ty 1¢ 70% huan
luyén, 30% kiém tra, c6 thé thay xu hudng twong tw 60%-40%, nhung rmse_val c6 dao dong
it hon. cho thay tap kiém tra 16n hon giup giam bién dong dang ké, rmse_e_trn (do) giam
manh, nhung rmse_e val (xanh 14) van dao dong ma khong giam, mat khac rmse_f val va
rmse_f_trn (lyc) van duy tri 6n dinh. Déi véi ti 16 80% huan luyén, 20% kiém tra & Hinh 2c,
c6 thé nhan thiy rmse_trn va rmse_val giam gan nhau hon, it bi overfitting hon so véi 60%-
40%, 70%-30%, ngodi ra rmse_e_val giam déu hon, it dao dong, do d6 ¢ thé thay md hinh
80%-20% cho két qua téng quat hoa tot nhat trong bén mé hinh khao sat. Mit khac mo
hinh 80%-20% c6 thé du doan luc khéa chinh xac do rmse_f_trn va rmse_f_val gan nhu tring
nhau. Cudi cting véi mé hinh ¢6 ti 1é 90% huan luyén, 10% kiém tra (Hinh 2d), rmse_trn va
rmse_val giam tuong ty nhau, nhung rmse_val c6 mot s6 dao dong manh cudi qua trinh huan
luyén, rmse_e_trn va rmse_e_val giam cham hon so vai 80%-20%, rmse_f_trn va rmse_f _val
dao dong manh hon so véi 80%-20%. C6 thé thiy rang viéc thiéu dir liéu kiém tra khién mo
hinh 90%-10% kho danh gia day du va téng quat hda. Vi bén mé hinh khao sat c6 thé két
luan 80%-20% la ty 1& tét nhat dé huan luyén mo hinh DeePMD-kit trong trudng hop khao
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sat. Cac két qua so sanh vé hiéu suat huan luyén, hiéu suat kiém tra va d6 6n dinh cua cac ty
I¢ phan chia dugc tom tat trong Bang 1.

a) 60-40 b) 70-30
101 | \ i L ———"
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Hinh 2. Biéu dé thé hign dudng cong hec ciia cc md hinh huén luygn, ti I¢ phan chia
tap huén luyén-tap kiém tra. a) 60%-40%, b) 70%-30%, c) 80%-20% va d) 90%-10%.

Trong d6, rmse_val (xanh dwong): mit mat RMSE (root mean squared error) trén tap kiém
tra, rmse_trn (cam): mat mat RMSE trén tap huan luyén, rmse_e_val (xanh 4 cay): mat mat
nang lugng trén tap. kiém tra, rmse_e_trn (d0): mat mat ning luong trén tap huan luyén,
rmse_f_val (tim): mat mét luc trén tap kiém tra, rmse_f_trn (nau): mat mét luc trén tap huan

luyén.
Bang 1. So sanh hiéu suat huin luyén cia cac mé hinh

Ty 1€ Hiéu suét huin luyén Hiéu suét kiém tra P 6n dinh

60-40 Nhanh nhung co dau hiéu Kiém tra .ciao dong Trung binh
overfitting nhiéu

70-30 Giam overﬁtthg, van con dao Kiém tra it dao dong Tét hon 60-40

dong hon

g0-20  Iluan luyén tot, khong bi Kiém tra én dinh Tét nhit
overfitting

90-10 Huan luyén nhanh nhung thieu Kiém tra dao dong Khéng én dinh

dir liéu kiém tra

manh
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D& ¢6 thé danh gia cac mo hinh ddy du hon, chung t6i tién hanh v& do thi hién thj méi
quan hé¢ gitra nang lugng du doan (Pred_e) va ndng lugng thuc te (Data_e) véi bon ty I¢ phan
chia dix liéu huan luyén va kiém tra dugc khao sét trong Hinh 3.

a) 60-40 b) 70-30
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Hinh 3. Mdi quan hé giira ning lwgng du doén (Pred_e) va nang lugng thuc té (Data_e)
véi bon ty 1€ phan chia dir ligu huan luyén va kiem tra. a) 60%-40%, b) 70%-30%, C)
80%-20%, d) 90%-10%.

Hinh 3 véi truc ngang (Data_e) 1 gia tri ning luong thuc té trong tép OUTCAR (tinh
ti AIMD/VASP), truc dung (Pred_e) twong (tng gia tri nang lvong du doan caa mé hinh MLIP.
Céc diém dir liéu dugc t6 mau xanh minh hoa ning lugng thuc té so véi nang lugng du doan,
duong hoi quy tuyén tinh (mau do) dang y=ax+b. Cac mo hinh dugc danh gia thong qua hé s6
xac dinh R?, vé6i R? cang gan vé mot thi md hinh cang chinh xac. Véi bén md hinh khao sat,
mo hinh 80%-20% c6 cac dir liéu bam sat duong hoi quy, cing véi gia tri R?= 0.808 1a Ion
nhét so vai cac md hinh con lai, cho thiy ddy 1a mé hinh tot nhét dat d6 chinh xac cao hon so
vé6i cac mo hinh khao sét, diéu ndy pht hop véi céc két qua thé hién duong cong hoc c6 duoc
& Hinh 2. O ba md hinh con lai vai cac gia tri R? 12 0.637, 0.722, 0.672 lan luot cho cac ty 1é
phan chia 60%-40%, 70%-30% va 90%-10%, c6 thé thiy cac dir liéu phan tan rong quanh
duong hdi quy nén cac mé hinh nay kém chinh xac hon so véi mé hinh 80%-20%. M6 hinh
90%-10% do tap kiém tra c6 ti 16 nhé nén md hinh c6 thé bi qua khop (overfitting) véi tap

huan luyén, dan dén giam do chinh xac. Cac thdng ké két qua va higu suat cua tirng mé hinh
duoc thong ké ¢ Bang 2.
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Bang 2. Théng ké so sanh hé sé xac dinh va hiéu suit cac mé hinh

Ty 18

Hiéu suat

Trung binh, di¥ li¢u phan tan

nhicu.

Cai thién, nhung van c6 sai so.

T6t nhat, du doan chinh xéc

cao.

tap dir liéu H¢é s6 x4c dinh R?
60-40 0.637
70-30 0.722
80-20 0.808
90-10 0.672

Qua khop (overfitting), do

chinh xac giam.

Dé 6 céi nhin truc quan hon vé cac md hinh, ching t6i ddnh gia thém d¢ léch cua gia
tri nang lugng du doan va nang lugng thuc té duoc thé hién trong Hinh 4.
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Hinh 4. g léch giita ning lwgng du doan (Pred_e) va niing lugng thuc té (Data_e) véi
bon ty 1€ phan chia dir liéu huan luyén va kiém tra. a) 60%-40%, b) 70%-30%, c) 80%-
20%, d) 90%-10%.
C6 thé nhan thay, mé hinh 60%-40% c6 cac diém dit liéu vé d6 léch nang luogng (Error)

phan tan rong tir khoang -0.04 eV/atom dén 0.02 eV/atom. Sy phan tan nay cho thay do chinh
xé&c ctia moé hinh kha thap, vai nhiéu diém c6 sai so6 16n. Vi mo hinh 70%-30% cac diém di
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liéu c6 d6 léch ning luong dao dong tir khoang -0.03 eV/atom dén 0.02 eV/atom. Tuy ¢6 mot
s6 diém léch, nhung su phan tan nay it hon so v6i mo hinh 60%-40%. Con véi mo hinh 80%-
20% ta thay do léch nang luong cha yéu trong khodng tur -0.03 eV/atom dén 0.01 eV/atom,
cac diém dir liéu bam khé chat vao khoang sai s6 nho va gan vé 0.00 eV/atom cho thiy mo
hinh dy doan kha chinh xac. Cudi ciing mé hinh 90%-10% cac diém di liéu cua md hinh nay
c6 dg Iéch nang lugng dao dong tur khoang -0.03 eV/atom dén 0.02 eV/atom, vai mot s6 diém
c6 sai s6 1on, M6 hinh nay c6 the bi qua khép (overfitting) do ty I¢ dix lieu kiém tra quéa nho
(10%). Mic du cac diém cha yéu nam trong pham vi sai So nho, nhung d6 léch nang luong c6
su phan tan 16n, cho thdy mé hinh c6 thé dy doan khong 6n dinh.

4, Kétluan

Trong nghién ctru nay, chiing t6i di khao sat hiéu suat cua bén md hinh huin luyén
MLIP véi cac ty I phan chia dir liéu tap huan luyén-tap kiém tra khac nhau lan luot 12 60%-
40%, 70%-30%, 80%-20% va 90%-10%, dé md phong dong luc hoc phan tir ciia graphene
nanoribbon khuyét. Cac mé hinh dwoc huan luyén sir dung DeePMD-kit, véi cac thong sé cdu
tric va nang luong tir md phong AIMD/VASP. Két qua thu duoc dd cung cap nhitng danh gia
quan trong vé kha ning du doan ning luong va luc, ciing nhu su 6n dinh caa cac mé hinh.

Céc két qua cho thiy mé hinh véi ty 1& phan chia 80%-20% tap huan luyén-tap kiém tra
c6 hiéu suat tét nhat, voi do chinh xac cao va su giam dan 6n dinh ciia ham mat mat trén ca
tap huan luyén va kiém tra. Cu thé, mo hinh nay dat gi tri R2 = 0.808, phan &nh kha ning du
doan ning luong chinh x4c va it bi phan tan sai 6. M6 hinh nay ciing cho thiy d6 léch ning
lwong thap va 6n dinh, véi cac diém dir liéu gan duong hoi quy. Ngoai ra cac mo hinh 60%-
40% va 70%-30% c6 su phan tan sai s6 1on hon, dic biét 1a & mé hinh 60%-40%, véi do léch
ning luong dao dong manh, cho thay d6 chinh xéac thap. Mé hinh 90%-10%, mic dd huan
luyén nhanh, nhung thiéu dix liéu kiém tra khién mé hinh khéng thé tong quét hoa tot va dan
dén d6 léch nang luong khéng 6n dinh.

Céc két qua nghién ciru cung cap mot céi nhin sau sic vé hiéu suit caa cac mé hinh MLIP
trong viéc du doan ning luong va luc cua vat liéu nanoribbon, mé ra huéng nghién ciu tiép theo
vé t6i uru hoa cac mé hinh véi cac thé trong tic méi cho céc hé vat liéu khac nhau.

Loi cam on: Nghién ctru duoc tai trg boi Truong Pai hoc Nam Can Tho, ma sd:
C24.30. Nghién ctru duoc thuc hién boi hé théng may tinh hiéu niang cao cua Lab MOMA,
tda nha cong nghé cao ATL, Trudong Pai hoc Can Tho.
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