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Bat dau tlr thé nang hoc may hoc chuyén dong cta tirng nguyén ti, cuén sach nay dwgc sap xép thanh
mudi chwong: mé hinh sinh tao xac dinh trudc tinh chat mong muén roi tao ngugc lai ciu tric tinh thé;
phong thi nghiém tw hanh, noi robot ty 1dp lai thi nghiém; hgp kim entropy cao va vat liéu composite
gom dé bao vé nhitng vi tri néng clia tén lra; giam sat khuyét tat va bao dam tuoi tho maéi trong in 3D
kim loai; hoc may dya trén vat 1y, dua cac dinh luat vat Iy vao ham mat mat dé tinh todn qua trinh chay;
thiét ké kénh lam mat, chan doan thai gian thye dong co tén 1a nhién liéu 16ng va diéu khién bang hoc
tang cuong. Sach duwgc viét khong dung cong thirc dé phuc vu doc gia pho thong yéu thich khoa hoc cong
nghé, moéi chuong déu kém tai liéu can cit da dugc kiém chirng, va day 1a ban da dugc ra soat, chinh stta
dya trén phé binh theo ki€u gido su hudng dan ctia hai ngudi phén bién tri tué nhan tao.

Kho luu trir tai liéu nghién ctru cong khai

Cuén sach nay dugc bién soan va sdn xuat bang tri tué nhan tao. Néi dung dugc thu thap va téng hop tir
tai liéu bang cac ngdn ngi chinh trén thé gigi. NotebookLM khong gidi han ngoén ngit dat cau hoi, bat ké
tai liéu dugc viét bang ngdén ngit nao. Doc gid c6 thé dat cau hoéi bang ngdédn ngit cia minh trong chinh
kho luu trit tai liéu nghién ctru da dugc dung dé chudn bi cudn sach nay. Piéu d6 van dung ngay ca khi
mot so tai liéu dugc viét bang tiéng Han, tiéng Anh hodc ngén ngit khac. Néu mé phan cai dat trong
NotebookLM va dit ngén ngit dau ra thanh ngén nglr mong muodn, cau tra 10i va két qua duoc tao sé
xudt hién bang ngon ngit do.

Kho Iuu trit NotebookLM cong khai dugc dung khi chudn bi cuén sach nay (Al for Materials Science and Rocket
Engine Engineering, 129 tai liéu):
https://notebook.google.com/notebook/ac39e3ce-77a9-4e78-9aaf-b52c45c2934d

Ban goc tiéng Han clia cudn sach nay nam trong Al Library clia kimkj.com:
https://kimkj.com/ai-library/?mod=document&uid=12453
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Chwong 1. Nén tang cua tin hoc vat liéu va thé nang lién
nguyén tir hoc may (MLIP)

Mé& dau

Moi do vat ching ta dung déu dwoc lam tir vat liéu. Thia dugc lam bang kim loai, con coc duwgce lam bang
thdy tinh. Voi phun ctia dong co tén Ita cling dugc lam bang kim loai va gom dac biét. Khi vat liéu thay
doi, tinh chét cta do vat ciing thay doi.

Tinh chat cta vat liéu bat dau tit nhitng hat nhé khong nhin thay bang mat. Nhitng hat d6 la nguyén ti.
Nguyén ti 1a don vi co ban tao nén vat chat. Tuy theo cdc nguyén t lién két va chuyén dong ra sao, kim
loai c6 thé trd nén cirng hon hodc mém hon.

Nguoi ché tao tén Ita muon biét trudc chuyén dong cda cac nguyén t nay. Bén trong déng co tén Iia,
nhiét d¢ ting dén hang nghin dg. Ap suit cling rat cao. Can biét trudc kim loai c6 thé chiu dugc trong
moi treong nhu vay ma khong néng chay hay khong. Néu ché tao linh kién that roéi th nghiém, sé tén
rit nhiéu tién va thoi gian. Vi vay cdc nha khoa hoc cho nguyén ti& chuyén dong trong may tinh. D6 1a
mo phéng nguyén ttr.

Muén cho nguyén t& chuyén dong bang may tinh, can cé quy tac. Vi phai biét tirng nguyén t& nhan lyc
theo hudng nao va manh bao nhiéu. Trong mot thoi gian dai, cach tao quy tac chinh xac va cach tao quy
tac nhanh 1a hai con dwong khac nhau. Cach chinh xac thi cham, con cdch nhanh thi thiéu chinh xac.
Con duong maéi pha bé bitc twong gitta hai cach nay la thé nang lién nguyén t hoc may (Machine
Learning Interatomic Potentials, MLIP). Tt ddy tr& di, cong nghé nay dwoc goi la MLIP.

Chuong nay giai thich trng budc MLIP 1a gi va da phat trién nhu thé nao. Trude hét, ching ta xem xét
hai phwong phép lau doi trong tinh toan nguyén ti. Tiép dd, ching ta xem hoc may dd noi hai phwong
phap ay ra sao. Chung ta lan luot di tit phwong phap ban dau dén phwong phap mdi nhat. Cudi clng,
chuwong nay chi ra can cin trong diéu gi khi dung cong nghé nay trong nghién cttu vat liéu tén Iiva va vat
liéu mdi. Chwong nay khong dung cong thitc. Noi dung duwgc gidi thich bang nhitng 101 cé thé goi ra hinh
anh.

Thuét ngtt tin hoc vat liéu cling xudt hién lan dau & day. Thuat ngi nay c6 nghia la materials
informatics. Pay la nganh hoc thu thap nhiéu di liéu vé vat liéu, phan tich bing mdy tinh va tim vat liéu
mdi. Trong linh vire @6, MLIP 1a cong cu c6t 16i ddm nhiém tinh todn & cdp d6 nguyén ti.

T6i n6i trede vi sao cau chuyén nay gan vai tén Iva. Phat trién tén Itta kho tach khoi viéc tim vat liéu
mai. Néu c6 kim loai nhe hon va chiu dugc nhiét dé ndng hon, hiéu nang tén I¥a sé tang. Néu tao tirng
vét liéu nhu vay trong phong thi nghiém roéi th nghiém, sé mat nhiéu nam. Néu sang loc &ng vién trudc
bang tinh todn nguyén t trong may tinh, thoi gian dé sé gidm. MLIP la chia khéa lam cho phép tinh ay
vlra nhanh vira chinh xac. Sau khi doc chwong nay, ban sé nam dwgc khung 16n vé cach vat liéu mai ra
do1i trong mdy tinh.

1. M& dau va bai canh: su két hgp giira ly thuyét phiém ham mat dé (DFT) va
hoc may

NoGi dung cia muc nay

Mudn xt ly nguyén ti bang may tinh, can biét nang lwgng va lyc gitta cdc nguyén t. C6 hai cach chinh
dé tim céc gia tri nay. Mot 1a cach chinh xéc, tinh ca chuyén dong cua electron. Cach kia la cach nhanbh,
dung cong thitrc da dinh sdn. Muc nay giai thich moi cach lam t6t diéu gi va khéng lam dugc diéu gi.
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Sau d6, muyc nay chi ra van dé cii gitta hai cach ay. Cach chinh x4c thi qua chdm, con cdch nhanh thi
thuwong sai. D€ giai quyét van dé nay, hoc may da xuat hién. Muc nay trudc hét phac hoa birc tranh 16n
do.

Mot vai ti trong muc nay sé tiép tuc dugc dung & phan sau. b6 1a nang lwgng, lyc va bé mat thé nang.
Néu ndm dugc y nghia ciia chung bay git, muc tiép theo sé dé hiéu hon. Khong cé cong thirc khé. Chung
ta chi giai thich bang 16i c6 thé hinh dung nhu tranh.

Hai gia tri c6t 16i trong tinh todn xt& Iy nguyén t& 1a nang lwgng va lyc. Nang lugng cho biét mot cach sap
x€p nguyén t 6n dinh dén dau. Niang lwong cang thip, cach sip x€p do6 cang & trang thai dé chiu. Luc
cho biét modi nguyén ti bi ddy theo hudng nao. Néu biét Iy, ta c6 thé tinh nguyén ti s& di chuyén dén
dau 6 khodnh khac tiép theo.

Thuyc ra nang lugng va Iyc khong phai 1a hai gia tri tach roi. Lyc xudt phat tr viéc nang lwgng thay doi
déc dén mirc nao theo vi tri. Néu vi ndng lwong 1la dé cao thap ctia mét dat, thi Iwc 1a do déc cta swon.
Qué bdng 1lan xudng phia c6 suwon déc hon. Nguyén t ciing bi ddy vé phia nang luong thap hon. Vi vay,
néu biét ban do6 nang lugng, ta 18y dugc lyc tir do déc clia ban dé dé. Mai quan hé nay sé lai trd nén
quan trong & phan sau.

Ly thuyét phiém ham mat d6 (Density Functional Theory, DFT) 1a phuwong phap tinh phin bé electron dé
tim nang lwgng va lyc. T day tré di, phwong phap nay dwoc goi la DFT. Electron la hat dién tich rat nhé
quay quanh nguyén t&. Electron tu lai & dau va bao nhiéu quyét dinh lién két héa hoc. DFT tinh phin bo
electron nay theo nguyén ly co hoc lwgng t. Co hoc lwgng t 1a cac dinh luat vat 1y cta thé gigi rat nhaé.
Vi vay DFT mo ta lién két hoa hoc mot cach chinh xac.

Gia tri do DFT dua ra cling khong phdi 1a chan ly hoan hdo. DFT xt 1y lyc day va lyc hit gitra cac
electron bang cong thitc gan dung. Két qua thay déi doi chut tuy theo cach chon cong thitc gan ddng nay.
Vi vay gia tri DFT khong han 1a gid tri that, ma 1a gia tri chuin thu dugc trong mot thiét 1ap nhat dinh.
Hoc may hoc cdc gia tri chudn nay. Khi phan sau goi DFT la dap an ding, cling can hiéu theo nghia do.

Van dé nam & toc do. Khi s6 nguyén t& tang, khoi lwgng tinh toan cia DFT tang rat nhanh. Néu s6
nguyén t ting gap do6i, thoi gian tinh todn ting hon nhiéu so vai gdp do6i. Ngay ca khi dung siéu may
tinh 16n, s6 nguyén ti thuwong xi 1y dugce chi & mitc vai tram. Thoi gian cé thé tinh cling chi dirng lai &
khodnh khéac rat ngan. Cach nay khong phu hop véi viéc quan sat mdt khoi 16n trong thoi gian dai nhw
vat liéu tén ltra.

O phia ngugc lai 1a truong Iyc kinh nghiém (Empirical Force Field). Phwong phép nay tinh lyc giita cac
nguyén t bing cong thitc dd dinh san. N6 khong tinh titng electron. Thay vao d6, n6 xac dinh lyc chi
bang vai gia tri nhw khodng cach gitta cac nguyén ti. Vi phép tinh nhe, n6 cé thé x& 1y cad hang triéu
nguyén t. Thoi gian quan sat cling dai hon nhiéu.

Truong lyc kinh nghiém nhanh, nhung cé diém yéu. Trudong lyc gid dinh lién két ¢ dinh khong mo ta
t6t khoanh khac lién két bi dut va lién két méi hinh thanh. Cac truwong lyc phdn wng hoac truong luc
danh cho kim loai xuét hién sau d6 cé thé x ly phan nao sy thay déi lién két va khuyét tat trong pham
vi hep. Du vay, kho gitt do chinh xac trong diéu kién rong. Chuyén pha, khi nguyén t thay daéi vi tri 16n,
cling rat khoé x ly. Trong moi treong nong va khac nghiét nhw déng co tén 1ta, cac sy kién nhu vay xay
ra thwong xuyén. Vi thé chi dung trwong lyc gidn lwgc sé tao ra sai s6 16n.

C6 thé vi sy khac nhau gitta hai phwong phap nay véi doi song thwong ngay. DFT giong nhuw cham k§ bai
tap cia mot hoc sinh. Chinh x4c, nhung néu phai cham bai tap cia toan trwong thi mat rat nhiéu thoi
gian. Trueong luc kinh nghiém giong nhu lwét nhanh qua déap an dé xem dung hay khéng. Nhanh, nhung
gap bai kho thi mic 16i. Trong mot thoi gian dai, cdc nha khoa hoc phai chon mot trong hai: chinh xac
hoac nhanh.
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Thé néng lién nguyén t& hoc may 1a nod lyc pha bé bitc twong lya chon dy. Thé nang giong nhu mot ban
do6 cho biét moi cach sap xép nguyén ti cé nang lwgng bao nhiéu. Ban d6 nay dugc goi 1a bé mat thé
ning. MLIP hoc cac gia tri chudn do DFT tinh ra biang hoc may. Hoc may 1a phuwong phap tinh todn ty tim
ra quy tac tt nhiéu vi du. Khi da hoc da vi dy, né dy dodn nhanh nang luwgng va lyc ctia cach sap xép
nguyeén t mdi.

Ta hay giai thich thém mét chit vé cach MLIP hoc. Trudc hét, dung DFT dé tinh nang lwgng va lyc cla
nhiéu cach sip xép nguyén tir. Két qua tinh todn nay giong nhu mot tip bai c6 san dédp an. M6 hinh hoc
may nhin vao tap bai dé va hoc quy tic. N6 ty nam cdm gidc vi sao mot cach sap xép lai cé nang lugng
nhu vay. Khi huin luyén xong, né cling giai nhanh dwgc cach sap xép médi chua cd trong tap bai.

Muyc tiéu ctia phuong phap nay rat rd. Pé 1a tao ra phép tinh chinh xac nhu DFT va nhanh nhu treong
lyc kinh nghiém. Néu dat dwgc muc tiéu nay, ta c6 thé th¥ nghiém vat liéu tén l¥a trong may tinh & quy
mo 16n va trong thoi gian dai. Ta c6 thé nhin & cdp d6 nguyén ti xem kim loai dao dong thé nao ¢ nhiét
do cao, vét nitt lan ra sao. Ta c6 thé sang loc vat liéu &ng vién trude khi th nghiém that. Phan con lai
cla chuong nay la cau chuyén vé nhiéu c6ng nghé nham dat muc tiéu do.

C6 mot diém can ndi trude. MLIP khong thay thé hoan toan DFT. Vi n6 chi hoc dugc khi c6 gia tri chudn
do DFT tao ra. Hai phwong phap nay khong canh tranh, ma di thanh mot cip. DFT tao gia tri chuan, con
MLIP lan truyén nhanh céc gid tri ay. Sy phoi hgp nay lam cho cac phép tinh 16n tré nén kha thi.

2. Cac md hinh hoc may c6 dién dwa trén bé mé ta

NoGi dung ctia muc nay

Muon hoc nang lwgng nguyén t bang hoc may, trwdc hét phai bién hinh dang xung quanh nguyén t
thanh con sé. Vi may tinh xt 1y con s6, khong xt 1y hinh vé. Danh sach con sé nay dugc goi 1la bo mo ta
(Descriptor). Muc nay xem xét ba cach dung b6 mo ta trong MLIP thaoi ky dau.

Ba cach nay c6 dac diém khac nhau. Mot cdch dung mang no-ron, mot cach so sinh hai méi truong giong
nhau dén dau, va mot cach hoc cd bé mo ta bang hoc sau. Ca ba déu dat két qua tot, nhung cling boc 10
gigi han. Chinh cac gidi han d6 goi ra thé hé cong nghé tiép theo.

Mot bo mo ta tot phai tudn theo mot quy tac. Cuing mot vat chit ludn phai dugc biu dién bang cung mot
con s6. Xoay cai ban di thi cdi ban van 1a céi ban. Ciu tric nguyén t cling vy, néu xoay hodc dich
chuyén toan b9, vi tri sé thay d6i. Nhung vat chit vAn khong d6i. Bo mo ta khong duoc dao dong trudc
nhitng thay d6i nhu vay. Tinh chit nay dugc goi 1a tinh bat bién (Invariance).

Néu khong gitt dugc tinh bat bién, van dé sé xay ra. M6 hinh hiéu nham cuing mot vat chat thanh nhiéu
vat chat khac nhau. Khi dé né phai hoc riéng nhiéu lan cing mét thit. Viéc hoc cham di va dy doan tré
nén bat 6n. Nghién ctu MLIP thoi ky dau tap trung dua tinh bat bién nay vao bo mé ta bang thiét ké tha
cong.

2.1 Mang no-ron hoc bang cach chia nang lugng cho tirng nguyén tir (BPNN)

Behler va Parrinello da dwa ra mot y twédng quan trong vao nam 2007. D6 1a chia téng nang lugng thanh
tong nang lugng theo titng nguyén tit. Cach nay dugc goi la phan ra ning lwgng nguyén tit. Moi nguyén
t chi nhin xung quanh minh va dua ra mot gia tri ndng lwgng nho. Cong gia tri ca tat cad nguyén tw lai
thi dwgc nang luong cda toan bd cdu triuc. Mang no-ron nay dugc goi la mang no-ron Behler-Parrinello
(Behler-Parrinello Neural Network, BPNN).

Mang no-ron la cu truc tinh todn mé phéng lién két gitta cac t€ bao than kinh trong ndo nguoi. N6 nhan
dau vao, di qua nhiéu budc va dwa ra dap an. Khi dugc huan luyén bang nhiéu vi dy, né hoc quy tac

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va kj thuat dong co ddy tén Ira - 6



gitta dau vao va dap 4n. BPNN nhén hinh dang xung quanh nguyén tr lam dau vao va dwa ra nang
Iwgng ctia nguyén t& d6 lam dap an.

Luc nay, cong cu bién méi treong xung quanh nguyén tit thanh con s6 1a ham doi xng tim nguyén t&
(Atom-Centered Symmetry Functions, ACSF). Ham nay dat mot nguyén t¥ & trung tdm. Sau d6, né xem
xét cdc nguyeén ti 1an can trong mot khodng cach nhat dinh. N6 ghi khodng cach dén cac nguyén ti lan
can va goc do cac nguyeén ti 1an can tao thanh con s6. N6 dugc chia thanh phan chi ghi khoang cach va
phan ghi ca goc. Cac con s6 duwgc tao ra nhu vay khéng thay doi du cdu tric bi xoay hodc dich chuyén.

Phuong phap nay cling cé y nghia trong nghién cttu vat liéu tén ltra. Khi kim loai néng 1én, cadc nguyén
t& dao déng manh quanh vi tri ctia ching. Khoang cach va géc dén cac nguyeén ti 1an can lién tuc thay
doi. ACSF bat dugc cac thay d6i nay bang con s6. Vi vy no6 da tré thanh budc dau tién dé hoc chuyén
dong cta vat liéu theo nhiét do.

Tuy nhién, gidi han rat ro. Khi sé loai nguyén to6 tang, lugng con sé can thiét ting nhanh. Hgp kim dung
cho tén ltta thwong tron nhiéu nguyén t6. Néu c6 nadm nguyén té, s6 t6 hgp cap nguyén t6 ting 1én nhiéu.
T6 hop ba nguyén t& dung dé xi 1y géc con tang nhanh hon. Van dé ganh ndng tinh toan tang khi s6 loai
nhu vay tang dugc goi 1a 161 nguyén chiéu.

Mot gidi han khac la con nguoi phai thiét ké bo mo ta bang tay. Con nguoi quyét dinh dwa vao khoang
cach va gdc nao, véi dd day dac ra sao. Néu lya chon nay sai, théng tin quan trong sé bi bé 15. Chinh viéc
tao ra bd mo ta t6t dd 1a mot bai toan kho. N6 e gidm ganh ning nay da dan dén cac phuwong phap tiép
theo.

Du vay, y nghia ma phuong phép nay dé lai rat 16n. Y tudng chia téng ning lwgng theo tirng nguyén ti
van con song dén hom nay. Phan 16n cdc mo6 hinh mai nhét cting di theo nguyén ly phin rd nay. Moi
nguyén t& nhin vao moi treong xung quanh roi dua ra gid tri, sau dé cong tat ca lai. Nho cach nay, du cé
nhiéu nguyén t, phép tinh van c6 thé dwgc chia ra dé xt ly. Y twdng ctia Behler va Parrinello da trd
thanh nén méng cia MLIP.

2.2 Thé nang do dd giong nhau giira hai méi trudong (GAP)

Bartdk, Csdnyi va cOng sy da chon mot con dwong khac vao nam 2010. Thay vi dung mang no-ron, ho
tryc tiép so sdnh hai moi trwong giong nhau dén dau. Phuong phap nay duoc goi la thé nang xap xi
Gaussian (Gaussian Approximation Potential, GAP). Khi gap m&t moi tredng nguyén t& mdi, né so sdnh
vGi cdc moi treong da hoc. Néu cé nhiéu méi truong giong, né tham khao ndng lwgng cia ching dé dua
ra dap an.

Cong cu cot 16i cia phép so sdnh nay la chong 1ap tron céc vi tri nguyén t& (Smooth Overlap of Atomic
Positions, SOAP). SOAP mo ta vung xung quanh nguyén t& khong phai nhw nhitng diém cttng, ma nhw
nhitng ddm miy mém. C6 thé hinh dung rang quanh moi nguyén t 14n cin ta dit mot qua cdu mo. Néu
cac dam may cua hai mdi truong nguyén t chong lap nhiéu, chung duwgc xem la nhitng méi truong
giong nhau. Cach nay dugc thiét ké dé khong bi dao déng ngay ca khi ciu tric quay.

C6 1y do dé mo6 ta bang nhitng dam may mém. Nguyén t& luén dao dong tirng chit mot. Néu chi xem vi
tri 1a nhitng diém cing, gia tri s&é nhay manh chi vi mét dao dong nhé. Néu mo ta bang dam may, dao
dong nhé sé dugc xi Iy mém mai. Vi vy SOAP t6 ra manh khi xtt 1y khuyét tat trong tinh thé hodc vat
liéu thiéu trat ty.

Thé nang xdp xi Gauss dat d6 chinh xac cao ngay ca vdi it dit liéu. Piéu nay giup ich 16n khi tinh todn
DFT t6n kém. N6 dugc dung nhiéu trong nghién cttu khuyét tat tinh thé, trang thai 16ng va vat liéu vo
dinh hinh thiéu trat tw. Trong vat liéu tén I¥a, Khuyét tat va sy vo trat ty cling 1a cht dé quan trong. Vi
vay phuong phap nay da tré thanh mot chuidn muyc duge trich dan trong thoi gian dai.
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Gidi han 16 ra khi dit liéu 16n 1én. Phuong phap nay so sdnh moi truong méi véi tat cd moi truong da
hoc. Dt liéu huan luyén cang nhiéu, déi twgng can so sanh cang ting. Khi dé ganh ndng tinh todn va luu
trit cung ting. V&i nhitng dit liéu 16n vuot qua hang tram nghin miu nhu hién nay, lwgng tinh toén l1a
rat 1én.

Vi vay phuong phap nay da nhuwong cho cho cac cau tric khac trong nhitng bai todn quy mo 16n. Pé hoc
nhanh tw dit liéu 16n, mang no-ron hoc sdu phu hgp hon. Ly do 1a hgc sdu phat huy sttc manh khi dir liéu
nhiéu. Tuy vy, chudn do chinh xac ma thé ning xap xi Gauss dit ra van con gia tri. N6 thudng dugc
dung lam d6i twgng so sdnh khi do hiéu nang ciia mo6 hinh mai.

Y twdng ma SOAP dé lai van tiép tuc. P6 1a cdch nhin viing xung quanh nguyén t& nhw mot mat do meém.
Y twéng nay da thAm vao nhiéu mé hinh ra doi sau d6. Khi xi Iy bang phan b6 mém thay vi diém cing,
phép tinh 6n dinh hon. Ly do 1a gia tri khong nhay vi nhitng dao dong nhé. Trong tinh todn nhiét do cao,
noi nguyén ti dao dong manh nhu vat liéu tén Ia, sy 6n dinh nay rat hitu ich.

2.3 Hoc sau tw hoc ca bo mo ta (DeePMD)

Zhang, Car va cac cong sy dd dua hoc sdu vao tinh todn nguyén t& mét cich nghiém tiic vao nadm 2018.
Phuong phap nay duoc goi la dong luc hoc phan t& thé ndng sau (Deep Potential Molecular Dynamics,
DeePMD). Bong luc hoc phan t 1a mo phéng theo ddi chuyén déng ctia nguyén t theo thoi gian.
DeePMD dung hoc siu dé tinh lyc dung trong mé phéng nay.

Céc phuong phép trudc d6 dé con nguoi thiét ké bd mo ta. DeePMD da gidm manh ganh ndng nay. Mang
no-ron ty bién déi toa dd xung quanh nguyén t thanh dang t6t. Con nguoi khéng phai chon tirng
khoang cach va géc. Trong khi d6, mé hinh van giit dwgc tinh chdt khong dao dong trudc phép quay va
phép tinh tién.

O day ciing can giai thich thém mot chit vé tir hoc sau. Hoc sau chi mang no-ron duoc xép thanh nhiéu
16p. Khi xép céc 16p dua sdu, md hinh cé thé hoc ca nhitng quy tac phic tap. Mang no-ron nong chi hoc
cdc quy tac don gian. Mang no-ron sdu nam bat duwgc cd quan hé chang chit gitta cdc nguyén t&. Doi lai,
viéc hoc can nhiéu dir liéu va tinh toan. T sdu xuat phat tr viéc cac 16p dugc x€p sau.

Strc manh cda phuwong phap nay nam & quy md 16n. Véi hoc sau, ganh néng tinh todan khong tang qua
manh du s6 nguyén t& nhiéu. Vi viy DeePMD c6 thé x Iy chuyén dong cia hang triéu nguyén t&. N6 da
dugc dung cho nhiéu vat liéu nhw nudce, kim loai va chit ban dan. N6 phat huy sttc manh trong viéc
quan sat cac hé 16n trong thoi gian dai.

DeePMD ciing cd y nghia d6i vdi nghién ctru vat liéu tén Itta. Muén thay mot khéi kim loai thay doi ra
sao & nhiét do cao, caAn cé nhiéu nguyén tit. Néu chi nhin m6t manh nhé, ta bé 16 hanh vi cia toan hé.
DeePMD c6 thé x& Iy manh 16n, nén phu hop véi loai nghién ctu nay.

Tuy vay, gi¢i han chung cia cac phuwong phap bd moé td ban dau van con. Nhitng phuong phép nay chi
nhin riéng tirng lang giéng trong mdt khodng cach da dinh. Muon chita &nh hwéng ctia nguyén t & xa,
phai tdng khoang cach quan sat. Khi dé so lang giéng tdng manh va ganh ndng tinh todn 1én 1én. Vé mét
cdu truc, rat kho dwa twong tac tam xa vao.

Mot canh cta khdc ma DeePMD md ra la sy két hgp véi cong cu tinh todn 16n. Phuong phap nay da dan
t6i cac nghién ctru x ly hang chuc ty nguyén t trén siéu may tinh 16n. N6 ciing dwgc dung dé tinh cac
hop kim pha tron nhiéu nguyén té & quy mo 16n. Nghién cttu hgp kim nhiét dé cao dung cho tén ltra can
loai tinh toan 16n nhw vay. Ly do 1a nhitng hanh vi bi b6 1§ khi chi nhin manh nho cé thé dugc thay
trong hé 16n.
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Gidi han nay da goi ra mot y twédng mdi. b6 la vugt khoi cach dit mot nguyén ti ¢ trung tam roi nhin
xung quanh nd. Néu dé cac nguyén tl trao doi thong tin véi nhau thi sao. Khi thong tin dugc trao déi
nhiéu 1an, &nh huwéng clia nguyén t & xa ciing dugc truyén tiép. Y twéng ndy dan t6i mang no-ron do thi
& phan sau.

3. Mang no-ron d6 thi (GNN) dang bién (Equivariant) hién dai

Phan nay ban vé phuwong phédp da tré thanh dong chinh cia MLIP hién nay. b6 la mang no-ron do thi
(Graph Neural Network, GNN). Phuong phép nay xem nguyén tit 1a diém va quan hé lang giéng gitra cac
nguyén t 1a duong. O day duwong khong phai chinh lién két héa hoc. N6 ¢6 nghia 1a cdc lang giéng ndm
trong mot khodng cach nhat dinh dwgc noi véi nhau. Puong nay cling cé thé thay déi trong qua trinh
tinh toan. N6 giéng nhw ban do tau dién ngadm vé nha ga thanh diém va két noi gitta cac ga thanh duong.
Mo hinh tinh nang lwgng bang cach trao déi thong tin doc theo cac diém va duong.

T khoa cot 161 cda phan nay la tinh dang bién (Equivariance). Pay 1a tinh chat di theo cap voi tinh bat
bién & phan trudc. Trudce hét, toi gidi thich tinh ddng bién 1a gi va vi sao no can cho tinh toan nguyén tu.
Sau dd, toi lan lwgt xem xét cdc mo hinh tiéu biéu chwta tinh chét nay, tir giai doan dau dén hién dai. Cudi
cung, t6i ban dén cd cadc mo hinh 1én da hoc truwde di liéu rong.

Mang no-ron do thi tinh todn bang céch trao d6i thong tin. Moi nguyén ti giti thong diép cho cac lang
giéng clia né. N6 gom cac thong diép dén tir lang giéng roi cap nhat trang thai cda minh. Qua trinh nay
duogc ldp lai nhiéu 1an. Trao d6i mot 1an thi biét nguyén t& ngay bén canh. Trao d6i hai Ian thi biét dén
lang giéng cia lang giéng. Cang ldp lai, anh hwdng clia nguyén t& xa hon cang duoc truyén tgi. Cich nay
dugc goi 1a truyén thong diép (Message Passing).

C4u tric nay giai quyét phan nao gi¢i han cta phan trudc. Khong can mién cudng tang khoang cach
quan sat. Ly do 1a khi trao déi théng diép nhiéu lan, thong tin virot ra ngoai lang giéng sé dugc truyén
téi. Tuy nhién, néu s6 16p da dinh thi pham vi thong tin cham téi cling da dinh. Nhitng hiéu wng nhuw
tinh dién rat xa hodc lyc phan tan rat xa khé dugc chita day @t chi bang cach nay. Cac hiéu ing dé phai
dugc cong thém bang mot hang tam xa dwoc tao riéng. Du vy, mang no-ron do thi 1a mot buéc tién 16n
dé chira hiéu qud cac twong tac trén pham vi rong.

3.1 Tinh d6i xirng van ding du quay hay lat

Trong thé gidi nguyén ti cé nhitng déi xitng dwgc bao toan. DU tinh tién hay quay ca cau truc, cac dinh
luat vat 1y vAn nhu cii. Tap hop ca tinh tién, quay va 1at dugc goi 1a E(3). Riéng tap hop cac phép quay
dugc goi 1a SO(3). Tén goi kho, nhung y nghia thi dé. P6 1a tap hop cta tinh tién, quay va lat nhu trong
guong. Quay va lat 1a hai chuyén déng khac nhau. Phép quay xoay hinh dang nhu c, con phép lat tao ra
adnh guong doi trai phai.

Tinh bit bién da noi & trén la tinh chat ma gia tri khéng déi trudc nhirng chuyén déng nhu vay. Nang
Iwgng la mot dai lwgng bat bién. DU quay cau truc, nang lwgng cda cau tric dé phai nhw nhau. Nhung
khong phai gia tri nao ciing bat bién. Lyc 1a gia tri c6 hwéng. Khi quay cdu truc, hwdng cia lyc ciing phai
quay theo.

Chinh tinh chét nay 1a tinh dang bién. Tinh ding bién 1a tinh chat ma khi dau vao quay, diu ra cling
quay theo cung cach. Lyc 1a dai lwgng déng bién. Néu quay cdu tric sang phai, lyc tdc dung 1én tirng
nguyén t cling quay sang phai. Tinh todn nguyén t chi phtt hgp vdi dinh luat vat ly khi gitt duwgc ca
tinh bat bién va tinh ding bién.

C6 thé tach dai lwgng bat bién va dai lwgng dang bién trong mot cadu. Néu quay ma gia tri van git
nguyén thi d6 1a dai lugng bat bién. Néu quay ma gia tri cling quay theo thi d6 1a dai lwong dang bién.
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Nang lugng 1a mot con s6 khong c6 hudng, nén la dai lwgng bat bién. Céc gia tri nhw nhiét 6 hoac méat
d6 cling khong cé hudng, nén la dai lwgng bat bién. Nhitng gia tri cé hwdng nhu lyc hodc van toc la dai
lwgng dang bién. M6 hinh phai biét moi gia tri thudc bén nao dé xir 1y.

O day toi néi tiép cau chuyén da dé lai tir phan trudc. Toi da néi luc 1a d6 déc ciia ban d6 nang luong.
Mot mo hinh tot khong khép luc riéng ré. Trude hét nd tinh nang lugng, roi lay lyc tit do doc ctia ban do
niang luong dé. C6 1y do dé giit thit tw nay. Néu xudt lyc tuy tién, c6 thé sinh ra lyc khong bao toan nang
lwgng. Néu tinh 1au bang lyc nhw vay, nang lwgng von khong cé sé ty sinh ra hodc bién mat. Khi d6 mo
phdng sé dan phinh 1én hodc sup xuong. Néu 1ay luc tir ndng lwgng bang do dac, sai léch nhu vay sé
khong xay ra. Trong vat ly, luc sinh ra tir ndng lwong nhw vay dwoc goi la Iuc bao toan.

Néu dua hai tinh chat nay vao mé hinh ngay tlr dau, ta cé 1gi ich 1én. M6 hinh khong phai hoc riéng cing
mot vat chat & nhiéu huwdng khac nhau. Quy tac da hoc mot lan ty dong ding cho moi hwdng. Vi vady mo
hinh hoc 6n dinh ngay cé vdi it dit liéu. Vi tinh toan DFT dat dé, viéc tiét kiém dit liéu nay c6 stc ning
16n.

Trong vat liéu tén 1ta, cé nhiéu sy kién ma hwdng déng vai tro quan trong. Vét nitt lan theo mot huwéng
nhét dinh. Bién dang trugt doc theo mit tinh thé cling ¢ huwdng. Phan wng oxy hda ciing dién ra khéc
nhau tuy hudng ctia bé mat. Néu khong xt@ 1y chinh xac huwdng ctia lyc, mé hinh sé mo ta sai cac sy kién
nay. Mo6 hinh giw tinh dang bién c6 1gi thé & diém do.

Hay chuyén tinh d6i xirng nay thanh mot hinh d&nh dé hiéu hon. Gia s ta chup nhiéu dnh ctia cing mot
cdu tric khéi do choi. Anh chup tir phia truée va dnh chup tir bén canh trong khac nhau. Nhung ban
than cdu truc khéi van 1a mot. Con ngudi biét diéu nay ngay. Nhung véi may tinh, hai birc dnh 1a hai dau
vao khac nhau. M6 hinh khéng c6 tinh d6i xing cé thé xem hai birc &nh 1a hai vat liéu khac nhau. Mo
hinh c6 tinh déi xing xem hai bitc anh la cung mét vat liéu. Khac biét nay quyét dinh 1én dén hiéu qua
hoc.

Tém lai, tinh d6i xtng khéng phai trang tri ma la khung xwong. M6 hinh gitt tinh doéi xng tiét kiém di
liéu va lam dy doan 6n dinh. M6 hinh vi pham tinh d6i xing c6 thé cho ra cau tra 16i ky la vé mat vat ly.
Vi vay nghién ctu MLIP hién dai tap trung vao cach dua tét tinh chat nay vao mo hinh.

3.2 Tir cach chi nhin khodng cach sang cach trao déi ca huéng

SchNet la mdt mang no-ron do thi giai doan dau ra doi nam 2018. M6 hinh nay chi trao d6i khodng cach
gitta cdc nguyén t& dudi dang thong diép. Khodng cach la gia tri khong c6 hudng. Vi vdy SchNet la mang
no-ron do6 thi bat bién chi x 1y thong tin bat bién. Cau tric gon gang va tinh todn nhanh.

Céach chi dung khoang cach cé diém yéu. N6 khé chwra tryc tiép cac lién két ma hudng dong vai tro quan

trong. DU khodng cach giong nhau, néu géc khac nhau thi lién két cling khac. Néu bo 16 khac biét nay, sai
s0 sé sinh ra. DimeNet b6 sung di€ém nay bing cach dwa ca goc gitra cac nguyén ti vao thong diép. N6 luc
dwa thong tin hwéng vao mo hinh da tié€p tuc nhu vay.

Batzner, Kozinsky va cdc cong sy da tién mdt budc 16n vao nam 2022. 6 1a mo hinh NequlIP. M6 hinh
nay vuot khéi khoang cach va goc, trao doi chinh hudng dwéi dang thong diép. N6 truyén va tron
nguyén ven cac gia tri c6 huwdng. Pay la truyén thong diép ding bién. N6 chita huwdng ctia luc va hinh
dang 3 chiéu xung quanh nguyén t& mdt cach trung thyc hon nhiéu.

Uu diém 16n cia NequlP la hiéu qua dir liéu. Vi chita thong tin huwdng theo ding nguyén 1y, né hoc tét
ngay ca véi it vi du. Bai bao cong khai cho bi€t mo hinh dat d6 chinh xac cao véi dit liéu huén luyén it
hon nhiéu so véi cac md hinh trwde. Trong nghién citu ma tirng phép tinh DFT déu dat do, sy tiét kiém
nay la lgi ich thyc té.
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Can nhéac lai vi sao hiéu qud dit liéu quan trong. Mot phép tinh DFT can nhiéu thoi gian mdy tinh. Néu
huan luyén can hang chuc nghin phép tinh, chi phi tinh todn sé phinh to. NequIP dat d6 chinh x4c twong
tw vGi s6 mau it hon nhiéu. Khi d6, véi cung ngan séach, ta c¢6 thé xi ly vat liéu kho hon. Vat liéu mai
dung cho tén Itta thuong thiéu dit liéu. M6 hinh cé hiéu qua dir liéu cao rat hitu dung trong hoan cdnh
nhu vay.

Budc phat trién nay cé y nghia tryc ti€p déi voi tinh toan vat liéu tén ltra. VEt niit, Khuyét tat va chuyén
pha déu gan v6i huéng. Mo hinh dédng bién mo6 ta chinh xdc hon cac sy kién c¢6 huéng nhu viy. Ngay ca
v6i it dit liéu DFT, n6 van c6 thé hoc hanh vi trong méi treong cyc han. Vi vy sau NequlP, phuong phéap
déng bién da gan trd thanh chudn trong linh vye nay.

Cung thoi ky véi NequlP, cac nghién citu nham nang hiéu qud ciing tiép tuc. D6 la cac th nghiém xt 1y
thong tin hudng nhung lam cho tinh todn nhe hon. Mot nghién cttu gan diy da dwa ra mé hinh dang
bién cé hiéu qua cao hon va duwgc dang trén tap chi vao nam 2025. Huéng di nay la gidm ganh nang tinh
toan trong khi van gitt d6 chinh xac. Khi nhitng né luc nhu vay tich liy, phuong phap ding bién trd nén
da thuc dung cho nghién citu thuc té.

Tuy nhién, né co cai gia phai trd. Muén trén thong tin vé huwdng theo ding nguyén ly thi cadn cac phép
todn nang. Phép toan nay dugc goi 1a tich tensor. Déi lai do chinh xac, khéi lwgng tinh todn va ganh ning
b nhé 16n. Ganh ndng nay vé sau lai noi 1én thanh van dé. Cau chuyén nay sé duwgc ndi tiép & muc 5.

3.3 Cach dwa quan hé ctia nhiéu nguyén tir vao cuing lic(MACE)

Nam 2022, Batatia, Csanyi va cac cong sy da dwa ra MACE. M6 hinh nay két hop mang no-ron do thi
dong bién voi mot 1y thuyét vat 1y cii goi 1a khai trién da thé. Pa thé c6 nghia 1a hiéu &ng do nhiéu
nguyén t cung tao ra. Trong vat liéu, quan hé gitta mdt nguyén t& va mot nguyén t& khac khong phai la
diéu duy nhat quan trong. Cach sip xép do ba nguyén ti¥, bon nguyén t cung tao ra ciing lam thay doi
tinh chat.

Cac mang no-ron do thi trudc dé trao doi thong diép nhiéu lan dé dwa nhitng hiéu &ng da thé nay vao.

Khi s0 1an trao doi ting 1én, ganh nidng tinh toan 16n hon va viéc hoc chdm lai. MACE tim mot con duong
khéc. N6 nhan cac thong tin 1ang giéng da gom dugc voi nhau dé tao hiéu ng cia nhiéu nguyén t& cung
luc. Vi vay, chi véi it 1an truyén thong diép, n6 van dwa vao dugc ca hiéu &ng cia bon nguyeén t trd 1én.

Loi ich cta thiét k€ nay ndm & chd nam dugc ca dd chinh xac va tdc dg. Khi gidm s6 1an truyén thong
diép, tinh toan nhe hon. Dong thoi, vi khong bé 16 hiéu &ng da thé nén do chinh xac dugc gitt virng. Uu
diém nay cang 16n trong tinh thé 16n hodac trong déng luc hoc phan t& kéo dai. Vi vy, MACE dugc dung
nhuv mot moé hinh chudn manh trong nhiéu nghién ctru.

MACE ciing dugc dung trong nghién cttu vat liéu cho tén Itra. Gin day, mot nhom nghién ctru da xt ly
hop kim entropy cao tron nhom, titan, crom, molybdenum va tungsten. Hop kim nay la vat liéu tron
nhiéu nguyén t0 vGi lwgng gan twong dwong nhau. Nhém nghién ctru da dung MACE dé tao thé nang lién
nguyén ti cda hgp kim nay. Sau d6 ho xem xét @9 6n dinh pha theo nhiét d9. Nghién cttu nay dugc dang
trén mot tap chi vat 1y vao nam 2026. Pay la mot vi du dung MACE trong thiét ké hop kim cho nhiét do
cao. Tuy nhién, diéu nghién cttu nay cho thay 1a phép tinh d6é 6n dinh pha. Nghién cttu riéng 1é nay chua
kiém chitng dén mirc n&t hodc tudi tho cda linh kién thuc té.

Ta cling can nhin vao giéi han. MACE ciling dung tich tensor khi tron thong tin vé hudng. Vi vay, néu
nang do tinh vi cia hudng, titc mo6 men déng lwgng, gadnh nang tinh toan tang rat nhanh. Trong cac hé
rit 16n hodc mo phong trong thoi gian rat dai, gainh ning nay van 1a vin dé. Cac nghién ctu nhim gidm
diém nay sé dugc noi tiép ¢ phan sau.
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C6 thé chuyén hiéu ung da thé sang mot vi du dé hiéu. Néu chi nhin hai hoc sinh trong 16p, ta chi biét ho
c6 than nhau hay khéng. Khi ba hoc sinh tu lai, bdu khong khi thay déi. Khi bon hoc sinh tu lai, mét dong
chédy khac lai xuat hién. Nguyén t& cling vay. Chi quan hé gitta hai nguyén ti khong thé chira hét tinh
chat cda vat liéu. Cach sip xép do nhiéu nguyén ti cung tao ra lam thay doi tinh chit. MACE dua quan
hé cda nhiéu nguyén t& nay vao bang it budc.

M6t nhiém vy khdc 1a céc tinh huéng nam ngoai pham vi da hoc. Du MACE chinh xac dén dau, né van cé
thé sai trong nhitng cach sap xép la chua c6 trong dit liéu hoc. Méi truong tén 1ta luén cyc han va c6
nhiéu sy kién la. Vi vy, mo6 hinh cang chinh xdc cang can mot thiét bi tw bdo khi né gap diéu minh
khong biét. Thiét bi d6 1a hoc cht dong & muc 4.

3.4 M6 hinh 1&n hoc truéc trén pham vi vat liéu rong(CHGNet, MatterSim)

Cac mo hinh trudc thwong dwgc huan luyén nham vao mot vat liéu hodc mot pham vi hep. Khi gap vat
liéu mdi, ta phédi huan luyén lai bang dit liéu phit hop véi vat liéu d6. Dong nghién cttu muoén gidm ganh
nang nay la thé nang nén tdng. Thé nang nén tang 1la mo hinh 16n da hoc trwdce tlr dit liéu vat liéu rat
rong. N6 giong mot dau bép da quen véi nhiéu mén dn nén cling wng pho kha tét véi nguyén liéu mai.
CHGNet 1a mdt thé nang nén tang tiéu biéu xudt hién vao nam 2023. M6 hinh nay dugc hudn luyén bang
mot co s& dit liéu tinh toan 16n goi 1a Materials Project. Materials Project 1a nguén di liéu cong khai tap
hop két qua tinh toan DFT cuda rat nhiéu vat liéu. CHGNet con hoc thém cd manh m6i vé dién tich va
trang thai tlr. Vi vay, no theo doi tot sy di chuyén cta lithium trong vat liéu pin hodc su thay do6i pha ctia
oxide kim loai chuyén tiép.

C6 1y do khién CHGNet hoc dién tich va trang thai tr. Trong vét liéu pin, lithium di vao va di ra, kéo theo
sy trao doi dién tich. Trong oxide kim loai chuyén ti€p, trang thai tir cda nguyén t lam thay dai tinh
chét. Néu b 16 nhitng thay do6i nay, ta sé vé sai hanh vi cta vat liéu. CHGNet dwa cdc manh moi nay vao
bi€u dién mo6i truong nguyén t, nho' d6 bao quat pham vi vét liéu rong hon. Tuy nhién, ddy khéng phai
la m6 hinh dién héa theo doi ti mi dién tich nhw mot dai lwgng dwoc bao toan. Cach hiéu dung hon 1a n6
duwa cac dau moi veé trang thai tir vao biéu dién da hoc. Trong vt liéu cho tén 1ta, oxide va kim loai
chuyén tiép cling thuong dugc dung, nén nang lyc nay cé ich.

MatterSim la mdt thé nang nén tdng khac dugc cong bo vao nam 2024. M6 hinh nay nham vao pham vi
nhiét d6 va ap sudt rat rong. Bai bao cong khai cho biét né xtt 1y tir 0 kelvin dén 5000 kelvin, va tir 0
gigapascal dén 1000 gigapascal. Kelvin la don vi nhiét d6 tuyét doi, con gigapascal la don vi ap suat. biéu
kién ndéng ctia déng co tén l¥a cling nam trong pham vi nay. Tuy nhién, pham vi hoc cé giao nhau va
viéc mo hinh that sy dy doan ddng la hai chuyén khac nhau. 1000 gigapascal la gia tri cao hon nhiéu so
vdi ap suat budng dot tén 1¥a. Nhitng tinh hudng riéng cta tén ltra nhu khi chay hodc bé mat oxy hoa
can dugc kiém ching riéng. Vi vay, mo hinh nay dugc quan tim nhu diém khéi dau cho nghién ciru vat
liéu cyc han. Bai bdo cong khai cho biét mé hinh nay da tiét kiém dugc nhiéu dir liéu. Nho da hoc trudc
cac diéu kién rong, n6 phan rng nhanh véi vat liéu méi.

Gan day ciling da xudt hién mot thé nang nén tdng mdi nang cd dé chinh xac va tdc d6. bé 1a mo hinh
GRACE. M0 hinh nay dugc xay dung bang khung khai trién cum nguyén t& do thi. Nhnom nghién cttu da
huan luyén mo hinh nay bang mot phan cta bg dit liéu vat liéu thudc loai rat 16n. Nghién cttu cong khai
cho biét m6 hinh nay da dung 1én mot duong can bang mdi gitta do chinh xac va hiéu suat. Nghién citu
nay dugc dang trén mot tap chi tinh toan vat liéu vao nam 2026. N6 cho thay rang néu tinh chinh t6t mo
hinh 16n, ta c6 thé gitr do chinh x4c trong khi diéu chinh n6 cho phtt hgp véi mét nhiém vu cu thé.

Thé ndng nén tang dang thay déi cach nghién ctu. Trwdc day, véi moi vat liéu, nguoi ta tao md hinh twr
dau. Gio day, nguoi ta dung mo hinh 1én trwéce roi chi chinh phan can thiét. Cach chi sita mét chut roi
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dung nhu vay dugc goi 1a tinh chinh. Khi gip hop kim mdi, ta cting cé thé phdn ¢ng nhanh béng it dir
liéu.

NG luc so sanh cong bing cac moé hinh 16n nay ciing dang ting 1én. Khi nhiéu thé ning nén tang xuit
hién, viéc phan doan mo hinh nao tét hon tré nén khé khan. Vi vay, da xudt hién cdc san danh gia cong
khai do hiéu nédng trong cuing diéu kién. B¢ la cdc nén tdng benchmark do nhiéu nhém nghién cttu tao
ra. Nhitng sin nay so sanh déng thoi do chinh xéc, téc d6 va do 6n dinh. Nguoi dung cé thé chon mo
hinh phu hgp v6i van dé cia minh.

Du vay, van c6 diém can than trong. Thé ndng nén tang khong tw ddng dung trong moi tinh huéng. Sai s6
¢ thé tang trong cac hop kim hodc phan &ng bé mét hiém gép trong dit liéu hoc. Vi vy, mé hinh tot
cang phai di kém kiém chirng. Ciu tric la can dugc tinh lai bang DFT dé x4ac nhan. Quy trinh xac nhin
nay la chu dé cia muc tiép theo.

4.Vong lap hoc chu dong(Active Learning), danh gia sai s6 va do bat dinh

DU mo hinh t6t dén dau, n6 van co thé sai trong tinh huéng chwa hoc. Van dé 1a khi mo hinh sai nhung
van dua ra ciu tra 10i voi vé ty tin. Khi d6, con nguoi khé nhéan ra sai s6. Muc nay ban vé cach lam cho
mo hinh ty bao thoi diém no6 khong biét.

Cach d6 1a hoc chd déng(Active Learning). Hoc cht dong la quy trinh ldp trong dé mé hinh chon cac cau
tric ma n6 khong ty tin réi tinh lai chinh xac. Ta sé& xem vong 1ap nay chay ra sao va do sy thiéu ty tin
badng con s6 nhu thé nao. Ta cling sé chi ra vi sao quy trinh nay la thiét bi an toan trong moi truong cuc
han va xa la nhu vat liéu tén 1ra.

C6 thé chuyén ndi suy va ngoai suy sang vi du doi song. Néu biét nhiét do cia nhiéu nam trudc, ta c6 thé
wdc lugng nhiét dé6 hom nay. Udc luwgng trong pham vi da trai qua la néi suy. Nhung néu mot dot nong
chua tirng c6 xay ra, wéc lwgng sé chéch di. bi ra ngoai pham vi chwa tirng trai qua la ngoai suy. M6 hinh
cling vay, né khgp tét trong pham vi da trai qua va dao dong ¢ bén ngoai.

Noi mo6 hinh dy dodn an toan 1a bén trong dit liéu hoc. Vung nay dugc goi la viing ndi suy. Bén trong
pham vi dwgc dit liéu hoc bao quanh, dy doan dang tin. Nhung khi di ra ngoai pham vi do, tinh hinh
khéc di. Phan bén ngoai nay dugc goi la ving ngoai suy. Trong vung ngoai suy, mo hinh c6 thé dua ra
cau trd 1oi trong c6 vé hop ly nhung sai.

Sai s6 trong vung ngoai suy rat nguy hiém. Trong khi mé phéng, cac nguyén ti cé thé chéng 1én nhau
hodc cdu truc c6 thé sup do theo cach ky la. Néu diéu nay xay ra lang 1&, toan bo két qua sé khong con
dang tin. M6i truong tén 1tra luon cyc han nén ngoai suy xay ra thwong xuyén. Nhiét d6 cao, va cham
manh, oxy hda va vét nitt 1a nhitng sy kién hiém trong dit liéu hoc. Vi vy, nhit dinh can cé thiét bi bat
dugc nhitng khodnh khéac nay.

vong lap hoc chd déng xoay qua bon budc. Trudce hét, ta hudn luyén mo hinh bang mot b di liéu DFT
nho. Sau dd, dung mo hinh nay dé tinh nhanh chuyén dong nguyén t. Trong khi tinh, néu xut hién cidu
truc khién mo hinh khong ty tin, ta danh dau lai. Chi chon cdu tric do va tinh lai chinh xac bang DFT.
Dua két qua mdi vao dit liéu roi stta mo hinh. Néu 1ap lai cdc bwdce nay, mo hinh dan hoc dwgc pham vi
tinh hudng rong hon. N6 gidng viéc di trén con dwong la va kiém tra lai bdn d6 & moi nga ré.

C6t 16i ctia vong lap nay la do sy thiéu ty tin bang con s6. Con s6 nay dwgc goi la do bat
dinh(Uncertainty). C6 nhiéu cach do d6 bat dinh. Cac tiéu muc tiép theo sé xem xét nhitng phwong phap
tiéu biéu.
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4.1 Do bang con sé thoi di€ém md hinh khdéng biét(UQ)

Céch dau tién dé do do bat dinh 1a dung d6 ngoai suy. M6 hinh goi la thé nang tensor mé men(Moment
Tensor Potential, MTP) dung cach nay. M6 hinh nay do bang con sé xem cach sap xép nguyén t& hién tai
khéc dir liéu hoc dén mic nao. Con sd nay dugc goi la dd ngoai suy. Néu do ngoai suy thap, dé 1a cach
sap x€p quen thudc va dy doan an toan. Néu dd ngoai suy cao, d6 la cach sap xép la nén can tinh lai.

Cach th hai 1a so sanh cau trd 10i cia nhiéu mé hinh. Ta tao nhiéu mé hinh dwgc huan luyén hoi khac
nhau tr cung dit liéu. Tap hop nay dugc goi la ensemble. VGi cdu tric mai, néu cau tra 10i ciia cadc mo
hinh nay giéng nhau, nhin chung c6 thé tin duwgc. Néu ciu tra 1oi khac nhau nhiéu, ciu tric dé 1a tin
hiéu nguy hiém. Tuy nhién, cdc mé hinh hoc tir cing dit liéu cling c6 thé cung sai trude dau vao la. Vi
vay, su nhat tri cia ensemble chi la chi bao tham khdo, khong phai bdo ddm day da. N6 giong viéc hoi
cung mot cdu cho nhiéu ngudi, néu cau trd 101 phan tan thi xem d6 1a van dé kho.

Céach thw ba 1a dé chinh m6 hinh dwa ra khodng sai s6. Nghién cttu gan day da tién trién theo hudng nay.
Mot nhém nghién ctu da gan phuong phap goi la hoc sdu dua trén bang chitng vao thé nang lién
nguyén ti. Phwong phap nay dwa ra gia tri dw doan cung véi mirc do cé thé tin gia tri d6. Vi khong phai
chay riéng nhiéu mo hinh nén tinh todn nhe hon. Nghién cttu nay dugc dang trén tap chi vao ndm 2025.

Cling c6 nghién cttu tim cach dan dé bat dinh sdu hon vao hoc cht dong. Mot phuwong phap khién mo
phong ty di tim nhirng noi bat dinh. N6 din chuyén déng nguyén ti vé phia cac cach sap xép ma mo
hinh khéng ty tin. Khi dd, ta thu thap nhanh hon céc cdu tric c6 gia tri hoc tap 16n. bay la cach 1ap day
hiéu qué cac tinh huéng xa la.

Quy trinh nay la khung xuwong git an toan trong nghién ctru vat liéu tén ltva. Trong moi truong cuc han,
céc cach sap xép khong dy doan dugc ludn xudt hién. Néu khong c6 thiét bi do bat dinh, ta cé nguy co tin
két qua sai la dung. Néu c6 thiét bi do bat dinh, phép tinh dirng lai & thoi diém nguy hiém dé kiém tra.
Nho do6, ta cé thé tin két qua hon.

Céc cach xi ly do bat dinh van dang tiép tuc xudt hién. Gan day cé nghién ctru x 1y ca truong hgp mo
hinh dugc thiét ké sai. Néu mo hinh sai ngay tlr gid dinh co ban, d6 bat dinh ciling sé sai. Nghién citu chi
ra van dé nay da dugc dang trén tap chi vao nam 2025. biéu d6 cd nghia la do d6 bat dinh la viéc khé. Du
vay, tién bo theo hudng nay chéng d& sy an toan ctia tinh toan véat liéu cye han.

Mot loi ich khac ctia quy trinh 1dp nay la tiét kiém dit liéu. Tinh toan DFT dat dé. Vi vay, néu tinh bira bat
Kky cdu tric nao, 1ang phi sé 16n. Hoc chi dong chi chon céc cau tric c6 gia tri hoc tap 16n dé tinh. Véi
cung ngan sach, ta thu thap dugc dit liéu hitu ich hon. Nho d6, ta ¢6 duge mo hinh t6t nhanh hon.

C6 thé vi cach nay vdi viéc 6n thi. Néu giai lai bai da biét, thoi gian sé uéng phi. Néu chi chon bai sai dé
gidi, nang lyc tdng nhanh. Hoc chd dong cling chi chon va 1dp day nhitng phan mé hinh con yéu. bay la
cach dat tién bd 16n bang it tinh todn. Trong nghién cttu vat liéu tén 1¥a, ngan sach tinh toan ludn eo
hep. Vi vay, sy tiét kiém nay trd thanh sitc manh trong phat trién thuc té.

Tuy nhién, ban than viéc do chinh xac d6 bat dinh 1la mét bai toan khé. C6 phwong phap doi héi chi phi
tinh todn 16n, c6 phuong phap lai kém chinh xdc. Néu mo hinh ngay tir dau da dugc thiét ké sai, ngay ca
do bat dinh ciing c6 thé cho két qua sai. Gan day, cac nghién ctru x ly van dé nay van tié€p tuc. Pinh
lwgng d6 bat dinh chwa phai la mot k§ thuat da hoan tit, ma 1la mét linh viec dang phat trién.
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5. Mang no-ron hinh hoc loai bé tich tensor: hiéu qua tinh toan va do tron
cua duong cong

MO0 hinh hiép bién chinh xac, nhung mang ganh ning tinh toan 16n. Mot nguyén nhan 1én ctia ganh
ndng do 1a tich tensor da ndi & trén. Muc nay ban vé 1y do vi sao tich tensor gy nhiéu tai tinh toan, va
cac nghién cttu méi dang c6 gidm hodc loai bé né la gi.

O day con c6 mot yéu td quan trong khac 1a do tron cia duwdng cong. Két qua cta tinh todn nguyén t 1a
bé mat thé ndng, titc ban d6 ndng lwgng. Néu bé mat nay go ghé, phép tinh lyc sé bi giat va mo phdéng sé
do6 v&. Muc nay giai thich qud trinh cdc phuong phap mdi c6 ndm bat ca téc do 1an do tron.

Tich tensor 1a mot phép toan toan hoc tron céc gia tri cé hudng theo dung nguyén ly. Mo hinh hiép bién
dung phép toan nay dé x& 1y chinh xac thong tin hudng. Van deé 1a khi ning do chinh x4c cia hudng,
ganh nang cda phép toan nay tdng rat nhanh. Thoi gian tinh todn va bé nhé cung phinh ra. Trong mo
phoéng hé 16n hodc thoi gian dai, ganh nang nay trd thanh mét bitc twong.

Hay hinh dung tich tensor bang 16i dé hon mét chit. Khi tron thong tin cé hwdng, quy tic rat khat khe.
Khong thé chi cong hodc nhan hai gia tri hwdng véi nhau. Phai ghép cdp va tron ching sao cho phu hgp
v6i dinh luét vat 1y. Tich tensor thyc hién chinh xac viéc ghép cap khit khe nay. Déi lai cho do chinh xéc,
s6 cdp tang nhanh theo dd chinh x4c cia hudng. Vi vay, chi can ting 6 chinh xadc mot chut, gdnh ndng
tinh todn da 16n 1én.

Cac nghién citu nham vugt qua birc twong nay xuat hién theo nhiéu huwéng. Mot hwdng la tao ra chwong
trinh dic biét dé tinh tich tensor nhanh hon. Mot nghién cttu gan day da lam phép tinh déng luc hoc
phén t& nhanh hon nhiéu theo cidch nay. Nghién cttu nay duoc dang trén tap chi khoa hoc vao nam
2026. Day la con dwong git lai ban than tich tensor nhung toi wu héa phép tinh.

5.1 Thiét ké mé&i hoan toan khong dung tich tensor

Mot hudng khdc 1a hoan toan khong dung tich tensor. Nghién cttu c6 tén Geodite dd chon con duong
nay. Tiéu dé cia nghién cttu nay la thé nang lién nguyén tt hiép bién khong dung tich tensor. N6 thay
thé phép toan nang dung dé tron huéng bang mot cach khéac. Du vay, né van gitr d6i xing quay theo
dung nguyén ly.

Can diém qua ngan gon nguyén ly ma phuwong phap nay dung dé thay thé tich tensor. Thay cho phép
ghép cdp ning, n6 dyng hé toa do cuc bg. Tic 1a dit mot Khung hwdng chudn quanh moi nguyén tir. Néu
Xt 1y thong tin trén khung nay, ta c6 thé gitt hudng bing phép tinh nhe. D6i xttng van dugc gitt, chi gidm
ganh nang.

Nghién ctu nay néu hai két qua. Mot 1a téc do. Ban tém tat cong khai cho biét né nhanh hon ba dén nam
1an so v6i cdc mé hinh cé do chinh xac twong tw. Hai la pham vi do chinh x4c. N6 dat do chinh xac c6 thé
$0 v0i cdc mo hinh di trude trong dy doan do bén vat liéu, dan nhiét, dao dong mang tinh thé va dong
lyc hoc phén ti & thang nano gidy. Co thé xem 1a da ting t6c manh ma van gitt do chinh xac. Nghién ctiru
nay la nghién cttru giai doan dau chua qua binh duyét. Vi vay, nén xem né la mot cong nghé &ng vién
nhiéu trién vong, khong phai tiéu chuan da dwoc xac lap.

Loai b tich tensor khong chi cdi thién toc dd. N6 cling gitup bé mat tron hon. Néu cat gidm d6 chinh xéc
hudng trong tich tensor, trén bé mait cé thé xudt hién cac gon song nhoé. Nhitng gon nay lam phép tinh
lyc bi giat. Thiét ké khéng dung tich tensor dugc tao ra dé tranh cac gon nhu viy. Pudng cong van mém
mai cd & doan lién két hinh thanh va dut gay.

PO tron nay quan trong trong tinh toan vt liéu tén 1ra. O nhiét d6 cao, nguyén t& dao dong manh va
lién két thuwong xuyén bi dit. Néu duwong cong tho, luc sé bi giat & nhitng doan nay va mo phong sé sup

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va k§ thuat dong co day tén Ira - 15



do. Puong cong tron giup phép tinh 6n dinh ngay ca trong diéu kién cuc han. Vi vay, do tron 1a mot tinh
chat quan trong ngang véi do chinh xac.

Cling c6 nghién cttu khac c6 muc tiéu twong tw. Mot nghién ctru trai théng tin hwdng 1én ludi cau roéi tron
bang mang no-ron nhe. Cach nay cling nhanh hon tich tensor ma van giit nang lyc biéu dién. Cling da
xudt hién nghién cttu thay d6i mém khodng cach cat theo tinh huéng. T4t c cac nghién ctu nay déu &
giai doan dau. Nhiéu nhém dang thi nhitng con duong khac nhau hudng dén cing mét muc tiéu.

Hay xem thém vi sao d0 tron lai quan trong dén thé. Lyc xuat phat tir d0 doc ciia bé mat ndng lugng.
Néu bé mat tron, do doc cling thay doi tron. Néu bé mét c¢6 gon nhd, dé doc sé dot ngot giat. Luc bi giat
day nguyén t theo huwdng sai va pha hdng moé phdng. Vi vy, can bé mat tron khong kém gi nang luong
chinh xac. Du sai s6 nhin thdy bén ngoai nhé, néu bé mat tho thi van dé sé 1én dan trong phép tinh dai.
Y nghia cia dong nghién cttu nay rat rd. P6 1a gitt dd chinh xac cia m6 hinh hiép bién trong khi gidm
ganh nang tinh toan. Khi phép tinh nhe hon, ta c6 thé quan sat hé 16n hon trong thoi gian dai hon. Diéu
nay giup ngay cho viéc theo doi lau céc vat liéu 16n nhu linh kién tén I¥a. Tuy nhién, bang ching thuc
nghiém van dang dugc tich 1y, nén phai xem cung véi kiém ching.

6. M6 hinh h6a mat dd electron va cat tia c6 cau tric dé chay trén thiét bi nhe

M0 hinh 1én chinh xdc, nhung néng va doi héi thiét bi tinh todn 16n. Muc nay ban vé cach lam mo hinh
16n nhe hon ma van gitt dinh luét vat ly. Ta s& xem hai y twéng. Mot 1a cit tia, tic cat bd cadc duong tinh
toan it quan trong hon. Hai 1a duwa manh moi vé phan bé electron vao mo hinh. Trong tdm cia muc nay
l1a lam cho nhe, nhung khéng cat tuy tién. Tinh todn nguyén t& c6 nhiéu tinh chat vat Iy phai gitt. D6 1a
déi xirng, hudng cda lyc, va sy nhat quan gitra ndng luwgng va lyc. Muc nay giai thich cach thu nhé moé
hinh trong khi van gi cac tinh chat do.

Cat tia (Pruning) 1a phwong phap giam cdc dwong it quan trong hon trong mang no-ron. Cac dwong mang
thong tin bén trong mang no-ron dugc goi la kénh. Khéng phai moi kénh déu quan trong nhu nhau. Néu
gidm cac kénh it dung, phép tinh sé nhe hon. N6 giong nhu bo bét do it dung khoi tui dé chiéc tdi nhe di.
Van dé la néu cat bat ky kénh nao, dinh luat vat 1y sé lung lay. Trong mo hinh hiép bién, kénh gan véi
huéng. Néu cit roi rac cac kénh thudc ciing mot nhém huéng, hwéng ctia lyc sé tré nén ky la. O day can
stta mot hiéu lam. Néu mo6 hinh trudc hét xuat ra nang lwong roéi lay lyc bang dé doc cia nang lwgng do,
thi ngay ca khi gidam kénh, quan hé gitra nang lwong va luc van dugc gitt. Cat tia khong 1ap tic pha v
quan hé nay. Thay vao dé, do chinh xac trong x& Iy huéng va do chinh xac dy doan cé thé xau di. Vi vay,
phai cat tia than trong.

6.1 Cat tia c6 cau trac gilr tinh nhat quan vat ly

Cat tia cd cau truc (Structured Pruning) 1a phwong phap cat kénh theo don vi nhém hwdng. Khéng cat roi
tirng kénh, ma x& 1y cd nhém. Lam vay thi cdn bang hudng madi khong bi pha va. Ty 1€ gitta kénh vo
hudéng va kénh vector cling dwgc quan 1y dé git nguyén. Vo huwdng la gia tri khong c6 hudng, con vector
1a gid tri c6 huwdng. Phai gitt ty 1é nay thi doi xtng va huwéng ctia lwvc mdi nguyén ven.

Hay hinh dung vi sao phai cat theo cd nhém. Kim la ban chi ¢6 y nghia khi n6 chi cung lic cac huéng
déng, tdy, nam, bac. Néu chi dé lai nam bac va cat bé dong tay, hudng sé méo di. Kénh huéng cia mo
hinh hiép bién cling nhu vay. Cac gia tri trong cuing mot nhém phai di cing nhau thi méi chi hwéng
ding. Néu chi cat roi mot phan trong d6, hwéng cia luc sé 1éch. Vi vay, khi cat, bat budc phai 1dy nhém
lam don vi.

Viéc cat kénh nao dugc quyét dinh theo mitc do quan trong. Ta do moi kénh déng gép bao nhiéu vao két
qud. Cac kénh déng gép nhd sé dugc gidm trude. Khi d6 cling 1dy nhom huwéng lam don vi. Ta xem va
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danh gia cac gia tri trong mot nhém cung nhau. Lam nhu vay sé gitt b khung mang thong tin va chi bé
phan thira.

Gan day, mot nhém nghién citu da ap dung phuong phap nay cho thé nang nén tang. Tiéu dé ciia nghién
cru nay la mo6 hinh nguyén t& hiép bién SO3 dic duogc tao bang cat tia c6 cdu tric. Bdn tém tat cong khai
cho biét ho da gidm s6 tham s nhiéu lan. Tham sé la sé lwgng gia tri ma moé hinh hoc. Khoi lwgng tinh
toan can cho tién huan luyén cling gidm nhiéu lan. Pong thoi, sau tinh chinh, sai s6 nang lugng va lyuc lai
gidm. Nghién cttu nay la nghién ctu giai doan dau dugc cong bd vao nam 2026. Vi chua qua binh duyét,
khong nén xem day la két qua da dugc xac lap.

Muc tiéu ma nghién cttu nay nham tdi la chay tinh toan chinh xac ngay ca trén thiét bi nhe. M6 hinh 16n
thuong doi hdi nhiéu thiét bi hiéu ndng cao. Néu thu nhé mo hinh dung cach, thiét bi nhé hon cling c6
thé thyc hién phép tinh twong ty. Khi ngudng tham gia nghién cttu thap hon, nhiéu nha nghién ctu hon
c6 thé tham gia tinh toan vat liéu. Tuy nhién, thiét bi nao c6 thé dap ng dén mirc nao van can dugc
kiém tra thém.

Trong nghién cttu vat liéu tén ltra, hwdng nay ciing c6 y nghia. D€ mo phong lau moi truong cuc han,
phai lip lai phép tinh nhiéu 1an. Néu mo hinh nhe, cing mdt thiét bi cé thé chay nhiéu thi nghiém hon.
Diéu nay giup sang loc nhanh vt liéu wng vién. Trong tdm 1a dat t6c do trong khi van gitt d6 chinh xéac.

Cling cé phuong phap khac cé muc tiéu giong cat tia. D6 1a chuyén tri thirc cia mo6 hinh 16n sang mo
hinh nhé. Phuong phap nay dwgc goi la chung cét tri thitc. M6 hinh 16n da hoc tot trd thanh thay cia mo
hinh nhé. M6 hinh nhé hoc bang cach bat chudc cau tra 16i ctia thay. Khi dd, du cé than hinh nhé, né
van dat ndng lyc gan véi mo hinh 16n. Cat tia va chung cét tri thitc déu 1a con duwong chuyén mé hinh 16n
sang dang nhe.

biém can chu y 1a khong dugc bé qua kiém chirng vat 1y. M6 hinh nhe c6 dugc nho cét tia cling bat budc
phai dugc kiém tra. Can kiém tra cung luc tinh nhit quan gitta nang lwgng va luc, hwéng cda lyc, doi
xung va chi bdo dé bat dinh. Khi céc tinh chit nay dugc gitt, mé hinh nhe mai dang tin. M6 hinh chi
nhanh thi nguy hiém trong tinh toan cyc han.

6.2 Phuvong phap thém manh méi mat do electron

Khi thu nhé mé hinh, ning lyc biéu dién cling c6 nguy co gidm theo. Mot y twéng nhiam bu dap mat mat
nay la dwa mat do electron vao. Mat do electron 1a ban d6 cho biét electron phin bo trong khéng gian
nhiéu dén muitc ndo. Vén di day 1a dai lwong vat 1y co bdn ma DFT xit 1y. Y tuéng 1a dua truc tiép manh
moi nay vao trong mo hinh dé b6 sung nang lyc biéu dién con thiéu. Cach tron cac théng tin khac nhau
nhu vay dugc goi la hybrid.

O day can diém qua ngan gon cac loai lién két. Lién két ion 1 lién két hinh thanh béng cach cho va nhan
electron. Mudi duogc tao nén bang loai lién két nay. Lién két kim loai 1a 1ién két trong dé electron chdy tyw
do gitta nhiéu nguyén tit. Nho lién két nay, sat dan dién t6t. Lién két cong hoa tri 1a lién két trong d6 cac
nguyeén t chia sé electron v4i nhau. Nhw vay, méi loai lién két c6 hinh dang electron khéc nhau.

Thong tin mat do electron giup phan biét loai lién két. Trong vat liéu cé nhiéu loai lién két. Lién két ion,
lién két kim loai va lién két cong hda tri khac nhau. Néu nhin electron tip trung & dau va nhiéu bao
nhiéuy, ta c6 thé biét sy khac biét nay. Khi dwa manh méi nay vao mo hinh, mé hinh cé thé nadm bét tinh
chat lién két tot hon.

Cach nay ciing dugc ky vong la hitu ich trong viéc khoi phuc cac hiéu tng tac dong xa. Anh huéng ctia
electron lan ra vuot qua cac lang giéng gan. Khi thu nhé mo hinh cho nhe, ta dé bo sét cac hiéu &ng xa
nay. Ky vong 1a néu dung t6t manh moi mat do electron, mé hinh cé thé chita phan nao d&nh hudng xa
d6. Tuy nhién, viéc dua mat do electron vao khong tw déng giai quyét tinh dién va lyc phan tan &
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khoang cach xa. Viéc dua loai mat do nao vao, theo cach nao, va kiém ching ra sao van dang dugc
nghién ctru thém. Vi vay, nén hiéu hudng nay la mot dé xuat, khong phai 16i giai da xac lap.

Vat liéu tén I¥a thwong cé nhiéu loai lién két tron phitc tap. Kim loai va gém dwgc dung cing nhau, va
mang oxide hinh thanh. Dé xtt Iy cac vat liéu nhu vay, phai phin biét chinh xdc tinh chat cda lién két.
Céch dua mat do electron vao c6 thé ho tro sy phan biét nay va gép st cho tinh todn vat liéu cuc han.

Kha nang tinh todn quy mo 16n cling mé ra cung lic. Gan day, mot nhéom nghién cttu dd moé phéng hop
kim tron nhiéu nguyén té6 & quy mo mot triéu nguyén t&. Ho xtt 1y hé 16n bang cach dung thé nang lién
nguyén ti cho nhiéu thanh phan. Nghién cttu nay la nghién ctu giai doan dau dugc cong b6 vao nam
2026. Hop kim entropy cao la tng vién quan trong cho vt liéu nhiét do cao dung trong tén I¥a. Cang x&
ly dugc hé 16n, ta cang c6 thé thady hanh vi gan vdi linh kién that.

Hay nhin cau chuyén ctia muc nay qua thyc té phat trién tén ltra. Khong phai cong ty va vién nghién ctitu
tén I¥a nao cling co tai nguyén tinh toan doéi dao. Néu mo hinh 16n chi chay dugc trén nhiéu thiét bi,
ngudng tham gia sé cao. Khi mé hinh nhe hon, nhiéu nhém hon c6 thé bét tay vao tinh todn nguyén t.
Ho sang loc nhanh vt liéu &ng vién va gidm so doi twong phdi thi nghiém that. Vong lap qua lai gitra
tinh toan va thi nghiém nay rat ngan thoi gian phat trién.

Hai y tudng trong muc nay hudéng dén cung mot muc tiéu. D6 1a 1am phép tinh nhe hon trong khi van
gilt d0 chinh xdc. Cét tia b6 phén thira, con manh mé&i mat do electron 1dp phan nang lyc biéu dién con
thiéu. Néu dung ca hai cing nhau, ta c6 thé tao mé hinh dd dung ngay ca trén thiét bi nhé. Hwéng nay
van dang phat trién va dang & giai doan tich Ity ki€ém ching.

Tong két

Chuong nay la cau chuyén veé cac quy tic dung may tinh dé x& 1y nguyén t&. Quy tac dé chinh la thé
nang lién nguyén t&. T 1au, cadc nha khoa hoc da phai chon mdt trong hai con duwong: phwong phap
chinh x4c hodc phuong phap nhanh. DFT chinh xdc nhung cham, con truong lyc kinh nghiém nhanh
nhung thiéu chinh xac. Thé nang lién nguyén ti hoc may la cong cu nham pha bé birc twong gitra hai
con duong do.

Ta hay nhin lai ngan gon hanh trinh nay. Ban dau, con nguoi bién moéi treong xung quanh nguyeén t
thanh cac con s6. Sau d6, mo hinh tw hoc cac con so ay. Tiép nita, nguoi ta dé cac nguyén ti trao doi
thong tin véi nhau. Gio day, da xuat hién ca nhitng mé hinh 1én duoc hoc trwdc trén pham vi véat liéu
rong. Qua moi budc, ban tay con nguoi bat di, con sirc manh cta dir liéu ting 1én. Dong chdy nay 1a
mach phat trién 16n ciia MLIP.

MLIP giai doan dau bién hinh dang xung quanh nguyén t thanh cac con s6 do con nguoi thiét ké. Cach
dung b mo ta nay cé BPNN, thé ndng xdp xi Gaussian va DeePMD. Chung dat dwgc thanh qua 16n,
nhung ciling bdc 16 gidi han. Khi s6 nguyén t6 tang 1én, gdnh ndng tinh todn 16n hon va khé dwa vao céac
hiéu ng & khodng cach xa.

Thé hé tiép theo 1a mang no-ron d6 thi déng bién. Phuong phap nay xem nguyén t 1a diém, quan hé
lang giéng la dwong ndi, roi cho chung trao déi thong tin. N6 dwa cac doi xirng phu hop vaéi phép quay va
phép tinh tién vao trong mo hinh, nh¢ dé tiét kiém dir liéu. Tir SchNet dén NequlP roi MACE, d6 chinh
xac va hiéu qua cuing tang 1én. Cac thé ndng nén tdng nhu CHGNet, MatterSim va GRACE da tré thanh
nhitng mo hinh 16n dwgc hoc truwdc trén pham vi vat liéu rong.

Ngay cd mo hinh chinh xdc ciing c6 diém yéu. Trong tinh huéng la ma né chua hoc, mo hinh c6 thé sai.
Vi vay can hoc cht dong va dinh lwgng bat dinh, dé mo hinh ty bao khi gdp diéu minh khong biét. M6i
truong tén 1tra ludn cye han va cé nhiéu sy kién xa la. Phai cé thiét bi an toan nay thi ta maéi cé thé tin
vao tinh todn vat liéu cuc han.
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Céc nghién cttu gan day theo dudi dong thoi tée do, d tron va sy gon nhe. Ching gidm hoac loai b tich
tensor dé tinh nhanh hon. Ching thu nhé mé hinh bang cat tia cé cau truc va bo sung kha nang biéu
dién bing manh mai tir mat do electron. Nhiéu phuong phép kiéu nay van 1a nghién cttu giai doan dau,
chua qua binh duyét. Chuing c6 trién vong, nhung con sém dé xem la tiéu chuan da duoc xac lap.

C6 nam diém ma doc gia pho thong nén nhd sau khi doc chwong nay. Tinh todn nguyén t& tir lau da cé
sy danh doi gitta chinh xac va nhanh. Hoc may dd bac mot ciy cau dé gidm sy danh doi ay. Gilt doi xing
12 c6t 161 ciia mot mo hinh t6t. Du moé hinh t6t dén diu, né van phai ty bao khi gap diéu minh khong biét
thi méi an toan. Va phan 16n cong nghé mai nhat van la nghién cttu giai doan dau dang dwgc kiém
ching.

Nam diém nay cling ddng véi cac chwong phia sau. Viéc tao ciu tric tinh thé, thiét ké hgp kim va x@ Iy
gém déu ding trén nén tinh toan nguyén t& nay. Néu khong cé tinh todn nguyén t& chinh xac, thiét ké
bén trén ciing lung lay. Vi vay noi dung cida chuong nay trd thanh vién da nén ctia ca cuodn sach.

Ta ciing can giit mot cai nhin can bang. MLIP la cong cu manh, nhung khong phai van nang. Néu chat
lwgng dit liéu hoc kém, dy doan cling kém. Néu lo 1a kiém ching, ta sé bi nhitng sai s6 c6 vé hgp 1y danh
Iira. Vi vay cong nghé nay khong thay thé phan doan clia con ngudi va thi nghiém. Tinh toan thu hep
danh sach @ng vién, con thi nghiém ddm nhan xac nhén cudi cung. Sy phoi hgp nay la con duwong dua
vat liéu mai ra thé gigi mot cach an toan.

Muc tiéu cua tat ca cong nghé nay quy tu vé mot diém. D4 1a thir nghiém vt liéu tén Itva va vat liéu méi
trong may tinh & quy mé 1én va thoi gian dai, mot cach chinh xac va an toan. Néu sang loc &ng vién
trudc khi ché tao linh kién that, ta tiét kiém dugc tién va thoi gian. Tir chwong sau, cdu chuyén sé chuyén
sang viéc tryc tiép tao ra vat liéu méi trén nén tinh toan nguyén t& da dwoc xay chac nhu vay.
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Chwong 2. Dw doan cau truac tinh thé (CSP) va thiét ké
ngwoc vat liéu dwa trén Al tao sinh va mo6 hinh khuéch
tan (Diffusion Models)

Mé& dau

Khi lam ra mot dé vat, ching ta thwong chon vat liéu trde. Gia st ta lam mot cai noi. Trudce hét ta chon
sat hodc nhom. Sau d6 ta dinh d¢ day va hinh dang. Cu6i cung ta dat 1én Itta va kiém tra xem no c6 tinh
chat gi.

Cach cii dé tim vat liéu méi cling gan giong nhw vay. Trudce hét ta chon mot chat da biét. Sau dé ta do
tinh chat bang may tinh hodc thi nghiém. Néu t6t thi gitt lai, néu xau thi bd di. Cach nay dang tin. Nhung
phai kiém tra tirng thtr mot nén téc do cham.

Véin dé nam & chd thé gidi vat chat qua rong. Cé nhiéu loai nguyén té. S6 lwgng nguyén ti cling cé thé
thay déi. Vi tri dit nguyén t& va kich thudc mang tinh thé cling c6 thé thay doi. Khi két hgp tat cd nhitng
th nay, s6 truong hop tang 1én nhu sao trén troi. Con ngwoi khong thé thi tirng tredng hop mot cho
dén hét.

Chuong nay ké cau chuyén dao ngugc hudng suy nghi. Ta khong chon vat liéu trudce. Ta xac dinh tinh
chat mong mudn trudc. Ta xdc dinh rang minh muén mot chat dién giai ran dan dién tot. Ta xac dinh
rang minh muon mat chat xuc tac chiu dwgc trong voi phun tén ltra néng. Khi dé tri tué nhan tao tu vé
ra cdu truc tinh thé phtt hgp véi tinh chat dd. Cach 1am nay goi 1a thiét ké ngugc vat liéu (Inverse
Design).

C6 thé so sanh bang ndu an dé thay vi sao thiét ké nguoc quan trong. Cach cii 1a ndu mén an bang
nguyén liéu co trong td lanh. Nguyén liéu da dugc dinh sdn nén mén an cé thé 1am ciing bi dinh san.
Thiét ké ngugc la xac dinh tredec mén minh muén an. Sau dé ta tim ngwgc lai nhitng nguyén liéu can cho
mon do6. Nguyén liéu chwa c6 trong td lanh cling dwgc tim méi. Lam nhw vay, ta khong bi nhét trong
nhitng nguyén liéu c6 san trong ti lanh ma tién gan hon dén mon dn minh twdng twgng.

Nhén vat chinh ¢ diy 1a tri tué nhan tao tao sinh (Generative AI). C6 thé hiéu dé hon néu nghi dén Al vé
tranh. N6 bat dau tir mot dam diém md. N6 x6a nhiéu tirng chut mot. Cudi cung, khuén méit ngudi hoidc
phong canh hién ra. Thiét ké ngugc vat liéu cling c6 nguyén ly nhw vay. N6 bat dau tit mot ddm nguyén
tir mo. N6 x6a nhiéu va tao thanh tinh thé cd trat ty. Cach x6a nhiéu nay duoc goi 1a mo hinh khuéch tan
(Diffusion Model).

Trong chuwong nay, ta sé lan lwgt xem mo hinh khuéch tan tao ra tinh thé nhu thé nao. Ta sé& xem cach n6
tuan thd quy tac doi xirng. Ta sé xem ky thuat khép dong (Flow Matching) gitip tinh toan nhanh hon. Ta
cling s& xem nhitng y twdng maéi nhu inpainting dé 1ap cho tréng va nguyén ti mirage. Ta cling sé xem
cach hoc ting cuong dan mo hinh vé phia cdu truc tét. Cudi cung, ta s& xem cac truong hgp phuong
phép nay da dugc dung trong thyc té cho chat dién gidi ran cta pin, chat xuc tac va hgp kim hang khong
vil try. Ta sé& 1an lwgt giai thich vi sao tén Ita va vat liéu méi can cong nghé nay.

1. T cach chon vat liéu trudc sang thiét ké nguwoc xac dinh tinh chat truéc
Phan nay ban vé huéng tim kiém vat liéu da thay déi nhu thé nao. Cach ci chon vat liéu trudc roi kiém
tra tinh chat sau. Cich mdi xac dinh tinh chét trudc roi tao vat liéu sau. Ta sé xem vi sao can chuyén dai
nhu vay, va diéu do cd y nghia gi doi véi tén 1ra va vat liéu méi.
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Cach cli dugc goi la sang loc tinh chat theo chiéu thuan (Forward Property Screening). Chiéu thudn cé
nghia la di tr vat liéu dén tinh chat. Sang loc la viéc loc ra cac &ng vién tir nhiéu lya chon. Nha nghién
clru 1ay ng vién tlr co s@ dit liéu tinh thé da biét. C6 hai kho tiéu biéu. D6 1a Materials Project va Co s&
dir liéu cau truc tinh thé vé co (ICSD).

Sau khi 1ay &ng vién ra, ta tinh tinh chat. Luc nay ta dung phép tinh vat 1y goi 1a ly thuyét phiém ham
mat d6 (Density Functional Theory, DFT). Phép tinh nay giai chuyén dong cda electron trong nguyén t
dé tim nang luvong va tinh chat. Két qua chinh xac. Nhung khoi lugng tinh toan 16n. Mdy tinh phdi chay
lau. Vi vay s6 &ng vién c6 thé xem trong mot ngay rat it.

Gigi han can ban ctia cdch nay ndm & choé no bi nhot trong mot cai chudng hep. Viéc kiém tra chi dién ra
vGi cac chat da biét. Vat liéu madi khong c6 trong co s& dit liéu thi ngay tir ddu khong thé trd thanh Gng
vién. DU c6 mot vat liéu chwa biét vai tinh chat vuot tréi, ta cling khong cham t6i dwgc. Vi vay cach ci
yéu ¢ khad nang tao ra cai mai.

Thiét ké ngugc vat liéu pha v cai chudng dé. N6 dung lai thit ty theo chiéu ngugc. Trude hét ta xac dinh
tinh chat muc tiéu. Ta xac dinh rang do dan ion phai cao. Ta xac dinh rang vat liéu phai 6n dinh vé nhiét
dong lyc hoc. Sau dé tri tué nhan tao tryrc tiép vé ra cu tric théa mén cac diéu kién d6. N6 ciing vé ra
nhitng ciu tric chua tirng c6 trong co s dir liéu. Trong tAm cda tim kiém vat liéu chuyén tir kiém tra
sang sang tao.

Hay lay vi du @€ thiy s6 truong hop 16n dén mitc nao. Trong ty nhién c6 khoang 90 nguyén té ¢ thé
dung. Gia st ta chi ddt mwoi nguyén t trong mot chiéc hdp. Ta chon nguyén t6 nao dat vao ting vi tri.
Vi tri cia nguyén t cling cé thé thay doi trng chit mot. Chi riéng t6 hop nay cling da thanh maot con s6
thién van. S6 &ng vién sinh ra con nhiéu hon cat trén b& bién. Néu con ngudi tinh tirng cai mot thi dung
ca doi cling khong xong.

Thoi gian cho mot phép tinh cting khong nhd. Tinh todn DFT cang mat lau khi s6 nguyén tt cang tang.
Khi s6 nguyén t ting gap doi, phép tinh tang 1én nhiéu 1an. PE gidi mot ciu tric 16n, may tinh chay
trong nhiéu ngay. Vi vay khong thé c tinh that nhiéu &ng vién mot cach bira bai. Phai chon trwdc ing
vién that t6t. Tri tué nhan tao dem lai tri khon dé chon &ng vién nao nén tinh trudc.

Vé mot tinh thé 1a viéc xac dinh déng thoi ba th¢. Trwde hét 1a xac dinh mang tinh thé (Lattice). Mang
tinh thé 1a hinh dang va kich thudc cia chiéc hop chita cidc nguyén ti. Tiép theo 1a xac dinh vi tri nguyén
t&. D4 la nguyén t& ndm & dau trong chiéc hop. Cudi cung la xac dinh loai nguyén t&. b6 1a nguyén to
nao ngoi & vi tri dé. Ba thit phai khdp véi nhau thi mdi thanh tinh thé that. Chi cAn mot thi 1éch di,
nguyén ti sé va vao nhau hodc cdu truc sé sup do.

Kho x Iy dong thoi ca ba tht nay. Mang tinh thé 1a gia tri lién tuc c6 chiéu dai va goéc. Vi tri nguyén t&
cling 1a gia tri lién tuc. Nhung loai nguyén t 1a gia tri roi rac. Sau clo khong cé nguyén t6 nao giéng nira
clo. Nhu vay phai xtt Iy cung luc céc gia tri cé tinh chat khac nhau. M6 hinh khuéch tan lam dwgc viéc
kho nay. N6 khoi phuc song song céc gia tri lién tuc va gia tri roi rac tit nhiéu.

Ta hay giai thich thém mot chut nguyén 1y cia mé hinh khuéch tan. Qua trinh hoc cé hai hwdng. Trude
hét, & chiéu thuin, nhiéu dugc thém tirng chut mot vao tinh thé sach. Sau nhiéu 1an thém, tinh thé bién
thanh mot ddm diém hon loan. Tri tué nhan tao hoc cach dio nguoc qua trinh nay. N6 luyén tap doan
tinh thé ban dau tir trang thai cé nhiéu. Sau khi luyén tp xong, no tao ra tinh thé mai tir cac diém hon
loan.

Sttc manh cda cach nay nidm & ché né hoc dit liéu t6t. Ta cho mo6 hinh xem hang chuc nghin tinh thé da
dugc biét dén trén thé gigi. M6 hinh hoc cdm gidc vé cich sap xép nao cé vé hop 1y. N6 hoc khodng cach
ma cac nguyén t& phai gitt véi nhau. N6 hoc nguyén té nao ngoi t6t & vi tri nao. Bang cam giac da hoc
nhu vay, né dé xudt tinh thé méi. Con nguoi khéng can viét ra tirng quy tac, mo hinh ty hoc.
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Thiét ké nguwoc khong chi dirng lai & tinh thé c6 trat ty. Cling c6 nhirng vat liéu trong d6 nguyén t réi
loan nhu thdy tinh. Nhitng vat liéu nay duoc goi la vo dinh hinh (Amorphous). Mot nghién cttu cdng bd
nam 2025 da tao cau tric vo dinh hinh bang m6 hinh khuéch tan. N6 tao nhanh hon phuong phap tinh
toan cli hang nghin 1an. Nghién cttu d6 tao ra nhiéu ciu tric khac nhau bang cach thay d6i thanh phan
va diéu kién quy trinh. Cé thé néi ban tay cia thiét ké ngwgc da viron ra ngoai tinh thé.

Mo hinh thiét ké ngugc cling hoc cac quy tic héa hoc. M6i nguyén tir c6 sd lién két co thé tao vGilang
giéng. Con s6 nay goi la hda tri (Valence). Néu vi pham hda tri, ciu truc tao ra sé khong thé ton tai. Mot
nghién ctru cong bd nam 2026 dd dwa quy tac hda tri nay vao qua trinh tao sinh. Két qua la né chiloc ra
nhirng vat liéu thye sy cd thé ton tai. Xu hwdng ciy kién thitc thuwdng thirc ctia vat 1y va héa hoc vao mo
hinh dang tiép dién.

Y nghia ctia sw chuyén déi nay déi véi tén Iiva va vat liéu mdi rat 16n. Tén lta can vat liéu chiu dugc moi
treong cuc han. Budng d6t néng. Voi phun bi dong khi nhanh bao mon. Pin phdi nhe va an toan. Nhitng
vat liéu thoa man tat ca cac diéu kién nhu vay khong pho bién trong tw nhién. Vi vay can thiét ké nguoc
dé vé ra thi chua c6. Tri tué nhan tao thay con nguoi budce vao khong gian vat liéu ma con nguoi chua
tirng di toi.

2. Md hinh tao sinh tuan tha quy tac d6i xirng cta tinh thé

Phan nay ban vé quy tac déi xing cda tinh thé. Tinh thé khong phai 1a déng nguyén t& bi ném lung tung.
NO la trat ty trong dé nguyén ti 1ap lai theo quy tac. Néu tri tué nhan tao khong biét quy tac nay, no sé
vé ra tinh thé gia. Ta sé& chia thanh hai thé hé mé hinh dé xem d6i xitng dugc dua vao mo hinh nhu thé
nao.

D€ hiéu tinh thé, trudc hét phai ndm dwoc tir d6i x¥ng. PGi xtng 1a tinh chdt ma hinh dang van git
nguyén du ta thyce hién mot thao tdc nao dé. Khi gap to gidy lam déi ma hai bén chong khit 1én nhau, dé
la do6i xtng trai phai. Trong tinh thé, nhiéu 16p d6i xtng nhuw vy xép chéng 1én nhau. Dich sang bén
cling giéng nhau, xoay cling giong nhau, soi guwong cling giéng nhau.

Téap hop va phan loai tat ca cac quy tac doi xitng nhw vay dugc goi la nhém khong gian (Space Group).
Trong tinh thé 3 chiéu cé dung 230 nhém khong gian. M6t tinh thé thudc mét trong 230 nhém nay. Phan
loai nay phu hop véi tinh thé tuan hoan 3 chiéu ly twdng. Vat liéu vd dinh hinh nhu thiy tinh hoac gia
tinh thé ndm ngoai khung nay. Néu biét nhém khéng gian, coi nhu ta biét toan bd quy tac ldp lai va quay
cda tinh thé do.

Trong nhom khong gian cé nhitng vi tri c6 dinh ma nguyén t c6 thé ngbdi. Tap hop cac vi tri nay dugc
goi 1a vi tri Wyckoff (Wyckoff Position). Vi tri Wyckoff khong phai 1a mét vi tri riéng 1é, ma 1a mot nhém
vi tri dugc lién két bang d6i xing. Khi ddt mot nguyén ti vao mot vi tri, quy tac doi xing cling dat
nguyén t giong vay vao vi tri ghép cdp. N6 giong nhu dat mot qua bong trudc guong thi trong guong
cling xudt hién mot qua béng. Vi vay khi xac dinh mét vi tri, vi tri cia nhiéu nguyén tit dugc xac dinh
cung ldc. S6 vi tri di kém véi nhém dé dugce goi la boi sé (Multiplicity). Khi mo hinh tao sinh nhan quy
tac nay, no cé thé tranh viéc nguyén t& chong 1én nhau.

Strc manh cia nhém khong gian ndm & viéc vé toan bo bang it thong tin. Vi tinh thé cé ddi xung cao,
chi cin xac dinh vai nguyén t&. Phan con lai dugc quy tic doi xung ty dién vao. C6 thé hiéu dé hon néu
nghi dén tinh thé tuyét. Hinh dang vuon ra sdu hudng giong hét nhau. Chi can vé mot hudng, nam
huwdng con lai thu dugc bang cach xoay. Tinh thé cling xac dinh toan b theo cach nhw vay tit mot manh
nha.

Néu mo6 hinh tao sinh khong biét quy tac nay, van dé sé xay ra. Gia st tri tué nhan tao dit trng nguyén
ti mot cach ty do. Chi cin mot chut nhiéu tinh toan nhé, doi xing cting bi phé v&. Tinh thé gan nhu
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khong cé déi xing duoc goi la P1. P1 cling 1a mot nhém khong gian chinh thic. Trén thyc té cling c6 vat
liéu thugc P1. Vi vay khong thé chi vila P1 ma goi la gid. Van dé 1a khi tinh thé von phai cé d6i xing cao
lai sup xuéng P1. Khi d6 phdi kiém tra riéng khoang cach gitta cac nguyén t, ning lugng va do on dinh.

Vi vy cdc nghién cttu mdi c¢6 dwa sdn quy tic doi xing vao trong moé hinh. Thay vi dit tirng nguyén t&
mot, chung di theo mot thi ty khac. Trudce hét tao ra mot don vi co ban nho chira toan b déi xing. Sau
dé ap dung quy tic déi xitng dé mé rong thanh toan bé tinh thé. Lam nhw vy, sdn pham tao ra cé kha
nang tuan thu déi xing cao hon.

Mot cach tot dé xit 1y doi xirng 1a tinh dong bién (Equivariance). Dong bién 1a tinh chat ma néu dau vao
xoay thi diu ra cting xoay theo. C6 thé hiéu dé hon bang vi du chiéc gang tay. Khi 16n ging tay phai, né
tré thanh gang tay trai. Ban tay va gang tay cung bi 16n. Néu mo hinh tinh thé cé tinh dong bién, du xoay
cdu truc thi tinh chét van gitr nguyén. D6i xing ty dugc gitt, khong can ép khdp mot cadch gugng gao.

Khi dung mang no-ron c6 tinh dong bién nay, viéc hoc trd nén dé hon. Vi mo hinh ty biét ddi xing.
Khong can cho n6 xem cung mot ciu tric & nhiéu géc khac nhau. Dt liéu it van hoc tét. Vi vay cdc mo
hinh tao sinh tinh thé mdi xem dong bién 1a mot cong cu quan trong. Tinh chit nay ciing sé tré thanh 16i
trong mo hinh khép dong duwgc néi dén sau.

Mot bai tdng quan vé mo hinh tao sinh tinh thé cong b6 nam 2026 da sap xép tét xu hwdng nay. Bai tong
quan chi ra rang nang lyc tuan thd d6i xing l1a diéu kién c6t 16i cia mot mo hinh tao sinh tinh thé tét.
N6 xem cac mo hinh tudn thu d6i xing 1a mo hinh tao ra nhiéu ¥ng vién 6n dinh hon. Bai tong quan nay
so sanh song song md hinh khuéch tan va mé hinh khép dong.

2.1 Diém xuat phat ctia khuéch tan tao sinh tinh thé (CDVAE)

Nghién cttu khuéch tan tao sinh tinh thé bat dau tir mot mo hinh ban dau. Tén cia mo hinh nay la
CDVAE. Ta sé€ lan lugt xem né da lam t6t diéu gi va con thiéu diéu gi.

CDVAE la viét tat ctia Crystal Diffusion Variational Autoencoder, titc bo tw ma héa bién phan khuéch tan
tinh thé. M6 hinh nay dugc cong bé ndm 2022 va md ca cho linh vire nay. N6 thiét 1ap khung khuéch
tan dau tién x& Iy cung luc mang tinh thé, vi tri nguyén t& va loai nguyén ti.

Cong 1én ctia CDVAE la da tinh dén diéu kién bién tudn hoan (Periodic Boundary Condition). Biéu kién
bién tuin hoan c6 nghia la tinh thé 1ap lai vo tan v4i cuing moét hinh dang. C6 thé hiéu dé hon néu nghi
dén hoa vin gidy dan twong. Mot manh ndi ti€p 1én xuéng trai phai va pht kin ca birc twong. Tinh thé
cling do nhitng don vi nhé 1ap lai va tao thanh mét khaéi.

M6 hinh nay dich chuyén vi tri nguyén t& tirng chut mot bang phwong phép goi la dong luc hoc
Langevin (Langevin Dynamics). Khi dd, hwéng day nguyén t 1a gradient cia xac sudt ma mo hinh da
hoc. N6 khéc véi lyc thye gitta cdc nguyén t& hodc nang lwgng ty do. Vi vay, chi riéng qua trinh nay
khong bdo ddm tao ra cdu truc 6n dinh. Sau khi dung m6 hinh sinh dé dung khung, ta lai tinh chinh cau
tric bang DFT. Can nhin hai budc nay tach biét véi nhau.

Tuy nhién, CDVAE c6 gi6i han rd rang. N6 khong thé c6 dinh tryc tiép doi xitng nhém khéng gian. Vi
nguyén ti dugc dich chuyén ty do, d6i xirng dé bi pha vd. K&t qua 1a cdu tric dugc tao ra thwong sup vé
trang thai P1, tic trang thai mat d6i xing. Vi cac tinh thé bat budc phai c6 déi xitng, can kiém ching
riéng thém.

Mot gidi han khac 1a phai dinh trudce s6 nguyén ti. M6 hinh nay dy doan sé nguyén t trudc, roi tao cau
tric theo s6 d6. Khi s6 lwgng bi cé dinh, d6 linh hoat gidm xu6ng. Nhitng tinh huéng nguyén ti bi thiéu
hoac duwgc thém vao tré nén kho x 1y. Gidi han nay vé sau dugc gidi bang phwong phép nguyén t ao.
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Nhitng thiu s6t nay khong phai vét 161, ma 1a bac thém. Bai todn ma CDVAE dat ra da trd thanh muc tiéu
cta thé hé mo hinh tiép theo. Lam sao gilt dwgc déi xirng. Lam sao x& ly s6 nguyén t& mot cach ty do.
Hai cAu hoi nay dd din dét cac nghién citu sau d6. Hi€u gigi han ciia mo hinh ban dau 1a diém xudt phat
cda phat trién.

2.2 Mo hinh khuéch tan cé diéu kién biét d6i xirng

Thé hé m6 hinh tiép theo c6 gang gitt cac quy tac d6i xirng ngay tir dau. Toi sé tach riéng hai nghién ctru
¢ tén gan giong nhau dé tranh nham l1an. Cac con s6 vé hiéu nang chi dugc xit 1y than trong trong pham
vi da dugc kiém ching.

Y twdng cot 16i ciia mo hinh biét d6i xitng khé dé hiéu. N6 khong dit titng nguyén t& mot cach ty do.

Trudce hét, né tao ra don vi bat déi xirng (Asymmetric Unit). Pon vi bat d6i xirng la nhém nguyén t& nho
nhat c6 thé tao ra toan bo tinh thé bang quy tac d6i xing. Sau do, cac thao tac d6i xirng cia nhom khong
gian dugc ap dung lén hat giong nhé nay. Qua céc thao tac do, hat giong mé rong thanh toan b tinh thé.

Uu diém cda cach nay la doi xing ty nhién dwgc gitr lai. Vi hat giong da dwgc ma rong bang quy tac doéi
xing, két qua co san doi xung bén trong. Khong can chinh tirng nguyén t riéng 1é. C6 thé hiéu dé hon
néu nghi dén gap gidy. Khi gdp mot 1an roi cat, ltic mé ra hai bén trai phai giobng hét nhau. M6 hinh nhan
biét d6i xirng cat tinh thé theo cach dé.

O day can phan biét hai nghién cttu c6 tén gan giong nhau. Mot 1a SymmcCD. Pay 1a mo hinh khuéch tan
sinh tinh thé bdo toan d6i xing. Levy va cong sw cong bd tai Hoi nghi qudc té vé biéu dién hoc (ICLR)
nam 2025. Pay la bai bao chinh thitc dd qua binh duyét. Ma dinh danh cta bai bao la arXiv:2502.03638.

Nghién cttu con lai 1a mot nghién ctru riéng x@ 1y vi tri Wyckoff. Ishii va cong sy cong bé ban thao trudc
binh duyét vao nam 2026. Ban thao trudc binh duyét (preprint) la nghién ctru giai doan dau chwa qua
binh duyét. Bai bdo nay dé xuat phuwong phap WyckoffDiff-Adaptor. Ma dinh danh la arXiv:2601.08115.
Hai bai bdo ¢6 muyc tiéu twong ty, nhung phuwong phap va tac gid khac nhau. Cuon sach nay khong tron
hai nghién cttu lai v6i nhau, ma gidi thiéu riéng trng nghién ctru.

Gitta CDVAE va mo hinh nhén biét d6i xing con cé mot cay cau trung gian. Mot trong so d6 1a DiffCSP.
M6 hinh nay sinh déng thoi mang tinh thé va toa dd phan s6 bang khuéch tan. Toa dé phan s6 1a vi tri
twong doi khi xem kich thwdc hop bang 1. DiffCSP giit d6i xitng t6t hon CDVAE. N6 m& duong cho thé hé
mo hinh sau, noi déi xitng dwoc dwa trire tiép vao. Ct nhu vay, cdc mo hinh tién 1én titng thé hé bang
cach 1ap dan nhitng thiéu sot.

Can than trong khi xt 1y cac con s6 hiéu nang. Cé con s6 ndi rang ty 1é bao toan doi xing vugt 98%,
nhung con s6 nay chua duoc xac dinh chac chan trong nguyén van. Vi vay, cuén sach nay khong dung
mot con s6 cu thé nhu hiéu nang da dugc xac nhan. Thay vao dd, ta hiéu theo huwdng phat trién. Mo hinh
nhan biét doi xng gitr d6i xing t6t hon mo hinh cfi. Nho vay, no tao ra nhiéu &ng vién gan voi tinh thé
thuc hon.

MO0 hinh nhén biét d6i xting cling x& 1y tot sinh c6 diéu kién. Sinh c6 diéu kién (Conditional Generation)
1a cach dwa tinh chat mong mudén lam diéu kién. Gia s ta dat trwdc mot gia tri goi la bandgap. Bandgap
la ngudng ning lwgng chi phai tinh chét cta chit ban dan. M6 hinh chi chon va vé nhitng tinh thé phu
hop va6i bandgap d6. Khi dat diéu kién nhu vay, chi cac tng vién hgp muc tiéu dugc gom lai. Nho dé,
lang phi do tao ra &ng vién vo ich gidm di dang ké.

Mot ban thao trude binh duyét nam 2026 di day sinh c6 diéu kién di xa hon. N6 sinh déng thoi cdu tric
tinh thé va tinh chat dién t&. Vi hoc ca tinh chét dién t&, mo hinh khép tinh chit muc tiéu t6t hon. Trong
tht nghiém dung bandgap va nang lwgng hinh thanh lam diéu kién, ty 1é thanh cong tang 1én. Ty 1é tng
vién O0n dinh va mdi cling cao hon. Dong nghién citu x& ly déng thoi d6i xing va diéu kién dang tiép tuc.
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Can nhin xem vi sao cdng nghé nay can cho vat liéu méi. bai xitng gan rat sau véi tinh chat vat chat. Cau
truc gid bi mat doi xing cling lam dy dodn tinh chat 1éch di. Hop kim dung trong hang khong vii tru
hodc vat liéu pin chi c6 y nghia khi cé thé di tiép dén tong hop thuc té. M6 hinh sinh gitt d6i xtrng lam
gidm wng vién vo ich. Nh& d6, chat lwong ng vién chuyén sang thi nghiém dugc nang 1én.

3. Khép dong chay dé tao tinh thé nhanh hon

M6 hinh khuéch tan chinh xac nhung chdm vi can nhiéu budc. Khép dong chay gidm s6 buwdc dé ting
téc. Ta cling sé xem cach xti 1y khong gian cong noi tinh thé ton tai.

Trudc hét, can hiéu vi sao mo6 hinh khuéch tdn chdm. M6 hinh khuéch tan tao ciu tric bang cach xoa
nhiéu tirng chut mdt. Mo6i 1an chi x6a mét it. Vi vay, d€ hoan tat can tir hang tram dén hang nghin budc.
Nhiéu budc thi tinh todn lau. Tao mdt wng vién cling mat thoi gian. Trong tim kiém vat liéu, noi phai tao
nhiéu &ng vién, thoi gian nay tré thanh ganh nang.

Khép dong chay (Flow Matching) gidi van dé nay tir mot géc khéac. Thay vi xéa nhiéu tirng chit mét, n6
hoc duong tat. N6 hoc con dudng di thing tir trang thai dau dén trang thai muc tiéu. C6 thé hiéu dé hon
néu nghi dén dong séng. Khi dong chdy da dugc dinh hinh, chiéc 14 troi theo dong dé. Khép dong chay
hoc chinh duwong nwdc ma nudce chay qua.

Khi biéu dién dudng nuwdc bang cong thire, ta ¢ phwong trinh vi phan thwong. Phwong trinh vi phan
thuong (Ordinary Differential Equation) 1a cong thitc ghi lai sy thay déi cia gia tri. N6 cho thiy gia tri
thay do6i nhu thé nao theo thoi gian. Khép dong chdy di tir diém dau dén diém cudi theo cong thirc nay.
Khuéch tan dao dong ngau nhién & moéi budc, nhung dudong di nay thi khong. Khi diém dau da duwoc xac
dinh, n6 di theo mot duong da dinh dén cubi. Vi vay, duong di thang hon va can it budc hon. Tuy nhién,
ban than diém dau van dugc 14y ngdu nhién. Viéc dwong di da dugc xac dinh khong c6 nghia 1a méo léch
goc va thé tich cia mang tinh thé ty dong gidm xudng.

C6 thé so sanh khac biét gitta khuéch tdn va khép dong chay véi viéc di xuéng nidi. Khuéch tan do dam
tirng budc trong swong mu. Can than nhung cham. Khép dong chdy di xuéng theo 16i mon da hoc trudec.
Vi biét duwong, né di nhanh bang nhitng budc dai. Ca hai cadch déu dén dugc diém dich dwdi chan nui,
nhung thoi gian cdn dung khac nhau.

Khi x ly tinh thé, khé khan ndm & ch6 khong gian khong phang. Mang tinh thé cé chiéu dai va géc. Toa
do nguyén tir 1a vi tri trong chiéc hop lap lai. Khong gian nhu vy khong phang nhu to gidy, ma cong nhuw
qua cau. Khong gian cong nay dugc goi 1a da tap Riemann (Riemannian Manifold).

Néu xt Iy khong gian cong nhu to gidy phang, sai s6 sé xudt hién. N6 giéng nhu trdi qua dia cdu thanh
ban d6 phang thi dién tich bi méo. Vung cyc dugc vé 16n hon thye té. Tinh thé cling vay. Géc va theé tich
cia mang tinh thé bi vin 1éch. Vi viy, khép dong chay dung thudc do cia khong gian cong ngay tir dau.
Thudc do nay goi la metric Riemann (Riemannian Metric). Vi xt Iy khong gian cong ding nhu né von
cong, méo léch gidm xuong.

3.1 Tim duwdng tat trén khong gian cong

Ta s& xem Kh@p dong chay xt 1y khong gian cong nhu thé nao qua cadc mo hinh tiéu biéu. Phan nay tap
trung vao cdc bai bdo da dwgc kiém ching.

Tim dwong tat trong khéng gian cong giong véi chuyén bay trén Trai Dat. DPuong tat tir Seoul dén New
York khong phai 1a duong thang trén ban do. Vi Trai Dat ¢6 dang tron. Dudng tat thyc sy 1a duong cong
men theo bé mét Trai Pat. Puong cong nhu vay goi la duong trac dia (Geodesic). Sinh tinh thé cling di
chuyén theo dwong trac dia trén khong gian cong.

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va k§ thuat ddong co day tén Ira - 26



M6 hinh dau tién dp dung t6t y tudng nay vao tinh thé la FlowMM. FlowMM 1a mé hinh m& rong khép
dong chay Riemann cho phu hgp véi tinh thé. N6 cling xét dén doi xing riéng cda tinh thé. N6 x& 1y
ddng thoi tinh tién ngang, quay, hoan déi thi tw nguyén t& va diéu kién bién tudn hoan. M6 hinh nay da
gidm manh s6 budc can dé tim vat liéu 6n dinh. Bai bao cong khai béo cdo rang né tim dugc &ng vién 6n
dinh vai s6 budce it hon khodng ba 1an so véi phwong phap cii.

FlowMM lam hai viéc. M0t 1a dy doan cdu truc 6n dinh khi thanh phan di dugc xdc dinh. Hai 1a dé xuat
dong thoi thanh phan mdi va ciu tric clia n6. Viéc truedce goi 1a dw doan cau truc tinh thé (Crystal
Structure Prediction). Viéc sau mdi la phat hién vat liéu méi ding nghia. Khép dong chay thyc hién
nhanh cd hai viéc. Vi vay, n6 dugc dung & nhiéu vi tri trong tim kiém vat liéu.

Mot truong hop da dugce kiém chirng khac 1a CrystalFlow. Nghién cttu nay dwgc dang trén Nature
Communications vao nam 2025. Pay la bai bao chinh thic da qua binh duyét. CrystalFlow tao vat liéu
tinh thé biang mo hinh sinh dya trén dong chay. N6 sinh dong thoi mang tinh thé va bé tri nguyén ti.
Nghién cttu nay cho thiy khdp dong chdy lam viéc hudn luyén dé hon mo hinh khuéch tén.

Khép dong chay ciing dugc dung cho tinh thé hitu co. Mot ban thao trwdc binh duyét ndm 2026 dung
khop dong chdy 6 don vi (Unit Cell Flow Matching). Bang phwong phap nay, nghién citu dy doan nhanh
cdu truc tinh thé hitu co. Pay khong phai la m6 hinh danh riéng cho tinh thé vé co. Vi vay, can than
trong dé khong mé rong két qua sang vat liéu vo co. Du vay, nghién citu cho thay khép dong chay c6 thé
dugc dung cho nhiéu loai tinh thé.

Ta hdy n6i van dé téc do vdi tén 1ra. Thiét ké ngugc vat liéu phai tao nhiéu ng vién roi sang loc. Du tao
ra mudi nghin wng vién, c6 thé chi vai &ng vién dung dwgc. Néu thoi gian tao mot ng vién qua dai, toan
b0 qua trinh tim kiém bi nghén. Khép dong chay gidi nut that nay. Trong cung mot thoi gian, né tao ra
nhiéu ng vién hon. & cac linh vie c6 diéu kién khat khe nhu vat lidu hang khong vii try, toc do nay cé
gid trilén.

Khép dong chéy gidm s6 budc duge bao nhiéu. Bai bao FlowMM bdo cdo rang s6 budc dé tim tng vién
on dinh gidm khoang ba 1an. N6 di con dwong ma mé hinh khuéch tan tirng di bang it budc hon. Thoi
gian tao mot ng vién vi thé ngén lai. Nhitng con s6 16n kiéu nhanh hon m4t tram lan hodc tir mot ngay
xuodng con vai phut khéng cé can c. Chi nhin cac gia tri dd duwoc bao cdo cling thay thoi gian tiét kiém sé
tich liiy khi s6 &ng vién can tao ting 1én.

Khdp dong chdy van con bai toan chua giai. Muén hoc duong tat, mé hinh phai biét t6t phan bé muc
tiéu. Néu dit liéu huédn luyén thiéu, n6 hoc nham dudong. Tinh todn trén khong gian cong van con kho. Vi
vay, khép dong chdy khong thay thé moi moé hinh khuéch tan. Tuy bai todn ma chon mdt trong hai
phuong phap. Khi can d6 chinh xac, dung khuéch tan. Khi can toc do, dung khdp dong chay.

4. Chi vé lai mét phan va dé mé hinh tu quyét dinh sé nguyén tir

Khoéng phai lic nao ciing can vé tinh thé tir trang trang. Cling c6 con dwong chi thay d6i mot phan tir cdu
tric sdn cé. Inpainting, tirc 1dp vao cho trong va khuyét tit, 1a mot phuong phép nhu vay. Cling ¢6 y
twdng goi 1a nguyén tir do dé x1r Iy bai toan trong dé s6 nguyén ti chwa dugc dinh san.

Trudc hét, can ndm khai niém inpainting (Inpainting). Inpainting 1la k§ thuat 1ap phan bi tréng sao cho
tw nhién. Ta thuong thdy trong chinh stra dnh. Khi x6a cot dién trong birc dnh, ché do bi tréng. Tri tué
nhéan tao nhin bau troi xung quanh roi lap phan trong. Trong cdu tric tinh thé, né cling lam viéc twong
tw. Trong tinh thé, nd 1ap tw nhién céc vi tri nguyén t& tréng va céc vi tri Khuyét tat.

Vé tinh thé tir trang trang khac vdi inpainting. Sinh tir trang trang bat dau khi chua dat nguyén ti nao.
Inpainting bat dau tir mot ciu truc da cé. N6 chi dé tréng mot phan roi vé lai riéng phan dé. Phan con lai
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duoc gitt nguyén. Hai cdch nay c6 cadch dung khac nhau. Khi tim vat liéu hoan toan mdi, ta dung sinh tw
trang trang. Khi cai tién mat vat liéu tét, ta dung inpainting.

C6 ly do khién cong nghé nay can thiét trong nghién ctru vat liéu. Trong thuc t€, hiém khi nguoi ta phai
vé lai toan bo tinh thé tir ddu. Thudng da c6 mot tinh thé nén t6t (Host Matrix). Ngwoi ta thém vao hodc
lay bét mot lwgng nhé nguyén t6 kKhéac dé thay doéi tinh chit. Viéc thay mot s6 nguyén ti bang nguyén ti
khéac nhu vay dugc goi 1a pha tap (Doping). Trang thai nguyén ti bi thiéu hodc chen vao vi tri khac duoc
goi la khuyeét tat (Defect).

Pha tap la phuwong phap ma nganh ban dan da dung tir lu. Silicon tinh khiét dan dién kém. Nguoi ta cho
vao dé mot lwgng rat nhd phosphor hoac boron. Khi d6 tinh chat dién thay déi 16n. Chip trong dién thoai
thong minh van hanh theo nguyén ly nay. Inpainting tinh thé giao viéc thiét ké pha tap nay cho tri tué
nhén tao. M6 hinh dé xuat nén dwa nguyén té nao vao vi tri nao.

Thay d6i nhé nay lam tinh chit thay do6i 16n. N6 giong nhw chi trén mot it chit khac vao mudi ma vi da
khéc di. Néu thay mot nguyén t trong tinh thé, do dan dién sé thay d6i. Hiéu sudt xuc tac cling thay ddi.
Vi vay phdi thiét ké that chinh xac sé dwa gi vao dau. Inpainting giup viéc thiét ké chinh xac nay. N6 git
nguyén nén va chi vé lai vi tri cain thay doi.

C6 1y do khién inpainting thuc dung hon tao mdi tlr trang trang. Ban than viéc tim mot tinh thé nén tot
da mat nhiéu thoi gian. Néu da c6 nén dugc kiém chitng, cdi tién trén d6 sé nhanh hon. biéu nay giong
nhu sta mdt can phong thay vi xdy maéi mot ngoi nha virng chic. Nén mong khong lung lay nén rdi ro
thap. Vi viy cac nha nghién ctru thyc té thwong dung phuong phap inpainting.

Muoén 1ap ch6 trong thi phai nhin k§ cdc nguyén t& xung quanh. Néu dwa nguyén t6 bit ky vao, cau truc
sé sup d6. N6 phai khép kich thudce v6i nguyén ti 1an cin. Can bing dién cling phai phu hop. Tri tué
nhan tao hoc quy luat cia nén dé dap wng cac diéu kién nay. N6 che riéng vi tri cin thay bang mot
phuong phap goi la che mat na (Masking). N6 chi vé lai phan bi che va c6 dinh phan con lai.

4.1 Khuéch tan nguyén tir ao MiAD tw quyét dinh s6 nguyén tir

Mot m6 hinh tién 4n pham c6 tén MiAD la phuwong phap xt 1y linh hoat s6 nguyén t(. Ta sé& xem vi sao y
tudng nguyén t do lai hiru ich.

MiAD la viét tat cia Mirage Atom Diffusion, titc khuéch tdn nguyén t do. Day la mot tién 4n pham xuat
hién vao cudi nam 2025. Pay la nghién cttu giai doan dau, trwdc khi qua binh duyét. Tén chinh thitc ham
y mo6t mo hinh khuéch tan tao tinh thé mdi tir dau. Ma dinh danh 1a arXiv:2511.14426.

Y twdng cot 16i ciia moé hinh nay 1a nguyén tt 4o. Mirage c6 nghia 1a 4o &nh. Nguyén ti 4o 1a mot vi tri
gid dinh cd thé tré thanh nguyén t& that hoac bién mat. Truwdc hét, mo6 hinh 1ap day trong hép nhiéu vi
tri gid dinh. Sau d6, trong qua trinh khuéch tan, n6 phan doan tirng vi tri 12 nguyén t& that hay cho
trong. Vi tri that sy con lai s& dwoc dat nguyén t6 vao, con vi tri khong phai thi bién mat.

Uu diém cta cdch nay ndm & chd né khéng an dinh trede s6 nguyén tir. Cac mo hinh cii tao cdu truc sau
khi quyét dinh truwdc s lwgng nguyén t&. MiAD ty quyét dinh s6 lwgng bang cach bat va tat cac vi tri gia
dinh. biéu bai bdo nay that sy cho thdy la khd ndng tao sinh ty quyét dinh s6 nguyén t. Pay chua phai
la nghién cttu da kiém ching nong d6é khuyét tat, vi tri pha tap hay tinh phi hgp thitc héa hoc. Tuy vay,
van c6 khoang trong dé tht gan phuong phap nay vao céc vt liéu c¢6 s6 nguyén t linh dong.

Vat liéu c6 ty 1é nguyén t6 khong khdp tron ven theo sd nguyén duoc goi la hgp chat phi hop thitc héa
hoc. Nhitng vat liéu nhu vay thuong gap trong vat liéu thuc t&. Mot chd trong do thi€u mot nguyén ti co
thé thay da6i tinh chat. Nhiéu khuyeét tat cling cé thé tu lai thanh cum khuyét tat. Cling c6 kiéu xen k&,
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trong d6 nguyén ti chen vao vi tri con duw. Sy xdo tréon rat nho nay quyét dinh do dan va do bén. Phuong
phép tao sinh xt Iy linh hoat s6 nguyén t& tré thanh manh méi dé biéu dién nhitng xdo tron nhu vay.

MiAD d& bao céo két qua trong tht nghiém benchmark. N6 dung b0 thit nghiém phé bién MP-20. Chi s6
biéu thi ty 1é tinh thé 6n dinh, doc nhat va méi dugc goi l1a ty 1& SUN. Bai bdo bdo cdo mot mie thanh qua
nhét dinh theo chi s6 nay. Tuy nhién, gia tri nay la so6 liéu & giai doan tién &n pham. Vi vay can tiép nhan
noé nhu két qua ban dau, khong phai hiéu nang da duwgc xac nhan.

Ta sé chi ra y nghia cla cong nghé nay doi véi tén Itra va vat liéu mdi. vat liéu dung that trong hang
khong vii tru khong hoan toan cé trat ty. Luon c6 kKhuyét tat, nhw mat it nguyén t bi thiéu hodc déi cho.
Nhitng khuyét tat nay quyét dinh do bén va dd dan. M6 hinh xt Iy linh hoat s6 nguyén t biéu dién t6t
hon cdc cau tric thyc té€ nhu vay. Nho dé né dua ra wng vién gan hon véi két qua phong thi nghiém. Tuy
nhién, phuwong phap nay van & giai doan tién 4n phdm nén hiéu ning thiét ké khuyét tit can dwgc kiém
chung thém.

5. Dan huéng vé phia (rng vién tét bang hoc tang cuéng

MO0 hinh tao sinh dwa ra nhiéu ng vién. Nhung khong phai tat ca déu cé ich. Hoc tang cwong gitp dinh
hudng vé phia &ng vién tét. Ta s& xem nguyén 1y va co ché an toan trong cach hoc tang cwong dan
huong.

Hoc tang cwong (Reinforcement Learning) la cdch hoc sta hanh ddng dya trén phan thudng. Hay nghi
dén viéc hudn luyén chd thi dé hiéu. Lam t6t thi duoc cho d6 an. Lam khong tot thi khéng dwgc cho. Con
ché tdng dan nhitng hanh déng gitp né nhan d6 an. Tri tué nhan tao cling tang nhitng hanh déong nhan
dugc phan thudng cao.

Trong tao sinh vat liéu, ciu truc t6t dugc nhan phan thudng cao. Tinh thé 6n dinh va c6 tinh chat tot
dugc cho diém 16n. Cau tric cé nguyén t va cham nhau hoéc bat 6n dugc cho diém thap. M6 hinh thay
doi thoi quen tao sinh theo hudng diém cao. Vi vy, cang th nhiéu thi ng vién dung dugc cang tang.

MO0 hinh tao sinh va hoc tang cuong cé vai tro khac nhau. M6 hinh tao sinh rai rong cac wng vién cé vé
hgp 1y. Hoc ting cuong diy cac ing vién dé vé phia muc tiéu. N6 giong nhu ban tay gieo hat va ban tay
dan dong nudc 1a hai ban tay khac nhau. Hai ban tay phai cung chuyén dong thi mdi c6 qua tét. Chi tao
sinh théi ciing thi€u, chi hoc tdng cwong thoéi cling thiéu. Khi noi hai thi véi nhau, ta tién gan hon dén
tinh chat mong muon.

C6 1y do khién phuwong phap nay can thiét. M6 hinh tao sinh tao tét cdc &ng vién c6 vé hop ly. Nhung vé
hgp 1y va sy 6n dinh that sy 1a hai chuyén khéc nhau. Nhiéu cdu truc trong dep bén ngoai nhung sup do
vé mat nhiét dong luc hoc. Vi vay chi tao sinh thoi 1a chwa dd. Phai xem dong thoi dd 6n dinh, tinh mai
va kha nang téng hop. Hoc tang cuong dua ba yéu t6 nay vao phan thuéng dé dan mo hinh.

Kha nang tong hop 1a mot muc tiéu khé x& ly. Mot vat liéu 6n dinh trén gidy van c6 thé khong tao ra
dugc trong phong thi nghiém. Con dudng ché tao c6 thé qua gian nan hodc khong cé nguyén liéu. Vi vay
chi nhin d¢ 6n dinh 1a chwa da. Cling phai xem no6 c6 thé that sy tao ra hay khong. Phan thwdng ctia hoc
tang cuong cd gang chira ca cac diéu kién thyc té nay. C6 nhu vay mdi cé ing vién chuyén sang phong
thi nghiém.

Cling c6 nhiéu cach gan hoc ting cudng vao tao sinh vat liéu. Mot k§ thuat tiéu biéu la téi wu hda chinh
sach gan (Proximal Policy Optimization). K§ thut nay chi thay déi chinh sach tirtng chtut mot méi lan. Ly
do 1a néu thay d6i qua 16n dot ngot, qua trinh hoc sé dao dong. N6 tién 1én than trong tirng chit va ting
phan thudng. Nho viy hiéu nang ting 6n dinh. Ky thuat nay cling dwgc dung rong rai dé tinh chinh mé
hinh ngoén ngi.
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Mot tién 4n phdm cong b6 nam 2025 cho thay rd hudng di nay. Nghién citu da tinh chinh mo hinh
khuéch tan bang hoc tang cuwong va nang ty 1é thanh cong cda thiét ké nguwgc. N6 tao ra nhiéu cau tric
phtu hgp hon véi tinh chat muc tiéu. Ty 1é dap &ng cac diéu kién 6n dinh, ddc nhat va mdi cling tang.
Nghién ctru nay & giai doan dau. Vi vay dé ung dung céng nghiép, van can thém tinh todn DFT va tong
hop thuc nghiém.

5.1 Co ché an toan va chi s6 hiéu nang ctia hoc tang cuwong

Hoc tdng cwong cé hai co ché an toan. Mot co ché gitt cho md hinh khong di 1éch qua xa. Co ché con lai
lwu cac wng vién tot dé dung lai. Ta cling sé xem cac chi s6 do hiéu ndng.

Hoc tdng cwong cd rui ro an. Néu chi duoi theo phan thuwdng, né sé nghiéng vé ciu truc ky la. N6 bi ket
trong mot vung hep cho diém cao. N6 danh mat sy da dang cda ng vién va chi ldp lai mot dap an. Hién
twong nay dwgc goi 1a sup dé6 mode (Mode Collapse). Khi sup do6 xay ra, viéc tim kiém dirng lai.

Co ché ngan viéc nay la chinh quy héa KL (KL Regularization). KL la thuéc do hai phan phéi khac nhau
bao nhiéu. Co ché nay gitt cho mo hinh da tinh chinh khéng di qua xa phan phdi ma né da hoc ban dau.
N6 giéng nhu bi budc vao mot sgi day cao su. M6 hinh tién theo hudng méi, nhung néu roi qua xa goc
thi bi kéo lai. Nho vay né vira tim ng vién tot vira gitt dwgc sy da dang.

Mot co ché nira la phat lai kinh nghiém (Experience Replay). N6 khong bd di cac ing vién tirng t6t ma
lwu lai. Cac &ng vién da luu dugc 1ay ra 1an nita d€ dung cho hoc. Diéu nay giéng nhw gom cac bai da lam
t6t vao so On tap roi gidi lai. Lam nhw vay gitup mé hinh khong quén nhitng ciu tric tét dd khé khan tim
dugc. Qua trinh hoc tiép tuc 6n dinh hon.

Chi s6 thuwong dung dé do hiéu néng 1a ty 1é SUN. SUN chi cdc tinh thé 6n dinh (Stable), doc nhat (Unique)
va méi (Novel). Pay 1a ty 1é ting vién théa man ca ba diéu kién. On dinh c6 nghia 1a khong dé tach ra
thanh vat liéu khac. Péc nhéat cé nghia 1a cadc san pham tao sinh khéng trung nhau. Mdi c¢6 nghia la vat
liéu chua cé trong co s& dir liéu.

Khi do d6 6n dinh, nguoi ta xem mot gia tri goi 1a nang lugng trén bao 16i (Energy above Hull). Gia tri
nay duoc tinh biang DFT ¢ d6 khong tuyét doi. Gia tri cang thap thi cang 6n dinh theo tinh toan. Néu gia
tri gan 0, né dugc duy tri tot trong pham vi tinh toan. Nhuwng nhiét d¢ va ap suat thyc té, nwdc va oxy, toc
d6 phdn wng khong nam trong dé. Ciing c6 sai so tinh todn. Vi vay phai doc gia tri nay nhw mot chi s6 chi
ra &ng vién 6n dinh theo tinh todn. Phan thwdng ctia hoc tang cudng dung gia tri nay nhw mot thanh
phan quan trong.

Phan thwdng dat nhiéu muc tiéu cung 1én ban can. Néu chi dudi theo do 6n dinh, vat liéu tao ra sé c6
tinh chét nhat. Néu chi duéi theo tinh chét, vat liéu tao ra sé khoé téng hop. Vi vay nguoi ta gan trong s
riéng cho d¢ 6n dinh, tinh chit va tinh mai. Muc tiéu nao can coi trong hon sé dugc diéu chinh bang
trong sb. Viéc diéu chinh trong so nay la phan viéc cda nguoi thiét ké. Khi chinh ban can pht hop vai
muc tiéu, ¥ng vién sé tu lai theo hwéng mong mudn.

Ta sé chi ra y nghia cda cac co ché an toan nay doi véi thiét ké vat liéu tén 1tra. Vat liéu hang khong vii
tru chi c6 y nghia khi that sy tong hop dwoc. Ciu truc chi tét trén gidy thi vo dung. Hoc ting cwong dua
kha nédng tong hop vao phan thudng. Chinh quy héa KL va phat lai kinh nghiém giit cho qua trinh tim
kiém 6n dinh. Két qua 1a ty 1é ing vién dd kha niang chuyén sang phong thi nghiém ting 1én.

6. Cac truvong hop ap dung thuec té ctia pipeline thiét ké nguoc

Cac cong nghé trén da dugc dung ra sao trong nghién cttu thuc té. Ta sé xem chat dién ly ran cho pin,
xuc tac va hgp kim hang khéng vii tru. Phan nay dya trén cac nghién citu mdi da dugc kiém ching. Ta
sé xem tao sinh, tinh todn va thyc nghiém dn khép véi nhau thé nao.
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Muo6n dung cac cong nghé da ban & trén trong thye té, phai néi nhiéu cong cu véi nhau. M6 hinh khuéch
tan va flow matching tao ra wng vién. Nhan biét d6i xitng va inpainting nang chat lugng &ng vién. Hoc
ting cwdng dan &ng vién vé phia muc tiéu. Khi cdc cong cu nay néi thanh mot luéng, ching mai phat
huy sttc manh. Ludng nay dugc goi 1a pipeline thiét ké ngugc (Pipeline). Pipeline c6 nghia 1a noi nhiéu
cong doan bang duong ong.

Thiét ké nguoc trong thure té thwong di qua ba giai doan. Trudce hét, & giai doan tao sinh, tri tué nhan tao
V& cdu truc wng vién phu hgp vai tinh chit muc tiéu. Tiép theo, ¢ giai doan kiém chirng bang tinh toan,
DFT va thé nang lién nguyén t& hoc may (MLIP) tinh d 6n dinh va tinh chat. Cu6i cung, & giai doan tong
hgp thye nghiém, phong thi nghiém ty hanh hoédc nha nghién ctru that sy tao ra va kiém tra.

Ba giai doan nay khong chi chay theo mot hwdng. Két qua thu dugc tir thue nghiém duge dwa ngugc lai
cho mo hinh tao sinh. M6 hinh dung phan hoi nay dé vé &ng vién tiép theo tot hon. Cach van hanh cé
vong phan hoi nhu vay duoc goi 1a hoc chi dong (Active Learning). Mot nghién cttu cong b6 nam 2025
dd nang dang ké hiéu qua thiét ké nguwgc bang hoc chd dong. Nghién ctru 14p lai viéc tao va kiém ching
ing vién dé tién gan tinh chat muyc tiéu.

Ta xem k¥ hon giai doan tht hai, titc kiém chirng bang tinh todn. Ung vién do mé hinh tao sinh tao ra
van chi 14 hinh vé trén gidy. Phai dung tinh toan dé xem hinh v& nay c6 that sy 6n dinh hay khong. DFT
chinh xac nhung cham. Vi vy nguoi ta dung cung thé nang lién nguyén ti hoc may da ban ¢ chuwong
trudc. Phuong phap nay cho dd chinh xac gan DFT véi téc d6 nhanh hon nhiéu. N6 nhanh chéng loc rat
nhiéu ng vién. Sau d6 chi mat s it cé trién vong dugc kiém tra lai bang DFT.

Su phoi hop nay quyét dinh téc do tim kiém. DU tao sinh nhanh dén dau, néu kiém chirng cham thi ciing
khoéng c6 ich. Néu kiém chirng trd thanh nit thét, ng vién chi chat dong. Tao sinh nhanh va kiém ching
nhanh phai &n khép véi nhau. Vi vay nghién ctu mai néi ba giai doan thanh mét luéng ty dong. Phong
thi nghiém ty hanh sé ban & chwong sau ddm nhiém phan cu6i ctia luéng nay.

6.1 Thiét ké chat dién ly ran halide cho pin thé rdn

Truong hop dau tién la thiét ké chat dién ly ran cho pin. Ta sé xem vi sao vat liéu nay quan trong va Al
giup ra sao. Phan nay tip trung vao cac con sé dd dugc kiém ching.

Pin thé ran toan phan (All-Solid-State Battery) 1a loai pin dung chét dién phan ran. Pin thong thuong cé
chit dién phan ¢ dang 16ng. Chat dién phan 16ng cé nguy co bat Iita. Chat dién phan ran lam gidm nguy
co nay. Tuy nhién, khong phai cit 1a chit ran thi luon an toan. N6 ciing c6 thé phan tng véi kim loai
lithium, hoi &m hodc dién cuc. Hé sulfide va mot s6 hé halide c6 thé tao ra sdn pham phan hiy c6 hai,
hodc gay dién trd va vét nirt tai bé mat ti€p xuc. Du vay, 1oi ich gidm ro ri chat 16ng va nguy co chdy van
16n, nén linh vyc nay nhin dugc nhiéu quan tam.

Cac tinh chat doi héi & chat dién phan ran rat khat khe. Ion lithium phai di qua bén trong chét ran that
nhanh. Mutc d6 ion di qua t6t dén dau dugc goila do din ion (Ionic Conductivity). Gid tri cang cao cang
tot. Dong thoi, vat liéu phai chiu dugc dién ap cao. N6 khong duge qua mém va phai bam ép tot. Rat kho
dap &ng tat ca cac diéu kién nay.

Chéit dién phan ran hé halide (Halide Solid Electrolyte) duwgc xem 1a mot &ng vién day trién vong. Halide
chi cadc nguyén t6 nhu chlorine, bromine va iodine. Nhém nay twong déi 6n dinh & dién ap cao. Sy can
bang gitra d6 mém va do din ciing kha t6t. Vi vay, nghién ctu dang dién ra so6i dong. Mot vat liéu tiéu
biéu 1a hop chat gom lithium, yttrium va chlorine.

Tri tué nhan tao ho trg thiét ké vat liéu nay theo nhiéu cach. Mot nghién ctru cong b6 nam 2025 da két
hop hoc may véi tinh todn DFT. Nghién cttu d6 dy doan nhiéu tinh chat cung lic dé loc ra cac ng vién
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halide t6t. Ho duw dodn dong thai dé dan ion, mé dun dan hoi va cira sé 6n dinh dién hoa. Cach ti€p can
xem nhiéu tinh chat cing lic nhyv vay da lam tang tinh thuc dung.

Mot nghién cttu khéac cong bé ndm 2026 da dung phwong phap rit ra quy luat tir dit liéu. Nghién ctru dé
tim ra nhirng dac trung héa hoc then chét chi phdi do dan ion. Dya trén céc dac trung nay, ho thiét ké
thanh phan mdi. Bai bao cho biét mdt vat liéu dugc thiét ké da cho thdy do dan ion khodng 12
millisiemens trén moi centimeter & nhiét do phong. Gia tri nay thuéc nhém cao trong hé vat liéu nay. N6
cho thay dong chay tur viéc rut ra quy luat trong di liéu dén thiét ké vat liéu.

Rat kho tinh todn ion di qua bén trong chat ran nhu thé nao. Ion lithium nhay tir vi tri nay sang vi tri
khéc dé di chuyén. Rao can cia ci nhdy nay phai thip thi dd dan mdi cao. Muén tinh rao can nay, phai
theo doi chuyén dong ctia nguyén ti trong thoi gian dai. & day cling dung thé nang lién nguyén t& hoc
may (MLIP). M6t nghién cu ndm 2025 bao cdo rang phuwong phap nay co6 thé dung duoc trong tinh toan
chat din ion ran. Ta tao ra ng vién bang mo hinh sinh, r6i dung phuong phéap nay dé kiém tra sy di
chuyén cta ion.

Hay xem y nghia ctia vat liéu nay trong hang khong vii tru va tén 1tra. Vé tinh va tau tham do phu thudc
rit nhiéu vao pin. Khi khong c6é anh sdng Mét Troi, ching song bang dién da lwu trit. Néu pin khong 6n
dinh, toan b0 nhiém vu s& bi lung lay. Pin thé ran toan phan an toan va nhe gitp gidm rai ro nay. Thiét
ké ngugc bang Al giup tim ra vat liéu pin nhw vay nhanh hon.

6.2 Thiét ké tim chat xuc tac tach nuwéc

Vi du tiép theo la thiét ké chat xuc tac. Ta xem chat xuc tac la gi va Al tim chat xuc tac tot nhw thé nao. Ta
cling xem mot vi du mai c6 sy phoi hgp véi phong thi nghiém robot.

Chét xuc tac (Catalyst) 1a vat liéu giup phan tng héa hoc dién ra nhanh hon. Ban than né hau nhu khéng
thay do6i. Nhung no lam tang téc dd phan ng. Thiét bi tao hydrogen va oxygen tit nwdc nhéit thiét can
chat xuc tac. Thiét bi nay goi la thiét bi dién phan nudc. C6 chat xuc tac tot thi vai cung lugng dién, ta thu
dugc nhiéu hydrogen hon.

Hiéu ndng cua chat xuc tadc phu thudc vao cach sap xép nguyén tit trén bé méit. Phan wng dién ra trén bé
mat chét xuc tadc. Chit phan wng bam 1én bé mat, roi roi ra trong khi bién déi. Viéc mot chat bam 1én bé
mat goi la hap phu (Adsorption). BAm qua manh ciing la van dé. Chat d6 khé roi ra, nén phan &ng bi can
lai. BAm qua yéu cling 1a van dé. N6 roi khoi bé mat trude khi phdn tng xay ra. Chat xuc tac tot gitt chat
phan &ng véi do manh vira da.

Do manh hap phu do cach sap xép cac nguyén t& bé méat quyét dinh. Chi can khoang cach giita cac
nguyén ti thay déi mot chut, d6 manh ciing thay déi. Vi vay, cach thiét ké bé mat rat quan trong. Tri tué
nhan tao thay déi vi tri nguyén t& trén bé mat dé diéu chinh d6 manh hap phu. N6 tim céch sip x€ép git
chét trung gian phan &ng & mitc phut hgp. Cach sap xép nay la bi quyét cia chat xuc tac tot.

Phan ng tao oxygen rat khé. Phan &ng nay goi la phan &ng tién héa oxygen (Oxygen Evolution
Reaction). Dé gy ra phan &ng nay, phai dat dién ap cao hon dién ap can thiét theo 1y thuyét. Phan dién
ap du d6 goi la qua thé (Overpotential). Qua thé la khai niém khéc vdi nang lwgng hoat hda, tirc rao can
clia tdc d6 phan ng. Qua thé cang thap thi chat xuc tac cang tét. Qua thé thap c6 nghia la dung it dién
hon. Vi vay, gidm qua thé 1a mdt myc tiéu 16n trong thiét ké chat xuic tac.

Mot nghién cttu cong bé nam 2026 da thiét ké ngugc chat xdc tac bang Al tao sinh. Nghién cttu nay x 1y
chat xuc tac entropy cao (High-Entropy Catalyst), trong dé nhiéu nguyén té dugc tréon véi nhau. Ho két
hop théng tin quang phd, mo6 hinh sinh va thiét bi thi nghiém robot thanh mot hé thong. Robot tao &ng
vién, do hiéu nang, roi tra két qua vé cho mo hinh. Vong phan héi nay dugc chay nhanh.
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Céc con s6 nghién ctru nay bao cdo cho thay tinh thyc dung. Thoi gian dé tao va do mot mau da giam
manh. Cong viéc tirng mat khodng 20 gio dugc rut xudng con 78 phut. Va tng vién t6t nhat tim dugc cé
qua thé gidm thém 32 millivolt. Vi du nay vira la nghién cttu hoc thuat, vira cho thay ty dong héa bang
robot. Ta thay toc d6 tdng 1én ra sao khi md hinh sinh va thi nghiém adn khép véi nhau.

Dong chay nay lam thay d6i cong viéc cia con nguoi. Trudc day, nha nghién ctu mat ca ngay dé tao mot
mau. Gio robot 1am viéc d6 ca ngay 1an dém. Con nguoi suy nghi nén dat muc tiéu nao. Con ngudi phan
doan két qua nao co6 y nghia. Cong viéc chuyén tir dung tay sang dung suy nghi. Vi tri ciia con nguoi
khong bién mit ma chuyén 1én cao hon. Chuwong sau sé ban kj hon vé phong thi nghiém ty hanh nay.

C6 1y do khién chat xuc tac entropy cao tron nhiéu nguyén t6 dwgc chu y. Khi trén nhiéu nguyén to, bé
mét sinh ra nhiéu loai vi tri khac nhau. Trong s6 d6, xac suat xuat hién vi tri phtt hgp v6i phan @ng tang
l1én. Nhung s6 t6 hgp qué 16n, con ngwoi khé thit hét. M6 hinh sinh thay con nguoi ra soat khong gian
rong nay. N6 thu hep thanh phan tot va gidm so 1an thi nghiém. Robot nhanh chéng tao cac &ng vién do
dé kiém tra.

Hay xem y nghia ctia chat xdc tac trong tén ltra va tham hiém vi tru. Trong cac nhiém vu vii tru dai
ngay, con nguoi phai ty tao nuwdc va khong khi. Chat xuc tac dugc dung dé tach nudce va 1ay oxygen. Chat
xUc tac cling dwgc dung dé tao nhién liéu. Chat xuc tac t6t tao ra nhiéu oxygen va nhién liéu hon vai
cung luong dién. Nho vay, khéi lwgng hang tau vii tru phai chd sé nhe hon. Thiét ké nguwgc bang Al gitp
dwa nhitng chat xdc tdc nay dén sém hon.

Hydrogen ciing dugc dung lam nhién liéu tén ltra. Hydrogen 16ng tao lyc ddy manh. Néu cong nghé tach
nudc dé 1ay hydrogen phat trién, viéc san xudt nhién liéu sé& dé hon. Khi d6, chat xuc tac van gitt chia
khoa ciia phan ng. Néu tao dwoc chat xidc tac tot tir nguyén to ré tién, chi phi sé gidm. Muc tiéu la dung
it platinum quy hiém hon. Al tao sinh phat huy sitc manh trong viéc tim cac chat xuc tac khong dung
kim loai quy nhu vay.

6.3 Thiét ké nguoc hgp kim va siéu hop kim dung trong hang khdong vii tru

Vi du cuéi cung 1a thiét ké hop kim cho dong co tén Iita. Ta xem vi sao cAn hgp kim mdi. Ta tim hiéu mé
hinh sinh tim thanh phan hgp kim nhu thé nao. Ngi dung dwa trén cac nghién cttu méi da dugc kiém
chung.

bong co tén Ita phai chiu nhiét cyrc han. Bén trong buéng dot ndng t¢i hang nghin d6. Voi phun bi dong
khi téc d0 cao bao mon. Trong thoi gian dai, siéu hgp kim nén nickel (Superalloy) da gitt vi tri nay. Siéu
hop kim 1a hgp kim khong mat do bén ngay cd & nhiét do cao. Nhung siéu hgp kim nickel cling cé gidi
han nhiét d6. Trong moi treong néng hon, né néng chdy hodc mém di.

Mot Iva chon thay thé 1la hgp kim entropy cao (High-Entropy Alloy). Hgp kim théng thwong tron mot
lwgng nhd nguyén t6 khac vao mot nguyén t6 chinh. Hgp kim entropy cao tron nhiéu nguyén to véi
lwgng twong tw nhau. Khi trén nhw vy, cau tric 6n dinh theo cach kho ngo. Loai dugc tao tir cadc nguyén
t6 ¢ diém ndong chay cao goi la hgp kim entropy cao chiu Ia (Refractory HEA). Hgp kim nay dwgc xem
la ing vién thay thé siéu hgp kim nickel trong méi truong trén 1100 do.

Ly do hop kim entropy cao 6n dinh nam & sy vo trat ty. Khi nhiéu nguyén t6 tron déu, so cach sap xép
tang lén. Rat nhiéu kha nang dé git cau truc lai. Tinh chat nay dwoc goi la mic vo trat ty sap xép cao.
N6i cach khac, sw vo trat ty lai bdo vé trat tw. Nho tinh chat nay, vat liéu chiu dwgc tot trong moi truong
cuc han. Voi phun va budng dot tén 1ta 1a nhitng vi tri tiéu biéu doi h6i kha nang chiu dyng nhu vay.

Vén dé 1a s6 t6 hop lai nhiéu nhu sao trén troi. Chi tron nam nguyén t6 théi, sé truong hop vé ty 1é da
nhiéu vo ké. Rat kho tao tirng mau dé thi nghiém. O day mo hinh sinh budc vao. Khi dit tinh chat muc
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tiéu, né tim ngugc thanh phan phu hgp. Ta dwa vao diéu kién vé do bén va do dai. M6 hinh dé xuat ty 1é
nguyén td cé kha nang tao ra cac gia tri do.

Nhiéu nghién cttu cong bé nam 2026 cho thay hudng di nay. Mot nghién ctvu da hé thong héa nhiéu
phuong phap sinh thanh phan hgp kim. Ho xem xét cung lic bd tyw mé héa bién phan, mang sinh déi
nghich va mé hinh khuéch tan. Mot nghién cttu khéac da thu thap tai liéu va dir liéu dé thu hep céc ng
vién siéu hop kim entropy cao nhiét d6 cao. Ho chon thanh phan phu hgp véi tinh chat muc tiéu va gidm
s6 ng vién can thr nghiém. Ca hai nghién cttu déu chua & giai doan tao linh kién that, ma & giai doan
thu hep tng vién.

Tinh chat cta hgp kim khong chi do thanh phan quyét dinh. Cing mét thanh phan, nhwng phuwong phap
ché tao khac nhau sé cho két qua khac nhau. Cach cdp nhiét va lam ngudi lam thay d6i vi ciu trac. Vi
cdu truc la kich thudc va cach sap xép clia cac hat tinh thé. Vi vay, thiét ké hgp kim phai xem ca thanh
phan 1an quy trinh. M6 hinh sinh cling dang tién t6i hwdng x 1y dong thoi hai yéu t6 nay. Cac chwong
sau sé ban thém vé cau chuyén quy trinh nay.

Tuy nhién, c6 diém cin than trong. Hop kim entropy cao chiu ltra vin con nhitng bic twong phai vugt
qua. N6 van c6 tinh d& gay & nhiét do phong. O nhiét d6 cao, né cling cé thé phan @ng véi oxygen khién
bé mit bi hu hai. Vi vdy, vin c6 khoang céch gitra hita hen trong phong thi nghiém va linh kién thét. Du
mo hinh sinh gitip thu hep &ng vién, hai bitc twdng nay van phai vugt qua bang thi nghiém. Kiém soat
d6 gion & nhiét d6 phong va oxy héa & nhiét do cao 1a nhiém vu tiép theo.

6.4 So sanh md hinh sinh va tam quan trong ctia kiém chirng

Ta so sanh nhiéu mo6 hinh sinh nhuw thé nao. Ta xem chuing dugc do bang chi s6 nao. Ta tim hiéu vi sao
kiém ching quan trong hon két qud. Ta cling néu ly do phai than trong véi nhitng con sé chua dugc xac
nhéan.

Khi so sanh mo hinh sinh, ta xem nhiéu thudc do cung Iic. Mot thude do 1a d6 6n dinh, xem tinh thé
dugc tao ra cé tw duy tri dwgc hay khong. Ta cling xem tinh mdi. Ta kiém tra xem vat liéu d6 c6 phai la
vat liéu chura c6 trong co s& dit liéu hay khong. Ta cling do tinh hgp 1y ctia khodng cach nguyén tit. Ta
kiém tra xem cac nguyén t& cé 6 qua gan nhau hay khong. Ta cling xem sy bao toan déi xing. Ta kiém
tra xem doi xing tinh thé c6 duogc gitt hay khong. Cudi cung la téc do, do thoi gian can dé tao mot ng
vién.

Khong phai chi cAn mat chi s6 tot 1a thanh mé hinh t6t. Du téc do nhanh, néu d 6n dinh thip thi gia tri
st dung it. DU gitr d6i xing tot, néu khong cé tinh mai thi y nghia m& nhat. Vi vay, ta xem sy can bang
gitta nhiéu chi s8. Tuy van dé ma chi s6 quan trong s& khac nhau. Vi vt liéu pin, @ 6n dinh va do dan
di trude. Néu can tim ki€m nhanh, t6c do di trudc.

Muoén so sdnh céng bang thi phai dung cung mot dé thi. Trong linh vyc sinh tinh thé, cé cac b kiém thi
dugc dung rong rai. MP-20 1a mdt vi du tiéu biéu. DPay 1a tdp hop khodng hai muwoi nghin tinh thé 14y tir
Materials Project. Cling c6 b0 chi gom tinh thé perovskite. T4t cd md hinh dugc th trén cing mot bo.
Nhu vy mdi cé thé so sanh mé hinh nao t6t hon. Néu dé thi khac nhau, khéng thé dat diém soé canh
nhau.

O day c6 mot diém can than trong. Cac con s6 ghi song song hiéu nang ctia nhiéu mé hinh thuong chwa
dugc xac nhan trong van ban géc. Vi vay, cuén sach nay khong dung cac con s6 trong nhitng bang chwa
dugc kiém chirng. Nhitng con s6 chua dugc xac nhan dé dan con nguoi di sai hudng.

Thay vao d6, ta ndm cam gidc bang mot két qua da dwgc kiém chitng. D6 1a nghién cttu vé moé hinh sinh
ma Microsoft cong b6 trén Nature nam 2025. Tén mo hinh nay 1a MatterGen. M6 hinh nay tao vat liéu vo
o trén toan bd bang tuadn hoan nguyén té. N6 cling cé thé dwgc tinh chinh theo tinh chat muc tiéu. Bai

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mdi va kj thuat ddong co day tén Ilra - 34



bao cho biét sdn phdm do md hinh nay tao ra 6n dinh va mdi thuwong xuyén gip doi so véi mé hinh ci.
Bai bdo ciing cho biét chuing gan diém cuc tiéu niang lugng hon gdp muwoi 1an.

M6 hinh nay ¢ thé hoc lai theo nhiéu diéu kién. Néu hoc theo gia tri dan hoi, né tao ra vét liéu cing.
Néu hoc theo gid tri tir tinh, n6 tao ra vat liéu nam cham. N6 cling c6 thé hoc dé chi dung cac nguyén té
mong muoén. Pay 1a cach chinh sta mét mo hinh nén theo nhiéu muyc tiéu. Cach nay goi la tinh chinh
(Fine-tuning). Ta khong xay lai nén mong, ma chi thay muc tiéu vao do.

Nghién cttu nay da tién t6i budc kiém chirng bang thyc nghiém. Nhém nghién cttu ddt mé dun dan hoi
khéi muc tiéu 1a 200 gigapascal roi tao ra ciu tric vat chat méi. Ho da thuc sy tong hop vat chat nay. Tuy
nhién, thi dugc tong hgp 1a dung dich ran trong dé cac nguyén ti tron 1an mot cich mat trat ty. Nnom
nghién cttu do mé dun Young bang phép an nano, roi dung gia tri thu dugec tir tinh toan dé wéc tinh mo
dun dan hoi khoi. Gia tri wéc tinh thu dwgc theo cach nay dat toi da 169 gigapascal trong bén 1an, con
trung binh 1a 158+11 gigapascal. Can doc tach bach gitta gia tri do va gia tri quy dai, gitta ciu truc tinh
todn va cdu truc da téng hgp. Du vay, day van 1a mot minh ching hiém c6 néi tir khau sinh tao dén khau
tong hop.

Khi x 1y bai bao tién 4n pham, cin than trong hon. Nhiéu mé hinh dwoc gidi thiéu trong chwong nay
dang & giai doan tién 4n pham. Tién 4n pham la trudc khi qua binh duyét dong cap. Két qua co thé thay
do6i veé sau. Vi vy, cuon sach nay gigi thiéu tién 4n pham nhuw nghién cttu giai doan dau. Du con sé c6
xudt sac dén dau, trede khi kiém chirng thi khong viét nhw diéu di xac dinh. Thai d6 nay bao vé nguoi
doc khoi niém tin sai.

Hay xem vi sao kiém chirng quan trong hon két qua. M6 hinh sinh tao c6 thé tao ra vo han &ng vién.
Nhung khong phai ¢t tao ra la tat cd déu cé that. Phai sang loc bang tinh todn. Phai x4c nhan bang thyc
nghiém. Thiét ké nguoc vat liéu chi c6 y nghia khi sinh tao, tinh todn va thyc nghiém cling vin hanh.
Trong nhitng linh vire lién quan dén an toan nhu vat liéu dung cho hang khong vii tru, nguyén tiac nay
cang phai nghiém ngat hon. Chi sau khi qua kiém chirng tinh toan va tong hop thyc nghiém, ta méi cé
thé tin vao wng vién.

Tong két

Chuong nay la cau chuyén ddo nguoc hudng tim kiém vat liéu. Cach cii chon vat liéu trudce roi do tinh
chéat sau. Cach mdi xac dinh tinh chat truwdc roi vé vat liéu sau. Cach méi nay duogc goi 1a thiét ké ngugc
vat liéu. Chi d6i mot huwéng ma strc manh tim kiém da thay déi 16n. Con duong dé vé ra nhirng vat chat
chua tirng c6 da mé ra.

Nhan vat chinh cda thiét ké nguoc 1a tri tué nhan tao sinh tao. M6 hinh khuéch tan tao nén tinh thé bang
cach x6a nhiéu khéi mot ddm nguyén t mo. Nguyén ly ctia né gidng Al tao dnh. Sinh tao tinh thé kho
hon. Vi phai khép dong thaoi mang tinh thé, vi tri nguyén t& va loai nguyén tt.

Tinh thé cé mot quy tac nghiém ngét goi 1a d6i xi¥ng. Tinh thé 3 chiéu thudc mot trong 230 nhém khong
gian. CDVAE, m6t mo hinh ban dau, khong thé c¢6 dinh tryc tiép déi xitng nén ciu tric thuong sup do.
M6 hinh khuéch tan c6 diéu kién biét d6i xirng da gidm van dé nay bang cach tao mot hat giong nho roi
trai no ra theo déi xing. Piéu quan trong la phai tach bach cac nghién cttu cé tén giéng nhau, khong
trén 1an chung.

NGO luc tang toc cting tiép dién. Flow matching hoc dudng tit thay vi xéa nhiéu tirng chut mot. FlowMM
va CrystalFlow 1a cac vi du tiéu biéu. Chung tao tinh thé nhanh bang cach di theo duong trac dia trén
khong gian cong. T6c dd nay rat hitu ich trong tim kiém vat liéu, noi can rat ra nhiéu @wng vién.
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Ccong nghé chi thay d6i mot phan cling da phat trién. Inpainting 14p cdc chd trong va khuyét tat. Mirage
atom diffusion x Iy s6 lwgng nguyén t& mot cach tw do. N6 dét cac vi tri o c6 thé ton tai hoac khong ton
tai, roi ti quyét dinh s6 lwgng. Nho' d6, né biéu dién tdt hon cau tric khuyét tat ciia vat liéu thuc.

Hoc ting cwdng dan mo hinh sinh tao vé phia cac tng vién tét. Tinh 6n dinh, tinh madi va kha ning téng
hgp duogc dua vao phan thwdng. Chuan hdéa KL va phat lai kinh nghiém gi cho qua trinh tim kiém 6n
dinh. Hiéu qua duoc do bang ty 1é SUN va nang lwgng trén hull.

Cac truong hop thyc té cho thay cong nghé nay khong chi 1a chuyén trén gidy. Trong thiét ké chat dién
phan ran halide, phan tich di liéu n6i tiép vai thiét ké. Trong thiét ké chit xuc tac entropy cao, thi
nghiém robot va m6 hinh sinh tao phéi hop véi nhau, giip gidm manh thoi gian. M6 hinh sinh tao cta
Microsoft da tong hop thuc té vat chat do no thiét ké va xac nhan tinh chat.

Y nghi xuyén suét chwong nay chi cé6 mot. Tri tué nhan tao 1a nguodi din duong thay ta di qua khong gian
vat chat rong 16n. N6 ra soat trong vai ngay nhitng con dwong ma con ngudi cd doi khong thé di hét. N6
chon ra va dwa cho ta nhitng (rng vién cé vé tot. Nhung tinh toan va thyc nghiém méi quyét dinh c6 tin
ng vién dé hay khong. Nguwoi din dudng thu hep con dudng, con con ngudi md canh ctra cudi cung.

Cu6i cuing, cAn nhéc lai nguyén tac kiém ching. M6 hinh sinh tao dwa ra vo han &ng vién. Nhung khéng
phai cit tao ra la tat cd déu co that. Khong dung nhitng con s6 chwa duwgc xac nhan. Phai sang loc bang
tinh toan va xac nhan béang thyc nghiém. Thiét ké ngugc vat liéu chi c6 y nghia khi sinh tao, tinh toan va
thue nghiém cung vian hanh. Trong nhitng linh vyc lién quan dén an toan nhuw tén 1¥a va tham hiém
khong gian, nguyén tac nay cang phai nghiém ngat hon. Cau truc do Al vé ra khong phai la dap an cuoi
cung, ma la ng vién thyc nghiém da dugc chon lgc k¥.
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Chwong 3. Phong thi nghiém tw hanh va hé théng da tac
nhan khoa hoc

M& dau

Hay hinh dung cdnh nwéng banh mi ¢ nha. Ta quyét dinh lwgng bot mi va nwde. Ta tron bot va chinh
nhiét d6 10. Khi banh chin, ta cat ra va ném tht. Néu banh qué cing, ta ting nwdc va ha nhiét dg. Lan
sau, chi€c banh s& khd hon mot chuit. C&¢ nhu vay, ta chon nguyén liéu, lam, ném, roi stta, lap di lap lai
nhiéu lan.

Nghién ctru tim vat liéu mdi cling giong nhu vay. Nha nghién cttu quyét dinh ty 1é thanh phan. Ho trén
bot va nung & nhiét d6 cao. Ho do cdu truc va tinh chat ctia chat da tao ra. Néu két qua khong tét, ho thay
doi diéu kién. Phai 1ap lai qua trinh nay hang tram 1an mdi c6 duwgc mot vat liéu tot.

Vén dé 1a thoi gian. Néu con nguoi lam viéc nay bang tay, moi ngay chi lam dugc vai 1an. Ban dém, thi
nghiém dirng lai. Néu muén thay déi thanh phan tirng chit mot va tim trong mot pham vi rong, sé mat
nhiéu ndm. Vat liéu dung cho tén Itra phdi chiu cac diéu kién khat khe. Vi vay s6 vat liéu ng vién rat
16, va Kho c6 thé thi hét chi bang sttc nguoi.

Phong thi nghiém ty hanh (Self-Driving Laboratory) la phong thi nghiém giao viéc 1dp lai nay cho méy
moc. Tri tué nhan tao (AI) chon diéu kién can thi tiép theo. Robot can, tron va nung bot. Thiét bi phan
tich do két qua. Két qua do lai quay vé vdi tri tué nhan tao. Thi nghiém ty ti€p tuc ma khéng can con
nguwoi ra lIénh tirng lan. Gidng nhu robot huit bui tu lau don m6t minh, phong thi nghiém ty van hanh
su6t dém.

Cau truc trong dé két qua quay tré lai lya chon tiép theo dugc goi 1a vong kin (Closed-loop). Vong kin
nghia 1a mot mach khép lai nhu chiéc vong. Thi nghiém, do lwong, hoc tap va thi nghiém tiép theo quay
lién tuc khong dut doan. Chuong nay ban vé cach phong thi nghiém ty hanh van hanh. Ta xem tri tué
nhan tao chon thi nghiém ti€p theo nhu thé nao. Ta xem may doc cau chit trong bai bao khoa hoc ra sao.
Ta tim hiéu robot va tri tué nhéan tao trao d6i vdi nhau an toan nhu thé nao. Cu6i cling, ta xem cac
trueong hop phong thi nghiém tw hanh cé that & nhiéu noi trén thé gidi.

Ciling can xem vi sao phong thi nghiém ty hanh dang néi 1én luc nay. Gan day, tri tué nhan tao dy doan
nhanh tinh chit cta vt liéu. Tinh toan c6 thé dwa ra hang nghin (ng vién t6t mo6i ngay. Nhung toc do
ché tao va kiém chitng ngoai thuc t&€ van chim. Dy dodn dd nhanh hon, nhung kiém chirng khong theo
kip. Phong thi nghiém tw hanh 14p khoadng cach nay. Robot nhanh chéng ché tao va kiém tra cac ung
vién do tinh todn dwa ra. Cé thé xem d6 la cay cau lam khap toc do gitta du doan va kiém ching.

Nhiéu hé théng xudt hién trong chwong nay van con & giai doan nghién ctitu ban dau. C6 ca cic ban tién
dn pham vira dugc cong bé tai hoi nghi. Tién &n pham 1a nghién cttu so bd chwa qua binh duyét dong
cép. Vi vy chuong nay khong khoe cac con s6 hiéu nang, ma xem cd nguyén ly 1an gi¢i han. Muc tiéu
ctia phong thi nghiém ty hanh khong phai la thi nghiém nhanh, ma 1a thi nghiém dang tin cay.

3.1 Phong thi nghiém tw hanh van hanh bang nhirng bé phan nao

NoGi dung cia muc nay

Muc nay xem toan bo phong thi nghiém ty hanh gobm nhitng b6 phan nao. C6 bén phan 1én. b6 1a cai
dau quyét dinh thi nghiém tiép theo, ban tay thyc su ché tao, con méat do két qua, va tri nhé cap nhat
diéu di hoc. B6n phan nay néi véi nhau nhw mét chiéc vong, chuyén két qua thi nghiém sang thi nghiém
ti€p theo va tié€p tuc van hanh.
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Trudc hét, ta nhac lai y nghia ctia tir vong kin. Sau do, ta xem tirng phan lam viéc gi. Cudi cung, ta xem vi
sao cdu truc nay can cho nghién ctru véat liéu tén 1ta.

Phong thi nghiém ty hanh van hanh nh bon phan an khép véi nhau. O tang 1ap ké hoach, tri tué nhan
tao chon thanh phan va diéu kién quy trinh can tht tiép theo. O day, diéu kién quy trinh l1a nhiét do
nung, thoi gian gitt nhiét, toc dd gia nhiét va khi moi truong. O tang thyc thi, robot can bdt, tron bot, ép
thanh hat. Rdi né dua vao 10 dién dé nung. O tang do lwdng, cac cong cu nhu thiét bi nhidu xa tia X do
cdu tric cta vat chat da tao ra. O tang hoc tap, két qua do di vao mo hinh tri tué nhan tao va cap nhat tri
thirc.

biéu ndi bén phan nay la dong chay thong tin. Tang 1ap ké hoach g&i ban chi dinh céng viéc cho tang
thyc thi. BAn chi dinh cong viéc 1a tai liéu chi dan phai lam gi, 1am bao nhiéu va 1am nhuw thé nao. Tang
thye thi giti mau da ché tao sang ting do luong. Tang do lwdng gii cac gia tri nhw do tinh khiét pha va
hédng s6 mang sang tang hoc tap. Do tinh khiét pha nghia la tinh thé mong muon da xuét hién tinh khiét
dén mic nao. Tang hoc tap dung céac gia tri d6 dé chinh ké hoach tiép theo. Khi thong tin di hét mot vong
nhu vay, mot thi nghiém két thuc.

Sttc manh cia vong kin nadm & sy 1ip lai nhanh. Du mét thi nghiém that bai, dir liéu van con. Piéu kién
that bai cling cho biét diéu gi khong hiéu qud. Tri tué nhan tao hoc ca thanh céng 1an thit bai. Vi vay
diéu kién tiép theo dan tdt hon. Con nguoi chi can xem hudng 16n vai ngay mot 1an, con nhirng lap lai
chi tiét do may ddm nhiém.

Ta xem vi sao vat liéu tén 1tva can cdu tric nay. Voi phun va budng dot tén 1ta chiu diéu kién cyc han.
Nhiét d6 ting dén hang nghin do. Ap suét va dao dong ciing 16n. Vat liéu dung & nhitng noi nhu vay phai
dap wng diéu kién rat khit khe. Chi can thay d6i thanh phan mét chut, tinh chat cé thé déi rat nhiéu. Vi
vay c6 hang chuc nghin &ng vién can thit. Con ngudi khong thé tim hét khong gian rong nay bang tay.
Phong thi nghiém tw hanh cé thé nhanh chéng thu hep khong gian rong dé.

Nam 2026, cac nghién citu nham dwa phong thi nghiém ty hanh 1én mot bac cao hon tiép tuc xuat hién.
Hiép hoi Héa hoc Hoang gia Anh da hé thong hoa khai niém phong thi nghiém ty hanh 2.0. Thé hé phong
thi nghiém ty hanh dau tién chi gidi mot van dé da dinh san. Thé hé ti€p theo mudn x& 1y linh hoat
nhiéu loai thiét bi va van dé. Mot bai tong quan nam 2025 khdo sat rong vé phong thi nghiém ty hanh
cling da xudt hién. Bai bdo nay xem ca mirc d¢ trudng thanh ctia cong nghé 14n nhirng rao can con lai.
Truyén thong ctia Hiép hdi Hoa hoc Hoa Ky cho biét phong thi nghiém ty hanh dang thay déi cach cac
nha héa hoc lam viéc.

Cau tric nay cling c6 gidgi han rd rang. Trang bi thiét bi tén rat nhiéu tién. Viéc n6i robot vai thiét bi
phén tich cling kho. Ngay cé can bot that chinh xac cling khong dé. Ty dong nhan biét thi nghiém that
bai cling khé. Vi vay phong thi nghiém ty hanh hién nay chi phu hgp tot véi mét sé nhom véat liéu nhat
dinh. Chua cé phong thi nghiém van ndng x ly dwgc moi vat liéu. Cic muc con lai clia chwong nay xem
cach vuot qua tirng rao can nhu vay.

3.1.1 Hoc chli déng Bayes chon thi nghiém tiép theo

Tiéu muc nay ban vé phan tuwong &ng vdi cai dau cia phong thi nghiém ty hanh. Trong tam la tri tué
nhén tao chon thi nghiém ti€p theo nhu thé nao. Phuong phap dugc dung & day 1a hoc chi dong Bayes.
Ta s& giai thich bing ngdén ngtt dé hiéu phwong phap nay 1a gi va vi sao né lam gidm s6 thi nghiém.

Gia thuyét l1a suy nghi vé viéc vi sao thi nghiém tiép theo sé tot. Mot phong thi nghiém tu hanh t6t dat ra
gia thuyét tot. Néu th blra moi diéu kién, thoi gian sé bi lang phi. Phai chon noi cé kha néang thanh cong
dé thtt. Hoc chd dong Bayes (Bayesian Active Learning) 1a phwong phép gidp viéc lya chon nay. Hoc chui
déng nghia la cach may tw chon dir liéu dé hoc.
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Phuong phap nay trudc hét tao mdt md hinh thay thé (Surrogate Model). M6 hinh thay thé 1a mé hinh
tinh todn nho bat chuwdc thi nghiém dat tién. M6 hinh nay dugc tao tlr cac két qua thi nghiém da cé dén
nay. M6 hinh thay thé dy doan tinh chat cla cac diéu kién chua thtt. Dv dodn dwa ra hai gia tri cung ldc.
Mot 1a hiéu ndng dy kién. Gia tri con lai la mirc d6 bat dinh cda dy doan do.

biém cot 16i 1a xem hai gia tri nay cung nhau. Noi c6 hiéu nang dy kién cao dang dé thi. Noi c6 do bat
dinh 16n cling dang dé thi. Vi vat liéu tot ngoai dy doan c6 thé dang 4n & noi ta chua biét rd. Néu chi
dudi theo hiéu nang, ta s& quanh quén & ché da biét. Néu chi dudi theo d¢ bat dinh, ta s& lang thang &
noi vé ich. Mot phuwong phap tot gitt cAn bang gitta hai khuynh huwdng nay. Ta goi d6 1a cAn bang gitta
kham pha va khai thac. O day, kham pha 1a xem noi chwa biét, con khai théc 1a dao sau noi da biét.

Ham thu nhan (Acquisition Function) la cong cu do sy can bang nay bang con s6. Ham thu nhan cham
diém tirng diéu kién ng vién. Néu xép theo diém tlr cao xudéng thap, vi tri dirng dau sé trd thanh thi
nghiém tiép theo. Mot ham thu nhan tiéu biéu la mic cai thién ky vong (Expected Improvement). Mirc
cai thién ky vong do xem thi nghiém tiép theo c6 thé t6t hon két qud t6t nhat hién tai bao nhiéu. Mot
phuong phap khac 1a cln tin cay trén (Upper Confidence Bound). Phuong phép nay cho phép xem cung
Iic hiéu ndng cao va vung chwa biét. Phong thi nghiém ty hanh dung cac diém s6 nhu vay dé quyét dinh
thanh phan, nhiét d¢ va thoi gian tié€p theo.

Ta xem vi sao phuong phap nay quan trong trong vat liéu tén 1tra. GOm siéu cao nhiét hoac hop kim dac
biét tén chi phi 1¢n cho moi thi nghiém. Chung dung nguyén liéu dat tién va phai nung trong thoi gian
dai. Vi vay gidm so thi nghiém chinh 1a tiét kiém tién va thoi gian. Hoc chti dong Bayes chi chon nhitng
diéu kién c6 kha nang thanh cong dé th. S6 thi nghiém gidm manh so véi viéc thit tat cd mot cach mu
quang. Mot s6 phong thi nghiém ty hanh bao cdo rang sé thi nghiém can thiét da gidm hang chuc lan.

Hiéu qua dé hién rd trong cac truong hop thyc t€. Nam 2026, mdt nhom nghién cttu da tao ra phong thi
nghiém ty hanh dé nuéi mang méng. Mang méng dugc tao bang cach xép nguyén t trng 16p mot.
Phong thi nghiém nay doc hoa van nhiéu xa dién t& bdng camera thoi gian thye. Hoa vin nhiéu xa 1a tin
hiéu cho biét nguyén t cé xép tot hay khong. Tri tué nhan tao nhin hoa vdn nay va chon diéu kién tiép
theo. Két qua la so thi nghiém can thiét gidm manh. Nhém nghién cttu cho biét s6 thi nghiém gidm hon
ba muoi 1an so vaéi khi quét titng diéu kién mot. Ho da tim dwogc diéu kién t6t nhanh hon rat nhiéu.
Nghién ctu nay cling con & giai doan dau, nhung cho thay rd huéng di.

Nam 2026, cac nghién cttu diéu chinh phwong phap nay cho phit hgp véi phong thi nghiém ty hanh dién
ra s6i dong. Mot tién 4n pham da hé thong hoa téi wu hoa Bayes cho phong thi nghiém vat liéu ty hanh.
Bai viét gidi thich tir thuat todn dén dong cong viéc thi nghiém thyc té. Mot tién 4n phadm khac dwa ra
phuong phép tw thu hep khong gian tim kiém. Phuwong phép d6 dung hoc chi dong dé gidm khoang mot
ntta khong gian (rng vién ma van gitt phan 16n cac nghiém tét. Lam nhw vay gitp gip vat liéu t6t nhanh
hon. Mot hudéng dan thyc hanh vé t6i wu héa Bayes cho khoa hoc thye nghiém cing xuat hién trong nim
2026.

Phuong phap nay cling c6 gidi han. Luc dau, mo hinh thay thé cé it dit liéu nén dy doan con thd. Vai thi
nghiém dau c6 thé di sai hwdng. Néu khong gian thanh phan qua rong, khéi lwgng tinh todn tang 1én.
Néu phép do c6 nhiéu nhiéu, dy doan s& dao déng. Vi vy con nguoi khong tin nguyén xi dy doan cia
mo hinh thay thé. Ho tham kho dy doan, nhung luon xac nhan bang do lwong thiye té. Ngay ca trong
phong thi nghiém ty hanh, sy gidm sat clia con ngudi van con.
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3.2 Trich xuat phuong phap téng hop trong bai bao va chuyén thanh ké
hoach an toan

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay ban vé hai viéc. Mot 1a 1am cho may doc dugc phuwong phap tong hop trong bai bao khoa hoc.
Hai la chuyén phuong phép d6 thanh ké hoach dé robot thye hién an toan.

Con nguoi doc bai bdo va hinh dung trinh tu thi nghiém trong dau. May khong lam dwoc nhu vay. Vi thé
phai chuyén ciu chit thanh dang may c6 thé x ly. Muc nay xem qua trinh chuyén do6i d6 va ké hoach an
toan.

Trong bai bao khoa hoc, phwong phap tong hgp dugc viét bang cau van. Bai bdo ghi trén loai bot nao véi
Iwgng bao nhiéu. Bai bao ghi nung & bao nhiéu dé trong bao nhiéu gio. Bai bao ghi x 1y trong loai khi
nao. Trong cac bai béo tich liiy suét hang chuc ndm c6 hang triéu phuong phap nhu vay. Tri thitc nay la
von 16n cda nghién cttu vat liéu méi. Nhung phan 16n nam rai rac trong cach néi cia con nguoi.

Van dé 1a moi ngudi viét nhitng cdu nay theo mdt cach khac nhau. C6 bai béo viét ring da nung qua
dém. C6 bai bao chi viét rang da x ly & nhiét dé cao. Ho khong ghi chinh x4c qua dém la may gio, nhiét
do cao 1a bao nhiéu do. Con ngudi 14p cho trong nay bang kinh nghiém. May khéng lam dwgc nhw vay. Vi
thé can chuyén cac cau rai rac thanh nhitng con s6 chinh xac.

Trong nghién cttu vat liéu tén Ia, viéc nay cd gia tri 16n. Phuong phap tong hop gom siéu cao nhiét va
hop kim déc biét ndm rai rac trong céc bai bao cii. Néu con ngudi doc va sap x€ép tat cd, sé mat rat nhiéu
thoi gian. Néu may ty dong trich xudt va sap xép cau van, thoi gian gidm dang ké. Phong thi nghiém tw
hanh chuyén ngay cic phuong phap thu dugc nhu viy thanh chi din cho robot, qua do6 rut ngan khoang
cach tr bai bdo dén thi nghiém.

Khi tri thitc nay nam rai rac, nghién ctru lap lai sé xuat hién. M6t nha nghién cttu khéc lai thi diéu kién
ma nguoi di trude da that bai. Ho khéng biét phuong phap da thanh cong va phai tim lai tr dau. Néu
gom cac phuong phap trong bai bao vao mot noi, sy 1ang phi nay gidm di. Con ngwoi khé doc hét hang
triéu bai. Vi vay viéc may trich xuat va sap xép ciu van co gia tri 1én. Phwong phap dugc sap xép tot trd
thanh diém xuat phat t6t cho phong thi nghiém ty hanh.

O day c6 hai buéc. Mot 1a trich xudt phuong phap tir cau van. Mo hinh ngon ngit 16n (Large Language
Model) ddm nhiém viéc nay. M6 hinh ngon ngit 16n 1a tri tué nhan tao hoc va x 1y van ban cda con
nguoi. Budc con lai la chuyén phuwong phap da trich xuét thanh ké hoach an toan. Ngén ngir 1ap ké
hoach ddm nhiém viéc nay. Hai tiéu muc tiép theo sé xem k¥ tirng budc.

3.2.1 Md hinh ngén ngir 1ap ké hoach téng hgp tir bai bao (MSP-LLM)

Tiéu muc nay ban vé cach rat ra phuwong phap téng hop tir cac bai bao. Truong hop tiéu biéu 1a nghién
ctu MSP-LLM. Ta sé xem nghién ctu nay muén giai quyét van dé gi va van hanh theo nhitng budc nao.

MSP-LLM la mét nghién cttu vé mo hinh ngon ngit 16n dung dé 1ap ké hoach téng hgp vat liéu. Tén nay
Xudt phat tir tiéu dé: mot khung mo hinh ngdén ngir 16n tich hop cho ké hoach téng hgp vat liéu hoan

chinh. Pay la nghién cttu ban dau dugc cong bé vao nam 2026. Nhém nghién ctu gom Roh Hee-woong,
Na Kyung-soo, Lee Nam-kyung va Park Chan-young. Nghién cttu nay la ban tién 4n pham da duoc trinh
bay tai hoi nghi. Vi vay, nén xem day 1a mot nd luc di trude, chit khong phdi tiéu chudn trong thyc tién.

Van dé ma nghién ctru nay gidi quyét 1a ké hoach tdng hop. Ké hoach tdng hop 1a viéc 1ap ra toan bo
trinh ty dé tao ra vat liéu muc tiéu. Viéc nay dugc chia thanh hai van dé nhé. Mot 1a dy doan tién chat.
Tién chat 1a nguyén liéu dugc dua vao luc dau dé tao ra vat liéu muc tiéu. Hai 1a dy doan thao tac tong
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hop. Thao tac tong hgp 1a trinh ty cdc hanh dong nhu trén, nung va lam ngudi. Phai giai quyét ca hai van
dé cung luc thi méi cé dwgc mot ké hoach hoan chinh.

MSP-LLM no6i hai van dé nay thanh mét luéng théng nhat. Trudc hét, né xac dinh vat liéu muc tiéu thudc
loai nao. Loai nay tré thanh tiéu chi phan dodn trung gian. Sau dd, n6 chon tién chat phu hop véi loai dé.
Cubi cung, nd 1ap trinh ty thao tac phtt hgp véi cac tién chat dy. Nhu vy, no tao ra mot chubi néi tir loai
vat liéu dén nguyén liéu, roi tir nguyén liéu dén trinh ty. Khi néi thanh chubi, ta cé dwgc mot ké hoach
hop ly vé mdt hda hoc tir dau dén cudi.

C6 thé hiéu ludng nay qua mot vi du dé hon. Viéc quyét dinh s& ndu mén gi twong Gng vai loai vat liéu
muc tiéu. Chdng han nhu quyét dinh ndu canh kimchi. Tiép theo, viéc quyét dinh mua nhitng gi twong
ung vai dy doan tién chat. D6 1a chon kimchi, thit heo va dau phu. Cudi cung, viéc quyét dinh nau theo
th& tw nao twong wng vai dy doan thao tac. D6 1a 1ap trinh tw xao, dé6 nwdc va dun séi. MSP-LLM noi ba
budc nay dé hoan tit ké hoach.

Ta xét vi sao kiéu 1ap ké hoach ty dong nay cd gia tri trong vat liéu tén 1¥a. Mudn tao hgp kim mdi hoac
gom mdi thi ngay tir khau chon nguyén liéu dd khé. Ciing mot muc tiéu, nhung néu déi nguyén liéu thi
két qua sé& khac. Néu déi trinh ty nung thi két qua cling khéac. Con nguwoi cin rat nhiéu thoi gian dé can
nhac hét cac té hgp nay. Bo lap ké hoach ty dong nhanh chéng dwa ra diém xudt phat t6t dua trén tri
thie trong cac bai bdo. Phong thi nghiém ty hanh c6 thé bat dau thi nghiém tir diém xuit phat do.

Phuwong phap nay cling c6 gidi han ro rang. M6 hinh ngén ngtt 16n doi khi bia ra sy that khéng ton tai.
biéu nay duoc goi 1a o gidc. Néu dua nguyén liéu hoac diéu kién bia ra vao thi nghiém ma khong kiém
tra thi sé 1ang phi tai nguyén. N6 ciing cé thé dwa ra to6 hgp nguy hiém. Vi vay, ké hoach dugc rut ra nhat
thiét phai dugc con nguoi hodc cong cu ki€ém chirng khéac xac nhan. Truede hét phai xét xem no cé phu
hop vé6i quy tic héa hoc hay khong, cé an toan hay khong. Lap ké hoach tw déng 1a cong cu ho trg con
nguoi, khong phai cong cu day con ngudi ra ngoai.

3.2.2 Ngan tai nan robot bang ngén ngir 1ap ké hoach (PDDL)

Tiéu muc nay ban vé viéc chuyén phuong phap tong hop da rat ra thanh ké hoach robot an toan. Cong
cu dugc dung & diy 1a ngon ngit 1ap ké hoach PDDL. Ta s& gidi thich bing 10i dé hiéu ngon ngir nay ngin
tai nan robot nhu thé nao.

K& hoach thi nghiém khéng chi 1a mdt bang thi tyw. M6i hanh dong déu c6 diéu kién phdi dugc dap Gng
trudc. Lo dién phai trong thi maéi dwa mau vao. Lo dién phai ngudi thi mdi 14y mau ra. Viéc can bot phai
xong thi mai tron. Néu vi pham cac diéu kién trudce sau nhu vay thi tai nan sé xay ra. Néu robot tuy tién
md cra 10 dién dang nong thi rat nguy hiém.

PDDL(Planning Domain Definition Language) 1a ngdon ngir dung dé ghi cac ké hoach nhu vay. Dich sang
tiéng Viét 1a ngdon ngit dinh nghia mién 1ap ké hoach. Ngon ngit nay ghi hai diéu cho m6i hanh déng. Mot
l1a diéu kién tién quyét. N6 ghi nhitng gi phai ding trwdc khi thye hién hanh dong nay. Hai la hiéu qua
thuye thi. N6 ghi diéu gi thay d6i khi thyc hién hanh déng nay. Vi dy, diéu kién tién quyét ciia hanh déng
nung la 1o dién dang & trang thai ch va nhiét ¢ thap. Va hiéu qua thye thi sau khi hoan tat hanh dong
nay la mau da duoc x ly nhiét.

Khi ghi cac diéu kién nhu vay, may sé ty tim trinh ty an toan. Hanh déng khong dap ing diéu kién sé
khong dugc thyc hién. Lénh tiép can 10 dién dang nong sé bi chidn. Mau chwa cin xong sé& khong chuyén
sang budc tron. Quy tic nay tré thanh hang rao ngan tai nan robot tir trudce. C6 thé xem day 1a viéc
chuyén cac quy tac an toan phong thi nghiém ma con ngudi tuan th sang ngoén ngit may.

Tuy nhién, hang rao nay khong ty dong bdo ddm an toan. Piéu kién tién quyét chi hoat dong khi con
nguoi nhap chinh xéc tirng diéu kién mat. Néu bé sét hoic ghi sai diéu kién, hang rao sé c6 16 héng. Vi
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vay, PDDL khéng phai 1a thiét bi bdo dam thyce thi an toan. N6 1a cong cu dé con nguoi lwdng trude rii ro
va chuyén rii ro dy thanh quy tac. Do day cda céc quy tic chi day dén mirc phan doan ciia con ngudi.

K& hoach nay c6 thé biéu dién bang hinh v&. Dit moéi hanh dong thanh mot diém va néi quan hé trudc
sau bang mii tén. Hinh vé nhu vay dugc goi la do thi c6 hwéng khong chu trinh. Nghia 1a mii tén chi
chay theo mot hudng va khong quay lai. Nhin vao hinh nay, ta biét viéc nao cé thé lam dong thoi. Vi dy,
trong luc nung mot mau thi cAn bot cho mau khac. Khi dat song song nhitng viéc khong can tré nhau,
toan by phong thi nghiém sé van hanh nhanh hon chirng ay.

Trong thi nghiém vat liéu tén Ia, ké hoach an toan nay c6 gia tri 16n. Lo dién siéu cao nhiét néu xt ly sai
sé rat nguy hiém. Nguyén liéu c6 tinh phan &ng manh khong dugc ti€p xic véi khong khi. Nhiéu thiét bi
cung chuyén dong trong mot phong thi nghiém. Trong mét phong thi nghiém vin hanh suét dém khong
c6 nguoi, can phai c6 quy tac ngan tai nan. Ngon ngit 1ap ké hoach nhu PDDL giup dét cac quy tac nay
that chat. Toc do ctia phong thi nghiém ty hanh chi c¢6 y nghia khi dat trén thiét bj an toan ay.

Cach lam nay cling cé gidi han. Rat kho ghi toan b diéu kién cta thé giéi thanh quy tac. Mot tinh huong
chua kip ghi cé thé that sy x4y ra. Néu cé qua nhiéu quy tic, lwong tinh toan dé tim ké hoach sé tang lén.
Hoéng hdoc khong du doan trude khong thé bi chdn chi bang quy tac. Vi vay, chi ngon ngit 1ap ké hoach la
chua du. Can c6 thiét bi khac cung theo ddi trang thai thiét bi theo thaoi gian thyc, va thiét bi dé sé dugc
ban & muc sau.

3.3 Truyén thdng tiéu chuan néi tri tué nhan tao véi thiét bi thi nghiém (MCP)

Muc nay ban vé cach tri tué nhan tao va thiét bi thi nghiém tro chuyén véi nhau. M6 hinh ngon ngit xt
Iy cdu vén. Can, 10 dién va canh tay robot doi hdi lénh chinh xac. Can cé mot ting trung gian noi hai bén.
Muc nay xem xét tang trung gian dé. Ta sé cung Xxem quy tac truyén thong tiéu chuan va thiét bi an toan
dat trén no.

M6 hinh ngén ngit xt 1y tot chit viét cia con ngudi. N6 cling hiéu cau yéu cau tang nhiét do tir tir. Nhung
10 dién khéng hiéu ciu van. Lo dién phai nhin tin hiéu chinh xac rdng can tang bao nhiéu do moi phut.
Can va canh tay robot ciing nhu vay. Vi thé can c6 moét bo phién dich dé chuyén cu van sang ngén ngtt
cuda thiét bi.

Trudc day, ngwoi ta tao riéng bo phién dich cho tirng thiét bi. B6 phién dich cho cén, b phién dich cho 1o
dién, bd phién dich cho robot dwgc viét riéng tirng cdi. Néu thay mot thiét bi, bo phién dich cling phai
viét lai. Nhiéu phong thi nghiém 1ap lai cing mét viéc. D6 1a mot sy 1ang phi 16n. Vi khong c6 tiéu chudn
nén ciing khoé chia sé ma ctia nhau.

Quy téc truyén thong tiéu chudn nham gidi quyét van dé nay. Khi c6 quy tac tiéu chudn, moi thiét bi
dugc két ndi theo cung mot cach. Thiét bi mai chi can phu hgp véi quy tac 1a cé thé gan vao ngay. Cac
phong thi nghiém cling dé chia sé ma v6i nhau hon. Nghién cttu gan day vé phong thi nghiém ty hanh
tim tiéu chuan nay & Model Context Protocol.

C6é mot quy tac mé goi 1a Model Context Protocol. Viét tat 1a MCP. Protocol 1a cach truyén thong ma cac
bén da théa thuan véi nhau. MCP 1a quy tac noi tri tué nhan tao vdi cac cong cu phan mém. N6 cho tri
tué nhan tao biét theo cach tiéu chuin rang cé nhitng céng cu nao. Tri tué nhin tao ty nhin ra va goi cac
cong cu do.

O day c6 mot diém dé hiéu nham can néi rd. MCP 1a quy tic cap cao ndi cac phan mém véi nhau. N6
khong tryce tiép van hanh thiét bi vat 1y nhw can va 1o dién. Viéc quay motor va van do driver riéng cta
tirng thiét bi ddm nhiém. Driver 1a chwong trinh cap thap tryc tiép x& 1y tin hiéu thiét bi. MCP nam trén
driver nay va noi n6 vdi tri tué nhan tao. Vi vay, chi c6 MCP thi thiét bi khong thé gan vao ngay. MCP
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cling khong phai tiéu chudn diéu khién thoi gian thue cong nghiép, va cling khong phdi tiéu chuén an
toan. Mudn gan thiét bi, bén dudi van phai dit riéng tang driver.

Mot trieong hgp dwa quy tac nay vao phong thi nghiém ty hanh la NIMO controller. Pay la nghién cttu
ban dau dugc cong bd vao ndm 2026. Nhém nghién ciru gobm Yoshikawa Naruki va Tamura Ryo. Nghién
cttu nay boc 16 nhigu chitc nang ctia phong thi nghiém tw hanh duéi dang MCP server. O day, NIMO la
engine quyét dinh thi nghiém tiép theo. Controller la tAng diéu phoi ndi engine dé véi nhiéu cong cu
bang MCP. Trong treong hgp nay, tri tué nhan tao diéu khién mot phong thi nghiém tw hanh dé khép
mau. N¢ ty thay doi thanh phan va thi nghiém cho dén khi dat mau muc tiéu. Piéu ma nghién cttu nay
that sy chitng minh la viéc diéu phéi nay va thi nghiém khép mau.

Muc dich cia NIMO ma nghién cttu nay néu ra rat rd. Trong phong thi nghiém ty hanh cé nhiéu phuwong
phép t6i wu héa. Cling c6 nhiéu loai cong cu. Viéc néi tirng phuwong phap vai tiing cong cu la mot nut
nghén 16n. NIMO controller noi hai bén theo mét cach chung. Con ngudi c6 thé 1ap lubng thi nghiém ma
khong can viét ma. P6 1a cach chon céng cu trén man hinh réi néi ching vai nhau. Tuy nhién, nghién
clru nay van & giai doan dau nén con sém dé xem no 1a tiéu chuin duge dung rong rai.

Ta xét vi sao tang truyén thong nay quan trong trong phong thi nghiém vat liéu tén Iita. Trong phong thi
nghiém vat liéu cé nhiéu thiét bi ctia cac cong ty khac nhau tron 1an v6i nhau. Nha san xudt can, 10 dién
va thiét bi nhiéu xa déu khac nhau. Muén mat tri tué nhin tao diéu khién tat c, phai cé ngon ngi
chung. Quy tac truyén théng tiéu chuin bugc nhiéu thiét bi nay vao mot luéng. Khi dwa thiét bi mdi vao,
cling co6 thé gan vao ma khong can stra d6i 16n. Viéc md rong hodc thay ddi phong thi nghiém tré nén dé
hon.

Truyén thong tiéu chudn con c6é mot 1gi ich khac. P6 1a con ngudi c6 thé 1ap thi nghiém du khong biét
viét ma. Tri tué nhan tao tw nhan ra cé nhitng cong cu nao. N6 c6 thé bay cac cong cu d6 trén man hinh.
Con nguoi chi can chon cong cu roi ndi ching theo thi tw. Ho 1ap ludng nhw mot bike tranh: cAn bang
can, tron, nung, roi do bing nhiéu xa. Khi ngudng lap thi nghiém thip xuéng, nhiéu nha nghién ctru hon
sé dung phong thi nghiém ty hanh.

Tang nay cling c6 giéi han. Quy tic truyén thong van con mdi va dang dinh hinh. Muc do tuan thl quy
tac khac nhau tuy tirng cong ty thiét bi. Thiét bi cii khé chinh cho phu hop véi quy tac. Néu truyén thong
bi ngat hodc tin hiéu dén cham, thi nghiém sé 1éch. Vi vay, ban than tang truyén thong cling can thiét bi
an toan. Thiét bi nay khong thyc hién 1énh ngay, ma kiém tra trwdc. D6 chinh la may trang thai.

3.3.1 Tuyén an toan cudi cing do may trang thai bao vé

Tiéu muc nay ban vé may trang thai bdo vé an toan thiét bi. Ta s& xem may trang thai 1a gi va né chin
1énh nguy hiém nhu thé nao. Ta cling xem vi sao thiét bi nay 1a tuyén an toan cudi cung trong phong thi
nghiém ty hanh. May trang thai dugc ban ¢ day khong phdi la chitc nding ma mot sdn pham cu thé da cé
day du. NIMO controller di noi & trén 1a nghién ctru tap trung vao viéc diéu phéi dé noi cac cong cu. May
trang thai va interlock 1a thiét ké an toan chung phai d&t riéng trén tang diéu phoi nhu vay. Cuon sach
nay xem thiét ké an toan dé la mot ting ma phong thi nghiém ty hanh phai cé.

May trang thai la phwong phap chia trang thai hién tai ctia thiét bi thanh cac 6 3 dinh trwdc. May trang
thai hitu han(Finite State Machine) dinh trudc cac 6 ¢6 thé cé. Vi du cé cac 6 nhu cho, chuan bi, can do,
chuyén mau, phdn &ng, phén tich, 16i, dirng khan cap. Thiét bi luén ndm trong mot trong cac 6 nay.
buong di tr mot 6 sang 6 ti€p theo cling dwoc dinh trudc.

Diém c6t 161 1a chi thye hién hanh dong dwoc phép trong mot trang thai. O trang thai phan wng, 10 dién
dang néng. Luc nay, 1énh dé canh tay robot mé cra 10 dién sé bi chan. Chi khi nhan duoc tin hiéu rang
nhiét d6 da nguodi xuéng dwdi gia tri an toan thi mdi mé c¥a. CAm bién xac nhan tin hiéu nay. Truwde khi
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c6 tin hiéu xac nhan, 1énh bi chidn & budc may trang thai. Sy chidn nay dugc goi la interlock. Interlock la
khoa an toan sé khda lai khi diéu kién khong phiut hop.

C6 thé hiéu vi sao cach nay an toan qua mot vi du dé hiéu. Lo vi séng dirng hoat dong khi ctra mé. N6 chi
chay khi ctra déng. Khi ctta dang m@, du bAm nut bao nhiéu cling khong bat 1én. b6 1la han ché hanh
dong theo trang thai. May trang thai ctia phong thi nghiém ty hanh cling vadn hanh theo cung nguyén ly.
O trang thai nguy hiém, 1énh nguy hiém hoan toan khong dugc thyc hién.

Lénh bang cau van cda tri tué nhan tao nhat thiét phai di qua quy tac nay. Du tri tué nhan tao ra lénh ty
tin dén dau, quy tac van ding trudce. Chi 1énh vugt qua quy tic mai di dén driver thiét bi. Driver 1a
chuong trinh vidn hanh motor va van that. Lénh bi quy tac giit lai sé khong dugc thue hién, chi dé lai ban
ghi. Ban ghi nay vé sau trd thanh tu liéu dé tim nguyén nhan.

Trong thi nghiém vét liéu tén lra, dwong an toan nay rat cé gia tri. Vi nguoi ta phai x 1y 10 dién siéu cao
nhiét va nguyén liéu c6 tinh phan wng. Mot sai st nho cling c6 thé dan dén tai nan 16n. Ban dém, khi
khong cé ngudi, rdi ro con cao hon. May trang thai la clra an toan cudi cung gitta tri tué nhan tao va thiét
bi. Ngay ca Kkhi tri tué nhin tao mac 16, thiét bi cting khéng thuyc hién thao tdc nguy hiém. Sy ty do cia
phong thi nghiém ty hanh chi duwoc cho phép bén trong ctra nay.

Thiét bi nay ciing cé gi¢i han. Nhitng trang thai khong thé dinh trudc thi khé x& 1y. Sw ¢6 ngoai du kién
khong vira vGi nhitng 6 da dinh san. Néu cdm bién gui tin hiéu sai, phdn doan ciing sai. Vi vay, chi c6
may trang thai la chwa dd. Can cé con méat quan sat thiét bi theo thoi gian thyce va nhan ra bat thuong.
Con mat d6 1a hgp nhat cdm bién, ndi dung sé dugc xem ¢ muc ti€p theo.

3.4 Khung thuc thi robot chiu duwo'c moi truwo'ng thi nghiém xao tron (PUDA)

Muc nay ban vé nhitng kho6 khéan robot gap trong moi truong thi nghiém thyc té. Phong thi nghiém khac
v6i nha may. Bot chdy, von cuc va mang tinh dién. Chén nung léch di tirng chut mgt. Cam bién 1an nhiéu.
Muc nay xem xét Khung thuyec thi robot c6 thé chiu duwge moi treong xdo tron nhu vay. Trudng hop tiéu
biéu la nghién cttu PUDA.

Robot phong thi nghiém gap cong viéc kho hon robot nha mdy. Trong nha may, cung mot linh kién di

dén vi tri da dinh. Trong phong thi nghiém, tinh chat ctia bot moi 1an lai khac. C6 loai bot chdy tot. Co

loai b6t vén lai va lam tic voi phun. C6 loai bot mang tinh dién nén dinh khip noi. Chén nung moi lan
dat xuong ciling léch vi tri tirng chut mot.

Su xdo tron nhu vay dugc goi 1a nhiéu loan. Nhiéu loan 1a trd ngai khéng co trong ké hoach. Khi cé
nhiéu loan, robot khong thé 1am viéc chi bang dong tac da dinh. Robot phai c6 méat va cam gidc. Mt 1a
camera, con cam giac la cdm bién luc. Robot doc théng tin nay theo thoi gian thyce va sita dong tac.

PUDA 1a mdt truong hop x@ ly moéi truong thyce thi robot nhu vay. Tén day dud 1a Physical Unified Device
Architecture, titc cau tric thiét bi théng nhat tich hgp vat ly. N6 cling dugc goi la harness phan cing
than thién vdi tri tué nhan tao cho phong thi nghiém ty hanh. Harness 1a khung gop nhiéu thiét bi lai dé
xt Iy nhu mdt hé thong. Pay la nghién ctu giai doan dau dugce cong bo ndm 2026. Nhém nghién ctu
gom Zenkun Ren, Hongzhao Tan, Jiaen Yi va Kedar Hippalgaonkar. Piéu nghién cttu nay that sy cho
thay 1a moi truong thyce thi dong 1énh dé cho tri tué nhan tao x Iy va hé théng ghi chép bén trong no.
Hop nhat cAm bién va phuc hoi 16i dugc trinh bay bén dudi khong phai 1a thanh qua hiéu ning ma bai
bédo nay da chitng minh. b6 1a hwdng ma loai khung thyc thi nay mudn tién tdi.

Céch lam ctia PUDA hoi khac cac hé thong trude dé. N6 khong dat man hinh danh cho con nguoi 1én
trudc. Thay vao do, né tao moi truong dong 1énh dé cho téc t tri tué nhin tao x& ly. Mai thiét bi hién ra
nhu mot cong cuy cd thé tim thdy trong dong 1énh. Lénh va phan hoi dugc lvu thanh ban ghi chudn. Mau
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nao nhan 1énh nao va cho ra két qua nao dwgc ndi lai nhw mot chudi. Lich s& nay dugc goi la
provenance. Provenance la lai lich cho biét dit liéu dén tir dau va bang cach nao.

Hay xem vi sao ban ghi lai lich nay c6 gia tri trong nghién citu vat liéu tén I¥a. Linh kién hang khéng vii
tru doi hoéi truy xudt chit lwgng nghiém ngét. Phai dé lai toan bo théng tin vé nguyén liéu nao da dugc
dung va dugc ché tao trong diéu kién nao. Sau nay néu c6 van dé, nguoi ta tim nguyén nhan bang nhirng
ban ghi nay. Hé thong nhw PUDA ty dong dé lai lai lich d6. N6 it bd s6t hon khi con ngudi ghi bang tay.
Dit liéu do phong thi nghiém ty hanh tao ra ciing c6 thé dugc tin cay va dung duoc.

PUDA chon céch dong 1énh la c6 1y do. Man hinh danh cho con nguoi nhin thi tot. Nhung tac ti tri tué
nhan tao x 1y thi bat tién. Nt trén man hinh kho cho may bam. Cong cu dong 1énh dé dé tri tué nhan
tao goi tryc ti€p. Tri tué nhan tao quan sat tinh hudng, phan doan va ra 1énh. Thiét bi thyc thi 1énh dé
mot cach chinh xac va c6 thé truy hoi. Cé thé xem nhu da tach bo ndo 1ap ké hoach thi nghiém ctia con
nguoi khoi ban tay van hanh thiét bi. Khi tich nhu vy, du thay bd nio thi ban tay van dung nhu ci.

Céach 1am nay cling c6 gigi han. Méi trudmng dong 1énh bt tién d€ con ngudi nhin ngay. Moi thiét bi can
dugc tao cong cu dong 1énh riéng. Thiét bi cti kh6 khdp vi khung nhw vay. Muon dé lai ban ghi chuan
thi phdi tén sttc cho lwu trir va quan ly. Nghién cttu nay ciing van & giai doan dau. Muén dugc dung rong
rai trong nhiéu phong thi nghiém thi cadn thém thai gian.

3.4.1 Gop nhiéu cdm bién dé phan doan va ddo nguoc that bai

Tiéu muc nay ban vé hgp nhat cdm bién, titc viéc gop thong tin tir nhiéu cdm bién dé phan doan. Sau dé
xem qud trinh phuc hoi tw ddo ngwoc that bai. Ta sé xem vi sao hai chitc nang nay gitt dwgc chat lwong
thi nghiém. Hai chiic nang nay la nhitng phuwong phép da dugc nghién ciu rong rai trong robot hoc.
Khung thye thi nhw PUDA & muc trude 1a cai khudn mudén chita cac phuong phéap dé. O day, ta xem
nguyén ly ctia phuwong phap, chit khong xem thanh qua cia mdt hé thong riéng Ié.

Hop nhit cdm bién 1a viéc gop thong tin tir nhiéu cdm bién dé phan doan. Camera nhin vi tri va hinh
dang. Cdm bién lyc nhin lyc tdc dong 1én c6 tay robot. CAm bién nhiét dé va cAm bién ap suat xem thiét
bi c6 an toan hay khong. Néu chi nhin m6t loai cdm bién, c6 nhiéu thit bi b 1. Khi xem nhiéu cdm bién
cung nhau, phén doan chinh x4c hon.

Hay xem canh robot gap chén nung lam vi du. Néu camera bi che, robot khong thay duwgc vi tri. Lic nay
cam bién lyc phat hién va cham. Néu Iic nhé dén mitc khé cdm nhén, camera nhin thay bot bi roi vai.
Céc cam bién khac nhau bu vao chd trong ctia nhau. Piéu nay giong viéc con ngudi dung ca tay va mat.
Trong phong tdi thi so bang tay, & noi sang thi nhin bang mat.

Khi robot va vao vat gi do, gia tri cAm bién luc tdng vot. Néu vugt gia tri gigi han da dinh, robot 1ap tirc
dirng dong tac. Sau khi dirng, né xem lai tinh huéng. N6 dung camera kiém tra bot c6 d6 ra khong, chén
nung c6 trugt khong. Qua trinh kiém tra lai nay 1a khéi dau ctia phuyc hoi 16i.

Phuc hoi 16i thuong dién ra theo ba budc. Truwde hét, hé théng tim bat thuong dé biét diéu gi da sai. Tiép
theo, robot quay vé trang thai an toan ngay trudc khi that bai. Cudi cung, né thay daéi vi tri gap hodac luc
mot chit roi thi thém mot 1an. Qua ba budc nay, sai s6t nhé c6 thé dugc vurgot qua ma khong can con
nguoi.

Phuc hoi 16i cling quan trong d6i vdi chét lugng thi nghiém. Néu tiép tuc x& 1y mau da can sai, dit liéu
x4u sé tich ty. Di liéu xdu dan mo hinh tri tué nhén tao di sai huwdng. Vi viy, phong thi nghiém ty hanh
khong che gidu that bai ma ghi lai. That bai dwgc ghi lai trd thanh dit liéu cho lan hoc tiép theo. Néu biét
that bai xay ra & dau va vi sao, 1an sau hé thong tranh dugc sai lam do.

Chirc nang nay ciing c6 gidi han. Gia tri cdm bién cling 1an nhiéu. Néu doc nham nhiéu 1a bat thwong, hé
thong sé dirng mot thi nghiém dang binh thuong. Néu dirng qua thuwong xuyén, thi nghiém cham lai.
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Nguoc lai, néu dat gia tri gidgi han qua léng, hé théng bé 16 tai nan that. Vi vay, phai chinh d6 nhay cda
thiét bi nay cho phu hgp. Viéc diéu chinh nay hién van dya nhiéu vao kinh nghiém cda con nguoi. Phuc
hoi ty hanh khong phai 1a thiét bi dé€ loai con ngudi ra. N6 1a thiét bi dé gidm nhirng 1an ldp nguy hiém
va goi con ngudi khi can.

3.5 Phong thi nghiém tu hanh da van hanh that su, Berkeley A-Lab

Muc nay xem mdt truedng hop tiéu biéu vé phong thi nghiém ty hanh da van hanh that sy. b6 1a A-Lab
ctia Phong thi nghiém Quoéc gia Lawrence Berkeley & Hoa Ky. Ta sé xem truwong hop nay da dat dugc gi
va vap phai birc twong nao. Ta cling sé cung xem cach doc cac con sé thanh qua.

A-Lab la nén tang tong hop vat liéu vo co tw hanh do Phong thi nghiém Quéc gia Lawrence Berkeley xay
dung. Vat liéu vo co 1a vat chat tao bdi cadc nguyén to nhw kim loai va oxy. Oxide hodc phosphate thudc
nhém nay. A-Lab chon cac ng vién c6 thé ché tao tir dit liéu tinh toan. Sau dé n6 dung robot x& 1y bot va
nhiét luyén. N6 xac nhan két qua bang thiét bi nhiéu xa tia X. Qua trinh nay dwgc ndéi ti€p vdi rat it ban
tay con nguoi.

Viéc doc chinh xac cac con s6 thanh qua rat quan trong. A-Lab dugc cong bo trong mot bai bao Nature
nam 2023. Con s6 thanh céng ban dau sau d6 dugc xem xét lai va ha xuéng. Cac nha héa hoc vat liéu
khéc da phan tich lai van nhiéu xa. Nam 2026, Nature dang ban dinh chinh. Sau dinh chinh, con sé 1a 36
trong 57 muc tiéu. Sach nay 1ay con s6 da dinh chinh lam chuan. Khong dung con s6 cao hon ban dau.

Chinh qua trinh dinh chinh nay la mot bai hoc c6 gié tri. Trong tam cda dinh chinh c6 hai diém. Mot la
phan doan sai ma phan tich ty dong da gap. Viéc phan dinh thanh céng do phan tich nhiéu xa tia X ty
dong ddm nhiém. Phan tich nay da doc nham tin hiéu ctia nguyén liéu con sét lai chwa phan wng thanh
tin hiéu ctia vat liéu méi muc tiéu. Nhin bén ngoai, c6 vé nhu tinh thé méi da dwoc tao ra. Chi khi con
nguoi xem xét lai k§ vAn nhiéu xa, phan dodn sai nay méi 16 ra. Piém con lai 1a y nghia ctia cum tir vat
liéu méi. Ban dau, né dugc doc nhu thé da tao ra vat liéu chua titng cé trén doi. Khi xem lai, nhiéu
treong hop chi c6 nghia la vat liéu chua cé trong dit liéu cia phong thi nghiém nay. biéu d6 khac véi vat
liéu 1an dau xuat hién trong toan bd gidi khoa hoc. Ban dinh chinh cho biét cac thanh cong dwgc bdo céo
da dugc con nguoi xac nhan lai, va moét phén van dé & trang thai chuwa xac dinh. Vi viy, phén dinh cia
phong thi nghiém tw hanh khong phai cau tra 16i cuoi cing. Chi sau phan tich chinh xac va th nghiém
tai lap, n6 mdi trd thanh thanh céng that. Néu thi nghiém tyw hanh nhanh ma bé qua kiém chitng, sai sét
sé tich tu nhiéu hon.

Hay xem truong hgp nay c6 y nghia gi trong nghién cttu vat liéu tén 1ra. A-Lab cho thdy tong hop tw
hanh khong phai la twédng twgng bén ngoai phong thi nghiém. Nhom oxide va ceramic lién quan dén vat
liéu cach nhiét cta tén l¥a. MOt con duong dd mé ra dé tim kiém nhitng vat liéu nhuw vay nhanh hon con
nguoi. Tuy nhién, sy nghiém ngat trong phan dinh thanh cong phai di kém. Véi linh kién hang khong vii
try, mot tap chat nhé ciing c6 thé trd thanh vin dé 16n. Vi vay, kiém chirng quan trong ngang vdi toc do.

A-Lab boc 10 ba bitc twong rd rét. Tiéu muc ti€p theo sé xem tirng birc twong mot. Nhirng birc twong nay
cling 1a vdn dé ma cac phong thi nghiém tyw hanh khac cung gap. Biét chinh xac cdc birc twong la nén
tang dé xay hé thong tiép theo.

3.5.1 Cau tric hé thong va thanh qua van hanh

Tiéu muc nay xem A-Lab dugc tao thanh tir nhirng bo phan nao. Sau dé xem cac bd phan dé dn khdp va
van hanh ra sao. Ta sé hinh dung cu thé dang vé that ciia phong thi nghiém tw hanh.

Céu truc cia A-Lab c6 thé chia thanh ba phan. Tang tinh toan chon vét liéu wng vién va phuong phéap
tong hop. O tang thuc thi, robot va thiét bi that sy tao mau. O tang do luong, thiét bi nhidu xa tia X x4c
nhén két qua. Ba ting nay ndi tir tinh todn sang thyc thi, tir thyce thi sang do lwong, tao thanh mot vong.
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Tang tinh todn chon &ng vién tw co s& dit liéu 16n. N6 dung dit liéu cong khai mang tén Materials Project.
No ciling dung dit liéu tinh todn cia Google. Cac dit liéu nay dy doan nhitng vat liéu cé thé on dinh vé
mat nhiét dong luc hoc. On dinh c6 nghia l1a vat liéu @6 khéng dé phén ra va co thé duy tri. A-Lab 1y
nhitng vat liéu dugc dy dodn nhu vy lam muc tiéu.

Tang thuyc thi c6 nhiéu canh tay robot. Robot chuyén miu gitta noi can bot, noi tron, noi ép va noi nung.
N6 can bot chinh xac va tron bang may nghién bi. May nghién bi 1a thiét bi nghién va tron bot trong mot
binh cé céc vién bi nhé. Bot da tron dugc ép thanh vién nhé. Nhitng vién d6 dugc nung trong 1o dién &
nhiét do cao.

Thiét bi c6t 161 cta tAng do lwdng 1a may nhiéu xa tia X. Nhiéu xa tia X (X-ray Diffraction) 12 phuong
phép chiéu tia X dé xem cdu truc tinh thé. M6i tinh thé ¢6 van tia X bat ra khic nhau. Van nay giéng nhw
ddu van tay clia vat liéu. Tri tué nhan tao doc van nay dé phan doan vat liéu muc tiéu da dugc tao ra hay
chwa. Néu van khép véi muc tiéu, né dugce tinh 1a thanh cong.

A-Lab van hanh qué trinh nay lién tuc trong nhiéu ngay. Thi nghiém van tié€p tuc khi con ngudi ngl vao
ban dém. Biéu nay cho thay phong thi nghiém ty hanh da chuyén tir y tudng trong bai bao sang thiét bi
thuyc té. N6 da tao ra nhiéu vat liéu muc tiéu ma khéng can con ngudi can thiép. Thanh qua nay dugc ghi
nhan nhu mot treong hgp mé ctira cho téng hop vat liéu ty hanh.

Tuy nhién, d6 khong phai la van hanh hoan toan khong ngudi. Nha nghién cttu con ngudi chuan bi va
giam sat hé thong. Cac thi nghiém that bai duwgc con ngudi cuing xem xét. Phan dinh thanh céng sau dé
cling dwgc con nguoi xac nhén lai. Phong thi nghiém tyw hanh gidm viéc cia con nguoi, nhung khong xéa
con nguoi di. Con nguoi phu trach phan doan cip cao hon va kiém chirng. May maéc phu trach nhitng
thao tac 1ap chi tiét. Sy phan cong nay la hinh dnh that cda phong thi nghiém ty hanh hién nay.

3.5.2 Ba burc twvodng ma A-Lab boc 16

Tiéu muc nay xem tirng bitc twong trong ba bitc twong ma A-Lab bdc 16. Nhitng bitc twong nay la bai
toan chung ma phong thi nghiém tw hanh phai vugt qua. Phai biét chinh xac van dé thi méi xay tot hé
thong tiép theo.

Burc twong thi nhit 1a khé khan trong phan dinh két qua téng hop. Mot s6 vat liéu dugc tinh 1a thanh
cong khong phai la don pha. Pon pha la trang thai chi cé mot tinh thé mong muén mot cach tinh khiét.
C6 mau con s6t nguyén liéu chwa phan ng. C6 miu chira ca pha thit cap. Pha thi cdp 1a tinh thé khac
khong phéai muc tiéu. Du van nhiéu xa giong muc tiéu, tap chét van c6 thé bi tron vao. Vi vy, phai xac
nhan nghiém ngit xem c6 phai don pha hay khong.

Burc twong thit hai 1la x 1y bot. Moi loai bot ¢6 tinh chédt khéc nhau. C6 loai bot mang tinh dién. Titan
dioxide hodc bot nano la nhu vdy. Nhitng loai b0t nay bam vao bén trong voi phun. Khi d6 voi dinh
luwgng bi tic. Nguyén liéu dé hut 4m ciing khoé x& 1y. May dinh lwgng tw ddng thuong ding lai trude
nhiéu loai bot nhu vay. Viéc con nguwoi chi can gé nhe bang tay 1a qua, may madc lai bi ket.

Burc twong thit ba 1a kiém soat moi tredng. A-Lab van hanh trong moéi tredng mé ra khi quyén. Trong
khong khi c6 oxy va hoi nude. Vat liéu yéu trudce oxy va hoi nuwde khong thé dugce xit 1y trong mai truong
nhu vay. Bdi vi tinh chit ctia chung thay doi hodc ching bi phin huy ngay sau khi dugc tao ra. Vat liéu
sulfide va halide dung cho pin thé ran gap van dé nay. Nhitng vat liéu nay khéng dung dugc néu tiép xic
v6i khong khi. Vi vay A-Lab mé ra khi quyén khong thé kham pha nhom vat liéu nay.

Nhitng bikc twong nay cho thay ré vi sao tit hanh hdéa lai khé. Con nguoi viugt qua cac van dé nay bang
kinh nghiém cta mat va tay. Khi bt vén cuc, ho gd nhe vao binh. Khi mau c6 gi la, ho nhin ra qua mui
va mau. V&i mdy moc, ting kinh nghiém nhu vay phai dugc day riéng. Viéc con nguoi lam ma khong
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can nghi lai 1a viéc khé d6i véi may. Sy phat trién cia phong thi nghiém tw hanh 1a qua trinh chuyén
nhitng cdm gidc nhé nhv vay sang may moc.

Ba bttc twong nay dan xen vai nhau. Néu x 1y bt kém, dinh lwgng sé sai. Néu dinh lugng sai, viéc danh
gid két qua cling dao dong. Néu khong kiém sodt moi trudng, c6 nhirng vat liéu khong thé tao ra ngay tir
dau. Muon mé rong phong thi nghiém ty hanh, phai vugt qua cac birc twong nay cung lic. Chi stta mot
van deé thi khoé tao ra bwdc tién 16n.

Trong nghién ciru véat liéu tén 1ra, nhitng birc twong nay hién ra 1én hon. Vat liéu pin méi hodc hgp chat
dac biét dung cho tén I¥a thuwong cé d6 phan &wng manh. Cling c6 nhiéu vat liéu yéu trudc khong khi.
Muén xt 1y cac vat liéu nay, kiém soat moi treong phai di trude. Phong thi nghiém ma ra khi quyén kho
dung dén nhom vt liéu nay. Vi vay birc twdng thi ba, kiém soat moi treong, trd thanh trd ngai dac biét
16n trong nghién cttu vat liéu tén la.

NGO luc vuot qua bitc twdng nay 1a chi dé cia muc ti€p theo. Mudn x ly vat liéu yéu trude khong khi,
can mot moi truong kin. Moi truong doé la glovebox. Muc ti€p theo xem xét phong thi nghiém ty hanh
van hanh trong moi truong kin. D6 1a hé thong nham thang vao bitc twdng thi ba clia A-Lab.

3.6 Tim vat liéu yéu truéc khong khi trong méi trwong kin(A-Lab GPSS)

Muc nay ban vé phong thi nghiém ty hanh van hanh trong moi truong kin. Pay 1a hé thong co gang vuot
qua bic twong thit ba da thay & muc trudce. Ta xem cach xtr 1y véat liéu yéu trude khong khi.

Glovebox 1a mot hop kin cé gan gang tay. Trén thanh hop cé gan gang tay cao su day. Con ngudi dua tay
vao gang tir bén ngoai dé thao tac bén trong. Bén trong hop thwong dwoc nap khi tro nhw argon. Khi tro
1a khi khé phan tng vdi chat khac. Vi vay bén trong hop hau nhuw khéng cé oxy va hoi nuéc.

Tén cta hé thong nay la A-Lab GPSS. GPSS c6 nghia 1a hé théng tong hgp dugc bao vé bang glovebox.
Day 1a thé hé tiép theo duogc tao ra dé vuot qua gidi han ctia A-Lab mé ra khi quyén. Thiét bi duoc dat
trong mot glovebox 16n nap argon siéu tinh khiét. Hé théng gitt hoi nwdc va oxy & mic thap hon mot
phéan triéu. Trong dé, tat cd cac budc lwu trit nguyén liéu, dinh lwong, tao hinh, niém kin va x& Iy nhiét
déu dugc thyc hién. Diém cot 16i 1a loai bé moi khodnh khic mau tiép xuc véi khong khi.

Truong hop nay dugce xac nhan qua mot ban thao trudc xuat ban nam 2026. Nhém nghién ciru gom
Feiyu va cong su. Pay 1a nghién cttu ban diu xt Iy chat dan spinel lithium halide yé&u trudc khong Khi.
Bai bédo cho biét ho di tao ra ba trim nim muoi hai mau. S6 t6 hop cip kim loai kha di 1a mgt trim bay
muoi mét. Trong s6 d6, bdy muwoi hai phan tram da dwoc x& Iy bang thi nghiém. § day, bdy muoi hai
phan tram khong phai 1a ty 1é thanh cong. D6 1a ty 1é cac t6 hop kha di dd dwoc bao pht bang thi nghiém.
Khong dugc doc nham con s6 nay la ty 1é thanh cong.

Bai bao cho biét két qua t6t 1én Khi thi nghiém tiép tuc. Trong by muoi lam mau dau tién, ty 1& két qua
tot con thip. Trong bdy muoi lam mau cudi cung, ty 1é dé ting 1én. Tri tué nhin tao di hoc tir cac thi
nghiém trudc dé cai thién cac thi nghiém sau. Piéu nay cho thiy hoc vong kin that sy hoat dong. Tuy
nhién nghién cttu nay van & giai doan ban dau, nén khong nén mé rong thanh két luan qua rong.

Ta xem vi sao phong thi nghiém ty hanh kin nay cé gid tri trong nganh tén ltra. Tau vii try can pin cé
hiéu nang t6t. Pin thé rdn 1a ng vién an toan va cé niang lugng cao. Cot 16i ciia no 1a chat dién phan ran.
Nhung chit dién phin ran tét thuwong yéu trede khong khi. Phong thi nghiém tw hanh kin c6 thé kham
phé an toan nhitng vat liéu nhu vay. Méi truong tuwong tu cling dwgc dung trong nghién ciru vat liéu tén
I¥a c6 d6 phan trng manh.
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3.6.1 Chat dién phan ran lithium halide yéu truéc khong khi

Tiéu muc nay xem Ky vat liéu dugc ban & day. N6 gidi thich bang 101 dé hiéu chat dién phan ran lithium
halide 1a gi. N6 xem vi sao vat liéu nay yéu trudc khong khi va vi sao né cé gia tri.

Trudc hét, hay gidi nghia cac thuat ngit trong pin. Ion lithium 1a hat nhé mang dién tich bén trong pin.
Khi pin dwgc sac va x4, cac ion nay di chuyén qua lai. Chat dién phan l1a con duong dé cac ion nay di qua.
Pin thong thudong dung chat dién phan 16ng. Chit 16ng c6 thé ro ri hoac bat lta.

Chat dién phan ran la viéc lam con dwong nay bang chat ran. Chat dién phan ran phai cho ion lithium di
qua t6t. Nhung né phai chén electron tot. Chat ran cho ion di qua va chin electron la chat dién phan tot.
Chat ran khong ro ri va chiu ltra tot. Vi vay pin thé ran dugc xem 1a loai pin an toan hon.

Chat dién phan lithium halide 1a chat dién phan ran chita nguyén t6 halogen. Halogen la cac nguyén to
nhu chlorine, bromine va iodine. Vé cong thitc héa hoc, lithium, kim loai va halogen lién két theo mot ty
1é x4c dinh. Vat liéu nay c6 kha nang phu hop véi dién cyc dién 4p cao. Khi dién ap cao, cing mdt kich
thudc cé thé chita nhiéu nang lwgng hon. Vi vay nd thu hut cht y nhw mét vat liéu pin thé hé tiép theo.

Van dé la vat liéu nay rat yéu trude nwdc. Tinh chit nay dugc goi 1a tinh chdy riva. Tinh chay rita 1a tinh
chat hut hoi nuwéc trong khong khi roi ty hoa tan. Chi can ti€p xtc véi mdt lugng nuwdce rat nho, pha cta
vat liéu cling phan hidy. Khi phan huy, né cé thé sinh ra khi ¢ hai nhw hydrogen chloride. Vi vay luu trix
nguyén liéu, téng hop va do lwong déu phai dugc thye hién trong méi truong kin.

biéu kién nay lam cho phong thi nghiém ty hanh tré nén khé hon. Bén trong hop kin hep va khé thao
tac. Robot phdi di chuyén chinh xéc trong khong gian hep. Khong dugc cho phép phoi nhiém khéng khi
du chi trong khodnh khéac. Tri tué nhan tao dé xuat thanh phan &ng vién va diéu kién tong hop. Robot
1ap lai cing quy trinh ma khong dé mau tiép xdc voi khong khi. Thiét bi phén tich nhanh chéng kiém tra
do dan ion va pha tinh thé. T4t cd nhitng viéc nay dn khép v6i nhau bén trong moi trudng kin.

Viéc do d dan ion cling quan trong. P9 dan ion 1a gia tri cho biét ion lithium di qua t6t d&én mitc nao. Gia
tri nay phai cao thi pin mdi phét cong suit t6t. Phong thi nghiém ty hanh do ngay d¢ dan cia mau vira
tao ra. Roi dung gia tri d6 lam muc tiéu cho tri tué nhan tao. N6 chon thi nghiém tiép theo theo huwéng
cac thanh phan c6 do dan cao. N6 vira xem pha tinh thé vira xem d¢ dan dé thu hep dan vé chit dién
phén tét.

Viéc kham phd vat liéu nay van con gidi han. M6i truong kin khién viéc dwa thiét bi vao va 14y thiét bi ra
trd nén kho. Khong gian hep lam han ché thiét bi cé thé x& 1y. Vat liéu c6 tinh chay rita chi can sai sét

nho cling khong dung dugc. Vi vay tirng thi nghiém déu phai than trong. DU ty hanh héa lam tang téc do,
su than trong nay khong gidm di. Phong thi nghiém ty hanh kin hién van xit Iy pham vi vét liéu con hep.

3.6.2 Vong kép qua lai giira quy nap va suy doan nguyén nhan

Tiéu muc nay ban vé hai cach suy nghi ma phong thi nghiém ty hanh st dung. P6 1a quy nap va suy
dodn nguyén nhan. Ta xem vi sao viéc dung ludn phién hai cdch nay lam tang toc kham phd. Pay la cau
truc suy ludn ma nghién cttu A-Lab GPSS trong muc nay da néu ra.

Quy nap la cach suy nghi tim quy luat chung tir nhiéu két qua thi nghiém. N6 gom cac van nhiéu xa va
két qua do do dan. N6 xem thanh phin nao di dugc tao ra t6t. N6 dét nhiéu mau canh nhau va doc xu
hudng. N6 xem do din thay d6i thé nao khi mang tinh thé mé rong. Nhitng quy luét tich Iy nhu vay tré
thanh nén tdng cho thi nghiém tiép theo.

Suy dodn nguyén nhén la cach suy nghi tim nguyén nhan khi gip két qua bat ngo. Suy doan nguyén
nhén 14 suy ludn chon nguyén nhan giai thich t6t mot két qua la. Gid sit mot miu xuit hién pha tap chit
khong dy doan trudc. Ta xem nguyén liéu phdn wng chua dd hay nhiét d6 qua thap. Trong sé do, ta chon
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nguyén nhan hop ly nhit roi thay déi thi nghiém tiép theo. Suy doan nguyén nhén tim ngay nuéc di ké
tiép tir mot két qua gay bat ngo. N6 c6 hudng khac véi quy nap, von rut ra quy luat tir nhiéu két qua.

Phong thi nghiém ty hanh dung ludn phién hai cach suy nghi nay. Tinh toan ly thuyét phiém ham mat
d6 (Density Functional Theory) thu hep trudc cac tng vién cé kha néng. Tinh todn nay tim néng lugng
cla vat chat & cdp doé nguyén t&. Thi nghiém kiém tra cac &ng vién duogc chon & day. Khi két qua thi
nghiém tich 1y, quy nap tim quy luat. Khi cé két qua bat ngo, suy doan nguyén nhan chi ra nguyén
nhén va d6i hudng. Nhu vay tinh todn va thi nghiém chinh stra 1an nhau. Suy nghi khong chdy theo mot
huwéng duy nhat, ma quay vong nhuw mot vong lap.

Ta xem cach nay bidng mot vi du dé hiéu. Hay hinh dung canh tim dudng trong mot thanh phé la. Viéc di
nhiéu lan ro6i tim ra quy luat cia dwong tat 1a quy nap. Khi duwong dot nhién bi chan, viéc doan nguyén
nhan roi di vong la suy dodn nguyén nhan. Néu chi tin vao quy luat, ta sé dirng lai trwdc tinh hudng bat
ngd. Néu chi chay theo phong dodn nguyén nhén, ta sé mat bitc tranh 16n. Dung ca hai cuing nhau thi sé
dén dich nhanh hon. Phong thi nghiém tw hanh cling dung ca hai cach suy nghi dé dén nhanh hon véi
vat liéu tot.

Ta xem vi sao vong kép nay c6 gia tri trong nghién ciru véat liéu tén 1a. Vat liéu mdi khong thé dugc hiéu
hét chi bang tinh toan. Tinh toan gid dinh cdc diéu kién ly twédng. Téng hop that cé tap chit va nhiéu. Chi
thi nghiém cling khong thé biét hét. Thi nghiém tén nhiéu thoi gian va chi phi. Khi néi hai phwong phap

vdi nhau, ta thu hep pham vi bang tinh toan va xdc nhan bang thi nghiém. Trong viéc khdm pha vét liéu
tén Ira dat do, t6 hop nay tao ra sttc manh 16n.

Cach nay cling c6 gi¢i han. Ngon ngi cia tinh toan va thi nghiém khac nhau. Viéc khép két qua tinh toan
vGi két qua thi nghiém kha kho. Néu tinh toan sai, thi nghiém bi 1ang phi cho ng vién sai. Néu nhiéu thi
nghiém 16n, viéc stra tinh todn sé sai. Vi vay phdi dat cay cau that tot gitta hai vong ldp. Viéc dat cay cau
nay hién van phu thugc nhiéu vao phan dodn ctia con nguoi.

3.6.3 Hop tac gilra nhiéu tri tué nhan tao chia vai tro

Tiéu muc nay ban vé cach nhiéu tri tué nhan tao chia vai tro va hop tac. Cach nay dugc goi la da tac ta.
Ta xem vi sao nhiéu tri tué nhan tao tot hon mat tri tué nhan tao va c6 nhitng rii ro nao.

Pa tac t¥ 1a cdu truc trong dé nhiéu tri tué nhan tao chia vai tro. Tac t& 1a don vi tri tué nhan tao ty phan
doan va hanh dong. N6 giong nhuw mot nhom chia viéc thay vi mot nguoi lam tat ca. Trong phong thi
nghiém ty hanh, sy phan vai nhu vay la ty nhién. B&i vi thi nghiém can ca kién thirc hoa hoc, lap ké
hoach, an toan va phan tich.

Khi chia vai trd, méi tac ti tip trung vao mot viéc. Tac tit héa hoc xem phuwong trinh phan ng cé dung
khong. N6 kiém tra khoi lugng c6 dugc bao toan khong, s6 oxy hoa cé khdp khong. N6 cling xem nguyén
liéu cé phan ng xau vdi chén nung khong. Tac ti ké hoach sap xép thi ty thiét bi. N6 chia trudc cac
cong doan gay nghén nhu x 1y nhiét dai. N6 cling quyét dinh nhitng viéc nao cé thé lam song song.

Téc ti an toan 1la con mat bao vé phong thi nghiém. N6 theo déi nong do oxy va hoi nuwéc trong glovebox.
No cling xem bién do6i ap suat va dong nwdc lam mat cia 10 dién. N6 1ap lai viéc kiém tra cac gia tri nay
theo chu ky rat ngan. Néu thay gia tri la, n6 dua ra cdnh bao va lIwu ghi chép. Tuy nhién tac t& nay khong
truc tiép kich hoat dirng khan cap that su. Bdi vi tac t tao sinh c6 thé phan hdi chAm hodc phan doan
sai. Khi oxy hodc ap sudt dat dén gia tri nguy hiém, cdm bién doc 1ap va bo diéu khién an toan da duoc
kiém chirng sé dirng thiét bi ngay lap tirc. Khoa lién dong phan cirng nay khong chd phan doan cia mo
hinh ngon ngtt. Tac t& ddm nhiém gidm sat va ghi chép, con viéc dirng lai do thiét bi an toan da dugc
ki€ém chitng ddm nhiém. T4c t& phan tich dién giai két qua do. N6 khdp cac van nhiéu xa voi co s@ dir
liéu. N6 lwong héa lugng tap chét bang con s6. Roi dwa con s6 d6 vao gia tri muc tiéu cia bd hoc.
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Nam 2026, nghién cttu vé phong thi nghiém da tac t& nhu vay tang manh. Mot nghién ctru da lap ghép
nhiéu tac ti tri tué nhan tao dwdi mot b diéu phéi. Moi tac ti chia nhau dung cac cong cu khac nhau.
Ching dugc chia thanh nhém tim tri thitc, nhdm chuyén thiét ké thanh quy trinh thyc hién, nhém xi 1y
robot va nhém dién giai dit liéu. Biang cach chia nhém nhu vy, ching tao nén kham phé vat liéu vong
kin. Mot nghién cttu khéc, ChatMat, da ty dong noi luong du dodn tinh chat vat liéu bang nhiéu tac t.
Cling c6 bai bdo ban vé y nghia ctia da tac t& trong quan 1y phong thi nghiém ty hanh.

Khi chia vai tro, 1¢i ich hién ra r6. C6 thé thay ré viéc moéi tac t& phu trach. Khi phat sinh vin deé, dé tim
no xay ra & budc nao. Du sita mot tac ti, khong can thay doi toan bo. Viéc gan thém céng cu mai cling dé.
Diéu nay giong véi wu diém cta lam viéc nhom gitta con ngudi.

Hé da tac ti cling lam thay d6i chinh cach thitc van hanh cda khoa hoc. Trudc day, nha nghién ciru 1a
con nguoi ghi lai tng thi nghiém mot. Gio day, tac ti dé lai qua trinh phan doan dudi dang dit liéu. Vi
sao chon diéu kién nay, vi sao xem két qua nay la thanh cong, tat cd déu dugc Iwu lai. Nhitng ghi chép
nay veé sau dugc dung dé 1an lai nghién cttu. Tuy nhién, phan doan cta tri tué nhan tao khéng phai ltic
nao ciing minh bach. Con nguoi kho biét hét vi sao né dwa ra quyét dinh nhw vay. Su thiéu minh bach
nay van la bai toan can giai trong thoi gian tdi.

Nhung rdi ro ciing 16n 1én cung lic. M6 hinh ngdn ngi 16n c6 thé bia ra nhitng sy that khong ton tai. Sai
sOt cia mot tac tt ¢o thé lan sang tac ti khac. Néu nhiéu tac t& tin nhau roi chuyén ti€p cong viéc, ching
c6 thé khong phat hién 16i. Vi vay, quyén quyét dinh cudi cung phdi thudc vé quy tic an toan va ngudi
gidm sat 1a con nguoi. Ngay ca khi tri tué nhan tao néi mot cach ty tin, thiét bi van c6 thé nguy hiém.
Cang c6 nhiéu tac t, viéc kiém tra chéo clia con nguoi va thiét bi an toan phan ctng cang quan trong.

Téng két

Chuong nay da xem xét phong thi nghiém tyw hanh van hanh nhu thé nao. Cot 16i 1a cau truc vong khép
kin. Tri tué nhan tao chon thi nghiém tiép theo. Robot ché tao. Thiét bi do. Két qua quay trd lai vdi tri tué
nhin tao. Vong nay chay cd ngay 1an dém, nhanh chéng thu hep khong gian vat liéu rong lon.

Phuong phap @é tri tué nhan tao chon thi nghiém tiép theo 1a hoc chti dong Bayesian. Phuong phap nay
xem xét dong thoi hiéu nang dy doan va do bat dinh. N6 chon can bang gitta noi c6 trién vong va noi
chua biét rd. Vi vay, né c6 thé cham téi vat liéu tot chi vai it thi nghiém. Diém nay trd thanh sttc manh
16n trong viéc tim kiém vat liéu tén 1&ra dat do.

Phuong phap tong hgp trong céc bai bao dwgc mé hinh ngdn ngi 16n rut ra. Nhitng nghién cttu nhw
MSP-LLM lam viéc nay. Phuwong phap dugc rit ra sau dé dugc chuyén doi an toan sang ngon ngit 1ap ké
hoach nhu PDDL. Ngon ngit 14p ké hoach tré thanh hang rao ngan trwdce tai nan cda robot. Tri tué nhan
tao va thiét bi dwgc néi véi nhau bang cac tiéu chudn nhu giao thitc ngit cdnh mé hinh. B diéu khién
NIMO la mot vi du. Mdy trang thai la cong chan cudi cing d6i véi cac 1énh nguy hiém.

Robot phdi chiu dugc moi trueong thi nghiém 16n x6n. Hgp nhit cdm bién, tic viéc doc nhiéu cdm bién
cung luc, giup 1am diéu d6. Kha nang ty khoi phuc 16i cling hoat dong cung vai né. Cac hé thong nhu
PUDA dé€ lai 1énh va két qua dwdi dang ho so. H6 so nay cé gia tri 16n trong viéc truy vét chat lugng linh
kién hang khong vii try.

Ta dd xem A-Lab va A-Lab GPSS nhu cac truong hop thuc té. A-Lab da tao ra 36 trong s6 57 muc tiéu
trong 17 ngay. Con s6 nay la gia tri dd qua dinh chinh ndm 2026. Truong hop nay cho thay phan dinh
ctia phong thi nghiém tw hanh ciing cadn con ngudi xem xét lai. A-Lab GPSS xit 1y vat liéu nhay véi khong
Kkhi trong moi trueong kin. V6i 352 méau, né bao pht 72 phan tram céc t6 hgp cip kim loai c6 thé cé. Con
s0 nay khong phadi ty 1é thanh cong, ma la d6 bao phi t6 hop.
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Buéc sang nam 2026, linh vuc nay dd mé rong nhanh chéng. Phong thi nghiém da tac ti, noi nhiéu tri
tué nhan tao chia nhau vai tro, da tang 1én. Cac nd luc két nai thiét bi bing truyén thong tiéu chuén ciing
tiép dién. Nghién ctru diéu chinh t6i wu héa Bayesian cho phu hgp v6i ludng thi nghiém cling dién ra soi
dong. Cac bai tdng quan va huéng dan khdo sat rong vé phong thi nghiém ty hanh ciing da xuét hién. Xu
huwdng 16n rat rd. Do 1a gidm bét ban tay con nguwoi khéi nhitng thao tac 1ap lai ti mi. Tuy nhién, vi tri ctia
phéan doan va kiém ching van thugc vé con ngudi.

Céc hé théng trong chwong nay phéan 16n van 1a nghién ctru giai doan dau. C6 nhiéu ban thdo tién cong
b4, con tiéu chudn hién truong van it. Vi vay, thay vi dat cac con s6 hiéu ning lén trudc, chuwong nay da
xem ca nguyén 1y 1an gidi han. Phong thi nghiém ty hanh khong phai 1a cong cu x6a bo con ngudi. N6
giao nhitng 1ap lai nguy hiém cho médy méc, con con ngudi ddm nhan phén doan va kiém chirng. Y nghia
that sy ctia phong thi nghiém ty hanh khéng phai 1a thi nghiém nhanh, ma la thi nghiém dang tin. Chi
trén nguyén tac nay, tw déong hda trong nghién cttu vat liéu tén Ita méi c6 thé phat trién an toan.
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Chwong 4. Dy doan nhat quan vat ly va toi wu héa thanh
phan cua hop kim entropy cao (HEA) va siéu hgp kim

Mé& dau

Khi dung mot chiéc noi trong bép 1au ngay, day noi sé chay den. Phan thuwong xuyén tiép xdc véi ltva sé
héng trude. Kim loai cang néng thi cang mém va yéu. Tinh chat yéu di vi nhiét nay cé & moi kim loai nhu
nhau.

DPong co tén lta gip van dé nay nghiém trong hon bt ky ¢c6 may nao khac. Trong budng dét, nhién liéu
chay va tao ra khi ¢ nhiét d6 hang nghin d¢. Khi dé phun nhanh ra ngoai qua mot duwong hep goi la voi
phun. Thanh voi phun phai chiu luéng khi néng nay ngay sat bén canh. b6 1a vi tri khac nghiét kho co6
thé so sanh vai day noi.

Céac phuong tién bay quay trd lai khi quyén cling mang cung mot noi lo. Khi lao vao khong khi véi téc do
cao, khong khi bi nén va néng 1én. Mat trudc cia phuong tién bay dé ryc. Néu khong chiu dugce nhiét
nay, két cau sé néng chdy hodc gay vo.

Ta c6 thé cdm nhan sy nung n6ng khong khi nay bang long ban tay. Khi di xe dap nhanh, gié dap manh
vao mat. Khi dua tay ra ngoai cra s, gié day vao tay. Phuong tién bay hitng luong gi6 dé nhanh hon
hang nghin lan. Khéng khi bi day nén lai, ndng 1én, roi truyén nhiét vao mét trudce. Nhiét do diém dirng
trén bé mat tai nhap vugt qua 1.600 do C.

Phuong tién bay siéu vuegt am cling gap cung loai nhiét nay. Siéu vuegt 4m la toc do nhanh hon dm thanh
trén nam 1an. Khi bay & toc dé nay, mép truedc ciia cdnh néng hon cac phan khac. Ly do 1a nhiét tap
trung vao nhitrng phan hep va nhon. Vi vy, & phan nay can dung vat liéu c6 kha nang chiu nhiét d cao
rat tot.

Vi vay, con ngudi tim kiém kim loai khéong mat dd bén ngay ca & noi rat néng. Kim loai da git vi tri dé
trong thoi gian dai la siéu hgp kim nén niken (Nickel-based superalloy). Siéu hop kim la hgp kim dugc
thiét ké dé chiu t6t ngay cd & nhiét d6 cao. Nhung kim loai nay cling cé nhiét do giéi han.

Chuong nay ban vé mot loai kim loai méi nham vuot qua giéi han dé. Nhan vat chinh 1a hgp kim
entropy cao (High-Entropy Alloy, HEA). Pay la hop kim tron nhiéu kim loai véi lugng gan twong duong
nhau. Trong s6 dd, néu chi chon va tron nhirng kim loai c6 diém ndéng chay cao, ta c6 mot &ng vién vat
liéu mai cho tén 1ra. Loai hop kim nay goi 1a hgp kim entropy cao chiu l&ta (Refractory High-Entropy
Alloy, RHEA).

Chuong nay gidi thich mét phwong phép méi dé tim ra nhitng kim loai nhw vay. Thay vi con nguoi thi
nghiém tirng mau mat, tri tué nhan tao (AI) nhanh chéng chon loc cac ing vién. Ta sé& Ian lwgt xem cach
sap x€p nguyeén tw, cac dinh luat nhiét dong lwc hoc va nhitng phép tinh nguyén ti quy mo 16n gap go tri
tué nhan tao nhu thé nao. Pay la cau chuyén vé kim loai, nhung t6i sé gidi thich bang nhirng vi du gan
glii nhw mua trong nam va truong hoc.

Trudc hét, hay hinh dung vi sao cn tri tué nhan tao. Dé tao ra mot hop kim tét, ta phai quyét dinh loai
nguyén t6 va ty 1é cia chung. Chi can c6 ndm nguyeén t0, s6 t6 hgp ty 1é dd kho dém hét. Néu ché tao va
thit trng mau mot, cd doi cling khong thé xem hét. Tri tué nhén tao gitp thu hep trude khong gian ing
vién rong l6n nay.

Vai tro cta tri tué nhan tao gan véi mot nguwoi dan dwong. Trong nui, nguwoi dan dwong biét 16i sé chi cho
ta dwong tat. Nhung nguoi leo 1én dinh cudi cung van 1a con ngudi. Khi tri tué nhan tao thu hep tng
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vién, con nguoi xac nhan bang thi nghiém. Chuong nay sé cho thiy sy hop tdc dy dién ra nhu thé nao
qua cac vi du.

4.1 Yéu cau ciia mdi truong hang khéng vii tru cuc han va giéi han két cau
cta hgp kim nhiét d6 cao

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay trude hét phac hoa méi tredng nhiét ma tén Itta va phuong tién tai nhap phai déi méat khéc
nghiét dén mic nao. Sau d6, muc nay xem xét siéu hop kim nén niken, loai vat liéu dd dugc dung lau
nam, gip gi¢i han & dau. Cudi cung, muc nay giai thich vi sao hgp kim entropy cao chiu ltra néi 1én nhu
mot Iva chon mai.

N6i dé hiéu, muc nay 1a noi xac dinh vin dé. Phai hiéu ding vin dé thi maéi thiy dugc cong dung cla cac
cong cu tri tué nhan tao & phan sau. Vi vay, trong tim dit vao viéc hiéu tinh huéng trwdc khi di vao con
s0.

Budng d6t tén Ira 1a mdt binh chiu ap sudt rat cao. Nhién liéu va chat oxy héa chay cung nhau trong do,
tao ra 4p suat 16n. Ap suét nay lén t6i hang chuc megapascal. Ap suét 16p 6 td khoang 0,2 megapascal.
Bubdng dét tén Ita chiu 4p sudt 16n gap hang tram lan con so6 do.

Khi tao ra trong budéng doét thoat ra qua voi phun. Nhiét do ctia khi nay, tuy vat liéu, c6 thé ting dén hang
nghin do. Tuy nhién, nhiét d6 ctia kim loai thanh khong tang cao bang nhiét do khi. Lam mat va 16p bién
chin nhiét, gitt nhiét d6 kim loai thdp hon. Du vay, lwgng nhiét ma thanh nhan van rit 16n. Néu khong
chiu dugc nhiét nay, thanh s& néng chdy, xuit hién 16 thing, va déng co khong thé st dung dugc.

Nhiét khong chi dén mot 1an. Pong co lap lai qua trinh bat va tat. Khi bat, né néng 1én rat nhanh; khi tat,
no6 ngudi di rat nhanh. Hién tuwgng nhiét dé ting gidm nhw vay goi 1a sdc nhiét (Thermal shock). Nguyén
ly giong nhu khi d6 nudc néng dot ngdt vao cdce thiy tinh thi coc bi nit.

Lyc cling cong thém vao d6. Khi kim loai chiju lyc trong thoi gian dai & trang thai néng, né tur tir gidn ra.
Hién twong nay goi 1a rdo (Creep). N6 giong nhu thanh keo kéo khi cam 1au sé ty chdy xé xudng. O nhiét
dd cao, rdo va tai trong ldp lai cung tac dong, bao mon vat liéu.

Siéu hgp kim nén niken la kim loai da chiu dyng lau trong méi truong nhu vay. Stcc manh cta kim loai
nay dén tur té chitc vi mo. Trong pha nén gamma (y), nhitng hat nho goi 1a gamma prime (y’) cam day
dac. Nhirng hat nay déng vai tro vat can, ngan kim loai bién dang. N6 giéng nhu nhitng hat qua nho
trong khoi bt 1am cho bot kho bi kéo gian.

Moi siéu hop kim c6 loai vat cdn hoi khac nhau. Inconel 718 chita nhiéu niobi (Nb) 1a mét vi du. Hop kim
nay tao do bén chd yéu nho mot pha goi 1a gamma double prime (y”, Ni3Nb), hon 1a gamma prime. Tén
cda vat cdn c6 thé khac, nhung nguyén 1y thi giong nhau. Nhitng hat nh6 ngan bién dang va lam kim loai
clirng chac.

Tén Ita dung kim loai khac nhau tuy tirng vi tri. Trong budng dét noi thanh dwgc lam mat bang nhién
liéu, hop kim dong thuong dugc dung. Ly do 1a ching cé khad nang dwa nhiét ra ngoai rat nhanh. Siéu
hop kim nén niken dugc dung cho cac bd phan chiu nhiét d cao trong thoi gian dai, nhu turbine. O co
voi phun néng hon hodc bé mat tai nhép, kim loai chiu 1tta hodc gom trd thanh ng vién. Chuwong nay
ban vé kim loai md&i nham téi nhitng vi tri c6 nhiét d6 cao nhat trong so6 do.

Van dé xudt hién khi nhiét dé ting cao hon. Khi virgt khoang 1.150 d6 C, nhitng hat nhé nay 1én 1én hodc
bi pha v& hinh dang. Hién tugng nay goi 1a thé hoa. Khi vat can bién mat, kim loai dé gidn ra va do bén
gidm nhanh. Piém néng chay ctia siéu hgp kim nén niken khodng 1.350 d¢ C, nén gi¢i han vn hanh hitu
hiéu thap hon nhiéu so vdi diém néng chay.
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Thém vao d6, cac pha c6 hai cling c6 thé hinh thanh. Khi dat 1au & nhiét do cao, cac nguyén t tu lai theo
mot quy luat nhat dinh va tao ra nhitng khéi ciing nhung dé va. Nhitng pha nhu vay goi 1a pha c6 hai.
Khi pha c6 hai xuat hién, kim loai dé gay. Siéu hgp kim cang t6t thi cang dugc thiét ké dé kim ham
nhitng pha nhu vay.

Vi nhitng van dé nay, siéu hgp kim nén niken can duwgc lam mat. Trong dong co thuc té, nguoi ta tao cc
kénh nho bén trong bo phan. Nhién liéu lanh chdy qua cac kénh d6 dé 1am mat thanh. Nho' lam mat nay,
bd phan dugc dung ¢ nhiét do thap hon diém néng chay. Nhung khi tao kénh lam mat, két cdu bd phan
phttc tap hon va khoi lwgng cling tang.

Muc tiéu ctia hgp kim entropy cao chiu I¥a 1a gidm viéc lam mat nay. Néu ban than vat liéu chiu dugc
noi néng hon, nhu cau lam mat sé gidm. Khi lam mat gidm, két cdu nhe hon va gon hon. Cac nha nghién
ctru dat muc tiéu phat trién hop kim mdi 1a vat liéu chiu duoc noi trén 1.400 d6 C ma khong can lam
mat.

Vi vay, con ngudi da tim mot con duong khéac hén. Y twéng 1a dung bo khung bing nhitng kim loai c6
diém néng chay von da cao. Cac kim loai nhu niobi (Nb), molypden (Mo), tantali (Ta), vonfram (W) thuc
nhom nay. Piém néng chay ctia chung vuot xa 2.000 dd C. Nhirng kim loai nhw vay goi 1a kim loai chiu
Ita (Refractory metal).

Hop kim entropy cao chiu I¥a 1a hgp kim tron nhiéu kim loai chiu Itra nay vdi lwgng gan twong duong
nhau. Cac nghién cttu gan day bdo cdo rang hop kim nay cho d6 bén cao hon siéu hgp kim nén niken
ngay ca trong th¥ nghiém nén & 1.600 do C. Vi viy, n6 dugc xem la ng vién méi cho hé day tén lta, mép
trudc canh cia phuwong tién bay siéu vt &m va tdim chan nhiét tai nhap.

Nhung khong phai chi ¢6 wu diém. Hop kim nay c¢6 xu hudng dé giy ¢ nhiét do phong. Tinh chét nay goi
1a d¢ déo thap. Va khi gdp oxy ¢ nhiét do cao, bé mat xay ra oxy hda khién n6 v& vun. Hai van dé nay
phai duogc gidi quyét truede khi dung lam bo phéan thye té. Tri tué nhan tao dugc dung chinh dé giai
nhanh bai toan do.

Hay xem k§ hon van dé oxy hdéa. Hop kim cé nhiéu vonfram hodc molypden phan &ng manh vdéi oxy &
nhiét d6 cao. Mang oxit bé mat khong bam chic ma roi ra nhw bat. Kiéu oxy héa lam bé mat vun ra nhw
vay goi la oxy hda pest (Pest oxidation). Tén nay xuat phat tir y nghia bé mét bi gdm mon nhw cay luong
thyc bi sdu hai gam an.

Cach ngan van dé nay la tao mang oxit bdo vé. Néu thém nhom hodc crom véi lwgng phu hgp, mdt mang
oxit day dac s& hinh thanh trén bé mat. Mang nay ngan oxy xam nhap vao bén trong. N6 giéng nhu 16p
chay dinh & day noi doi khi lai bdo vé phan kim loai bén trong. Cho bao nhiéu va cho nhu thé nao dé tao
mang tot 1a trong tdm cda thiét ké.

b6 twong thich véi 16p pht cling quan trong. Trén hop kim, nguoi ta thuwong pht thém 16p phi chong
oxy hoa. Van dé ndm & chd kim loai va 16p phu gidn né khac nhau theo nhiét do. Mirc do gidn nd nay goi
1a hé so gidn nd nhiét. Néu hé s6 gidn nd nhiét cla hai vat liéu chénh l1éch 16n, ranh gigi gitta ching sé
nit khi nhiét dé tang. Vi vay, hop kim khong chi can d6 bén ma con phai khép véi 16p pha.

Nhu vay, hgp kim 16t voi phun phdi théa man nhiéu diéu kién cung ldc. Piém néng chay cao, mat do
thap, dé bén nhiét d6 cao, khd ndng chdng oxy héa va do twong thich véi 1dp pht déu can thiét. Cac diéu
kién nay cling thwong va cham véi nhau. Con nguoi kho cé thé gidi bai toan chang chit nhw vay chi bang
thi nghiém. Tri tué nhan tao bwdc vao nhw mot cong cu sap xép nhanh bai toan chang chit nay.
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4.2 M6 hinh héa vat ly ctia bon hiéu trng 16i va nhiét dong luc hoc can bang
pha

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay ban vé khung giai thich ban dau cho viéc vi sao hgp kim entropy cao lai dac biét. Khi linh vyc
nay méi mé ra, cadc nha nghién ciru néu ra bon hiéu &ng. Bon hiéu ng nay dugce goi 1a bon hiéu tng 16i.
b4 la entropy cau hinh, bién dang mang tinh thé, khuéch tdn cham va hiéu &ng cocktail.

Bon hiéu &ng nay khong phaila cac dinh luat vat 1y da dugc xac 1ap, ma gan véi cac gia thuyét ban dau.
Nhu sé thdy & phan sau, khuéch tdn chdm va sy 6n dinh héa pha don do entropy cao chwa dugc ching

minh 1a quy luat phé quat. Du vay, phai hiéu khung nay thi méi hiéu tri tué nhan tao dang co tinh toan

diéu gi. Ta sé chuyén tirng hiéu wng thanh vi du trong doi song va gidi thich 1an luot.

Trudc hét, can chi ré hgp kim entropy cao la gi. Hgp kim thong thwong thém mot lugng nhé kim loai
khac vao mot kim loai chinh. Thép cé nhan vat chinh la sat va cé thém mat it carbon. Hop kim entropy
cao khac vdi cach nay. N6 tron tir nam kim loai trd 1én véi lwong gan twong dwong nhau. C6 thé xem la
¢6 nhiéu nhan vt chinh.

Khai niém nay dwgc hai nhdm nghién cttu céng b6 riéng ré vao nadm 2004. b6 1a nhém Yeh & Bai Loan va
nhom Cantor & Anh. Ho cho thay c6 thé tao ra kim loai 6n dinh ma khong cian dya vao mot nguyén to
chinh duy nhat. Phat hién nay dd mé canh ctra cho thiét ké hop kim méi.

Nguyén ly tht nhat la entropy cau hinh (Configurational entropy). Entropy la gid tri lién quan dén so
cach tron. Cang cé nhiéu cach dit dd vao tl, mic do hon don cang 16n. Khi tron nhiéu kim loai véi lugng
gan tuong duong nhau, s6 cach sap x&p nguyén ti trd nén rat 16n. Mic hon don 16n nay giap kim loai
duy tri trang thai tron thanh mot khoi.

Trang thai tron nay goi 1a dung dich ran (Solid solution). Dung dich ran la trang thai nhiéu nguyén to6
hoa déu vao trong mot mang tinh thé. N6 giéng nhu duong tan trong nuwdc va tré thanh mot chit 16ng.
Khi entropy 16n, né ngan cac nguyén to tu riéng lai va trd thanh hgp chat cing. Vi vay, hop kim entropy
cao dé tao thanh dung dich ran thay vi hop chat.

Nguyén 1y th hai 1a bién dang mang tinh thé (Lattice distortion). Nguyén t& kim loai c6 kich thudc khac
nhau. Khi nguyén tt 16n va nguyén t& nhé tron trong cing moét mang, mang tinh thé bi méo m¢ 16i 16m.
NG giong nhu mot birc twong x€p bang da cé kich thude khac nhau thay vi gach phang déu. Mang tinh
thé méo mo nay trd thanh birc twdng ngan bién dang.

Bién dang xay ra khi mot khuyét tat nho goi la 1éch mang (Dislocation) trugt trong mang tinh thé. Néu
mang tinh thé 16i 16m, 1éch mang kho truot. N6 giong nhu kéo xe trén bai séi thi khd. Vi vay, hop kim c6
bién dang mang tinh thé 16n kho gidn ra va cirng chéac.

Nguyén ly thit ba 1a khuéch tan cham (Sluggish diffusion). Khuéch tan la chuyén dong trong d6 nguyén
tir d6i chd. Trong hop kim entropy cao, méi truong lang giéng ciia moi nguyén tir khac nhau. C6 vi tri dé
dich chuyén, c6 vi tri khé dich chuyén. Ngudi ta cho rang sy khong déu nay, xét trung binh, 1am cham
chuyén dong cia nguyén ti.

Néu nguyén tir chuyén dong cham, cdu tric vi mé khong dé thay déi ngay ca ¢ nhiét do cao. Vi vay, hat
tinh thé c6 thé 16n 1én cham va c6 thé chong creep t6t. Tuy nhién, hiéu &ng nay khéng phai lic nao cling
xudt hién manh trong moi hgp kim entropy cao. Téc d6 khuéch tan thue té thay doi theo t6 hgp nguyén
t6, nhiét do va cdu truc tinh thé. Vi vy, cac nghién citu gan day xem hiéu &ng nay khéng phai la quy
luat chung, ma 1a mot tinh chat can kiém ching tuy tirng truedng hop.
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Nguyén ly thi tw 1a hiéu @ng cocktail (Cocktail effect). Cocktail 1a d6 uéng tao ra huwong vi méi bang cach
tron nhiéu nguyén liéu. Vi clia tirng nguyén liéu cong lai khéng giong vi sau khi tron. Kim loai cling vay.
Khi nhiéu nguyén td cung ton tai, cac tinh chat kho gidi thich bang cach cong riéng tinh chét cta ting
nguyén to sé xuat hién.

Tinh chit phi tuyén nay xudt hién & do bén, khd nidng chong &n mon va do dai. Van dé ndm & cho con
ngudi kho biét trude hiéu wng t6 hop nhu vay. Vi s6 lwgng t6 hop nguyén té qua 16n. Tri tué nhan tao
dugc dung nhu céng cu tim ra cac hiéu wng té6 hop d4n nhu vay tir dit liéu.

Bon nguyén ly nay noi tryc tiép véi vat liéu tén 1ra. Entropy cau hinh gitp cau truc vi mé khong bi tach
ra 6 nhiét dé cao. Méo mang tinh thé lam ting do bén. Khuéch tan cham c6 thé c6 1oi cho khéa ning
chdng creep. Hiéu ing cocktail dem lai 1gi ich bat ngo nhw kha nang chéng oxy hda. Phai cé cd bon
nguyén ly cung hoat dong thi vat liéu mdi chiu dwgc méi trudng cyc han.

Tuy nhién, cdc nguyén ly nay khong phai chia khda van nang. Trong mot s6 t6 hgp, ching xuat hién
manbh; trong t6 hop khéc, ching xudt hién yéu. Vi vay, du biét nguyén ly, van phdi kiém tra tirng thanh
phan cu thé. Nguyén ly chi ra hudng di, con tinh todn va thi nghiém ddm nhéan viéc xdc nhan. Tri tué
nhan tao lam cho budc xac nhan nay dién ra nhanh hon nhiéu.

Cubi cung, bon nguyén 1y nay quy vé mot cdu hdi. Thanh phan nao sé 6n dinh va con lai dudi dang mot
pha? Nganh hoc tra 16i cau héi nay la nhiét dong luc hoc can bang pha. Trong hai tiéu muc tiép theo,
chung ta xem hai chi s6 giup dwa ra phan doan nay.

4.2.1 Tham s6 omega do kha nang con lai dwéi dang mot pha

Nhiét dong lyc hoc la nganh nghién cttu nang lwgng va do 6n dinh. M6t trang théi c6 6n dinh hay khong
dugc phan dodn bang nang luwong tw do (Free energy). Trang thai c6 nang lwgng tw do thap 6n dinh hon.
Giong nhw nuwde chay tlir noi cao xuéng noi thap, vat chat c6 xu huwéng di vé trang thai cé nang lwgng tw
do thap.

Nang lugng tw do do hai gia tri cing quyét dinh. Mot 1a enthalpy (Enthalpy). Enthalpy la gia tri lién quan
dén viéc cac nguyén ti thich hay khong thich nhau. Nhitng nguyén ti hgp nhau s& mudn tron 14n, con
nhitng nguyén t& khong hgp nhau sé muén tach ra. Gia tri con lai 1a entropy da xem & phan trudc.
Entropy biéu thi mic do hon loan cta sy tron 1an.

Cudc giang co gitra hai lwc nay thay doéi theo nhiét dg. Nhiét do cang cao, lyc cia entropy cang manh.
biéu nay giong nhu nguoi trong mot can phong ndng sé tan ra ti do hon. Vi vay, 6 nhiét do cao, dung
dich rdn hon loan dé tréd nén 6n dinh. Day 1a 1y do hop kim entropy cao thuong con lai t6t dwdi dang mot
pha & nhiét dé cao.

Entropy cdu hinh ting 1én khi tron cac nguyén t6 theo ty 1& ding mol. Ty 1é ddng mol nghia 1a cho mo6i
nguyén td vao vai lwgng nhu nhau. Khi trén ndm nguyén té véi lwgng nhuw nhau, entropy cau hinh dat
gid tri cuyc dai. S6 nguyén t6 cang tang, gia tri nay cang 16n. Tén goi entropy cao bat nguon tir tinh chat cé
entropy cau hinh 16n nay.

Tham s6 omega la gia tri dung dé xem nhanh kha nang hinh thanh dung dich rdn mot pha. Gia tri nay
xét cung lic ba yéu t6. Dd 1a nhiét d6 néng chay trung binh, entropy cdu hinh va dé 16n ctia enthalpy
tron. Néu anh hudng c6 1gi cia entropy 16n hon dnh hwdng bat 1gi ctia enthalpy, gia tri omega tang. Khi
omega 16n, nguoi ta xem hop kim dé con lai duéi dang mot pha.

O day cing can kiém tra thém chénh léch kich thuéc nguyén t&. Néu kich thuwdc nguyén ti khac nhau
qua nhiéu, mang tinh thé khéng chiu noi va bi tach ra. Vi vay, chénh 1éch kich thudc phai nhé hon mét
gia tri nhat dinh thi dung dich ran mgt pha méi dé hinh thanh. Cac nha nghién ctru dung quy tic kinh
nghiém rang dung dich ran mét pha hinh thanh khi omega 16n va chénh l1éch kich thuéc nhaé.
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Quy tac nay tién 1gi, nhung khong phai cong cu két ludn chac chan. Hop kim thye té chiu &nh hudng ctia
trat tu cuc bo, toc d6 lam ngudi, tap chat va x Iy nhiét. Cing mo6t thanh phan, nhwng cau tric vi mo cé
thé khac nhau tuy cach ché tao. Vi vy, quy tic omega chi duwgc dung cho budc loc dau tién.

Viéc phan dodn chinh xdc do cdc phuwong phdp can nhiéu tinh todn hon ddm nhan. Phuwong phép tiéu
biéu 1a CALPHAD. CALPHAD la phuong phap tich liy di liéu nang lugng ty do cia nhiéu pha roi tinh
can bang pha. Vao d6 con cong thém tinh toan bang ly thuyét phiém ham méat d6 (Density Functional
Theory, DFT) va thi nghiém. Ly thuyét phiém ham mét d¢ 1a phwong phép tinh todn lugng ti tinh ndng
lwgng tir hanh vi cta electron.

Hay chuyén cudc gidng co gitta enthalpy va entropy thanh mét vi du doi thwong. Gid s hoc sinh nam va
hoc sinh nit ngdi 1an nhau trong 16p hoc. Lyc khién cdc nhém thian nhau tu lai giéng véi enthalpy. Luc
khién ch6 ngoi dugce tron tw do giong vdi entropy. Vao gio yén tinh, cic nhom tu lai. Vao gio s6i noi, moi
nguoi tron 1an tu do. Piéu nay gidng nhw nhiét do cang cao thi lyc mudn tron 14n cang manh.

Tri tué nhan tao lam qua trinh nay nhanh hon. Cac chi s6 gon nhu omega dugc dung lam déc trung dau
vao cla tri tué nhan tao khi dit liéu rat 1én. Tri tué nhan tao nhin cac déc trung nay va nhanh chéng
sang loc thanh phan nao sé con lai dwdi dang mot pha. Sau dé, chi nhitng tng vién da dugc thu hep méi
dugc kiém tra bang CALPHAD va thi nghiém. Sy ph6i hop nay 1a chia khoa dé xi 1y khong gian thanh
phan rong.

Cac nghién cttu gan day da nang manh d6 chinh xac dy doan nay. Khi dwa nhiéu dac trung vat ly vao
cling nhau, d6 chinh x4c dy doan pha tang tit khodng 70 phan tram 1én hon 90 phan tram. ¢ mic nay,
c6 thé nhanh chong loc hon 1 triéu thanh phan. Nhw vay, tri tué nhin tao gidm rat nhiéu cong viéc tha
cdng cla con nguoi. Thoi gian va ngudn lyc duwge don vao s it ing vién da loc ra nhu vay.

4.2.2 Udc lurgng cau tric tinh thé bang néng dd electron héa tri

Tiéu muc nay ban veé chi s6 dung dé wdc lugng hop kim sé c6 ciu tric tinh thé nao. Chi s6 d6 1a nong do
electron hda tri (Valence Electron Concentration, VEC). Nghia la sd electron ngoai cung trung binh.
Trudc hét, cAn ndi rd cdu trdc tinh thé 1a gi. Nguyén ti kim loai khéng nam tuy tién. Ching xép thanh
mang tinh thé c6 quy luét. Giéng nhu xép gach theo quy tic. Tinh chét thay déi theo cach xép.

Trong vat liéu tén 1i¥a, cé hai cau truc quan trong. Mot 1a 1ap phuwong tdm khoi (Body-Centered Cubic,
BCC). bay la cach sap xép cé nguyén t& ¢ tdm dinh cia khéi 1ap phwong va ¢ chinh gitra khoi. Cau truc
con lai 1a 1ap phuwong tdm mét (Face-Centered Cubic, FCC). Pay la cach sap x€p cé nguyén t& ¢ tam dinh
va & trung tdm cda sau mat.

Hai cdu truc nay cé tinh chat khac nhau. Lap phwong tdm khoi thuwong c6 1gi cho dd bén & nhiét do cao.
Nhung & nhiét @6 phong, né dé thé hién tinh gion va dé gdy. Lap phuwong tim mat thuong c6 do déo tét,
dé kéo gidn. Néu biét trudc cdu tric nao sé hinh thanh, viéc thiét ké s& dé hon.

No6ng do electron hoa tri 1a chi s6 wéc lwgng cau tric nay. Electron hoa tri 1a electron ¢ phia ngoai ctia
nguyén ti. Electron nay tham gia vao lién két. Gia tri trung binh cla s6 electron ngoai cung ma moi
nguyén td cung cap, tinh theo ty 1é thanh phan, 1a nong do electron hda tri. Gia tri nay cho biét hwéng
cla cau truc tinh thé.

Quy tac kinh nghiém nhu sau. Néu gia tri nay nhé hon khoang 6,87, 1ap phuwong tdm khoi 6n dinh. Néu
16n hon 8, 1ap phwong tam mat 6n dinh. O khoang giita, hai ciu tric tron 1an. Hop kim entropy cao chiu
Itta thwong cé gia tri nay nhé nén cé nhiéu 1ap phuwong tdm khoi. Hop kim Cantor néi tiéng cé gia tri nay
16n nén la 1ap phuwong tam mat.

C6 thé thay ich 1gi ctia quy tac nay ca trong nghién cttu tri tué nhan tao gan day. C6 mot nghién ciru tién
an pham dugc cong b6 vao dau ndm 2026. Nghién ctu tién 4n pham 1a nghién ctru giai doan dau chua
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qua binh duyét. Nghién citu nay dy dodn nhiét do néng chay ctia hgp kim entropy cao chiu Itta. N6
khong dwa truc tiép cau tric tinh thé vao, ma chi dung cac dic trung thu duwgc tir thanh phan nguyén té.
Nhirng dac trung cé ¥ nghia vat Iy nhw néng do electron hoéa tri da dong gop 16n vao du doan. C6 thé
xem tri thwe vat ly do con nguoi tich 1y va dac trung do tri tué nhén tao chon da gap nhau.

Truong hop nay cho thay hai diéu. Mot la cac chi s6 gon van con hitu ich. Hai 14 tri tué nhan tao c6 thé
hoc ma khéng di ngugc vat ly. Hai diéu nay la y twdng xuyén suot toan bd chwong nay.

O day can néi thém mat chiit vi sao cdu tric chi phéi tinh chat. Bién dang xay ra khi léch mang trugt bén
trong mang tinh thé. Lap phuwong tAm mat cé cdc mat noi nguyén t& xép day dac, nén léch mang di qua
tron tru. Vi vy, n6 dé kéo gidn va khong dé gay. Lap phuwong tim khéi khong c6 nhitng mat day dic nhuw
vay. Khong phai vi s6 duong trugt it, ma vi 1éch mang phai vugt qua rao cdn nang lugng 1én méi di qua
dugc. Rao can nay nhay vai nhiét do. Vi vy, 1ap phuwong tam khoi dé giy & nhiét do phong, con khi nhiét
do ting, 1éch mang chuyén dong dé hon va vat liéu duy tri dugc do bén.

Khac biét nay néi thang vdi lya chon vt liéu tén 1kra. VGi 16p 16t voi phun, do bén & nhiét dd cao quan
trong hon hét. Vi vay, hgp kim entropy cao chiju Itra thudc hé 1ap phwong tam khoi tré thanh &ng vién.
Nhung n6 cling mang theo diém yéu la tinh gion & nhiét d6 phong. Muén giam diém yéu nay, phai diéu
chinh thanh phan rat tinh té. Nong d¢ electron hda tri trd thanh chiéc la ban dau tién cho viéc diéu
chinh do.

Tuy nhién, quy tac nong do electron hoéa tri cling cé giéi han. Ranh gidi 6,87 va 8 1a gia tri kinh nghiém
rdt ra tt mot nhém hop kim kim loai chuyén tiép nhéat dinh. N6 khong khép nguyén xi v6i cdc nhom
hop kim khdéc. Vi gia tri nay la trung binh, né cling khong chiva dwgc méi trudng cuc bd. Du cé cung gia
tri trung binh, cdu truc thyc t€ van c6 thé khac nhau tuy t6 hop nguyén t6. Hon nita, quy tac nay khong
cho biét khi nao cac hgp chat lién kim loai cirng va gion sé hinh thanh. Pha Laves hodc pha sigma 1a cac
vi du nhu vay. Néu cac pha nay trén vao, hgp kim yéu di. Vi vay, chi s6 nay ciing dugc dung cho budc loc
dau tién roi duoc kiém tra bang tinh toan chinh xéc. Tri tué nhan tao lam bwdc loc nay nhanh hon va
rong hon rat nhiéu.

4.3 Trich xuat dac trung vat liéu tur bai bao khoa hoc

Tri tué nhan tao khong thé nhin kim loai bang mét. N6 chi biét vat liéu thong qua cac dic trung da doi
thanh con so. Pac trung nay goi la descriptor (Descriptor). Muc nay xem cach trich xuat cac dac trung
nay tir van ban bai bao. Trudc hét, cin nhin xem khong gian thanh phan rong dén mic nao. Khi tron tw
nam nguyén t6 trd 1én va thay doi tirng ty 1¢, so trweong hop ting bung nd. Néu nguyén liéu cho vao ca
phé chi c6 hai loai, s6 t6 hgp chi cé vai trudng hop. Néu nguyén liéu cé mudi loai, s6 t6 hop khé dém hét.
Hop kim da thanh phan dung la & trang thai nhu vay.

Khong thé quét hét khong gian rong nay bang thi nghiém. Lam ra mdt hop kim va th nghiém né tén
thoi gian va tién bac. Tinh toan CALPHAD ciing mat thoi gian cho tirng thanh phan. Vi vay, can mot
nguoi dan dudng dé nhanh chong thu hep khong gian rong dé. Tri tué nhan tao 1a ngudi dan duong dy.

Muén dung tri tué nhan tao, phéi déi vat liéu thanh con s6. Descriptor chinh 1a nhitng con s6 d6. Ban
kinh nguyén t, d 4&m dién, nhiét do noéng chay va s electron ngoai cung la cac descriptor tiéu biéu. Do
am dién la lyc ma nguyén ti hut electron. Cac gia tri nhw vay dugc tinh theo thanh phan réi dua vao tri
tué nhan tao.

Vén dé 1a chi cac con s6 nhw vay thi chwa du. Du cung mdt thanh phan, tinh chit c6 thé khac nhau rat
nhiéu tuy cach ché tao. Nhiét do x& 1y nhiét, thoi gian giit nhiét va phwong phap lam ngugdi lam thay déi
cdu truc vi mo. Thong tin quy trinh nhu vay khé chwta trong mét con s6. Nhung trong bai bdo, thong tin
nay dugc viét bang van ban.
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Descriptor dan xudt tir ngén ngit ty nhién (Natural language-derived descriptor) 14p vao khodng trong
nay. Pay la gia tri dac trung dwgc tao ra Kkhi tri tué nhan tao doc cau trong bai bdo va doi chung thanh
dac trung. C6 thé xem 1a chuyén van ban con ngudi doc thanh con s6 may doc. Cac nghién ctru gan day
da dung phuong phép nay dé dwa cd mo td quy trinh vao dac trung.

Mot nghién cttu tién a&n pham duogc cong bo nam 2026 1a vi du tot. Day 1a két qua ciia nhdm nghién citu
tai Pennsylvania State University & M§. Ho dwa cac cdu mo6 td quy trinh x 1y nhiét vao mét mé hinh
ngdn ngit 16n. Tir biéu dién s cha cdc cdu do, ho c6 thé khoi phuc gan nhu nguyén ven cac gid tri quy
trinh ban d4u. Va khi dung biéu dién nay lam dic trung, dy doan do cing ctia hop kim dugc cai thién
khoang 20 phan tram. Nghién cttu nay van 1a nghién ctru giai doan dau chwa qua binh duyét.

Khai pha tai liéu 1a cong viéc thu thép céc dac trung nhu vay & quy mo 1én. N6 ty dong rut ra nhiét do
chuyén pha, giéi han d6 hoa tan, do bén va dé déo tir vo s6 bai bao kim loai. Trwdc day, con nguoi lap
bang bang tay. Gio' day, moé hinh ngdén ngit 16n doc ciu va dién bang. Dt liéu dugc gom nhw vay tré
thanh nén tdng huan luyén tri tué nhan tao.

Cling c6 nghién cttu dung truc ti€p mo6 hinh ngén ngt dé du doan tinh chit. 6 1a két qua dang trén tap
chi khoa hoc nam 2025. Nghién cttu nay dung cdu tric mo hinh ngon ngit goi la transformer.
Transformer la tri tué nhan tao doc quan hé gitra cac tr trong cdu. N6 x¢ ly thanh phan va diéu kién ctia
hgp kim nhu van ban roi du doan tinh chit. bay 1a treong hop cong nghé xtt Iy ngén ngit chuyén sang
nghién cttu vat liéu.

Gan day cling xuat hién nghién ctu tao co s@ dit liéu hgp kim entropy cao bang mo hinh ngon ngi 16n.
D6 la két qua dang trén tap chi khoa hoc ndm 2026. Co s& dit liéu nay ty dong sap xép thanh phan va
tinh chat tlr cac bai bdo. N6 rut ngan rat nhiéu cong viéc von mat nhiéu thoi gian néu lam bang tay. D
liéu tich liy nhu vay tréd thanh nguyén liéu nén cho cdc mo hinh dy dodn sé xem & muc tiép theo.

Phuong phap nay ciing c6 gigi han. Moi bai bao c6 diéu kién do va cach ky hiéu khac nhau. Néu may doc
sai cu, gid tri sai s& 1an vao dir liéu. Vi vy con ngudi phai kiém tra lai dit liéu da thu thap. Hién nay,
chudn lam viéc 1a tri tué nhén tao thu thap va con ngudi xac nhan.

Chat lvgng dit liéu quyét dinh chat lwgng du doan. Néu hoc tlr dit liéu sai, cau tra 101 sai s& xudt hién.
Néu ban thiét ké sai, du thg moc gidi ciing khong thé xady mot ngdi nha virng chac. Vi vay, budc thu thap
dit liéu quan trong khong kém budc dy doan. Dt liéu t6t 1a nén tdng cla tri tué nhan tao tot.

Gan day, tri tué nhan tao con tw ma réong quy tac. Mot nghién ctru dang trén tap chi hoc thuat nam 2026
da gigi thiéu mot khung tri tué nhan tao dugc bo sung tri thirc. Nghién ctru nay thoat khéi rang budc
phai tron cac nguyén t6 voi lwgng bang nhau. N6 ty do thay d6i ty 1€ nguyén t6 theo muc tiéu va thiét ké
hop kim entropy cao mdt pha. Pay la két qua cé dugc khi dua tri thiee luyén kim ma con nguoi da tich
Ity vao tri tué nhan tao.

Xu hudéng nay cho thay sy hop tac gitra tri tué nhan tao va tri thirc cia con nguoi. Néu chi dung tri tué
nhan tao, dy doadn sé dao dong ngoai pham vi dit liéu. Néu chi dung quy tac cia con nguwoi, rat kho quét
mot khong gian rong. Khi két hop hai thir, ching bu dap diém yéu cho nhau. Khi khai phda van va bo
sung tri thirc di cung nhau, thiét ké trd nén virng hon.

Su két hgp véi CALPHAD ciing quan trong. Tri tué nhan tao cé thé mo6 phéng nhanh phép tinh CALPHAD
hodc chon &ng vién cho phép tinh tiép theo. Néu noi dit liéu thu thap tir van, phép tinh CALPHAD, 1y
thuyét phiém ham mat d6 (DFT) va thi nghiém thanh mot mach, thiét ké (rng vién sé nhanh hon.
Pipeline tich hgp nay la phuwong phap thyc té dé x Iy khong gian thanh phan rong.

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va k§ thuat ddong co day tén Ira - 62



4.4 Mang no-ron do thi bi€u dién hgp kim mat trat tw

Ta s& xem tri tué nhan tao bi€u dién sy mat trat ty cia hgp kim entropy cao nhu thé nao. Céng cu c6t 16i
1a mang no-ron do thi (Graph Neural Network, GNN). bay la phuwong phép bién vat liéu thanh hinh gom
diém va duong roi hoc tir d6. Trudc hét cin hi€u do thi 1a gi. D6 thi 1a hinh biéu dién quan hé bang diém
va duong. So do tuyén tau dién ngam la mot do thi. Nha ga la diém, duwong ray 1a duong. Tinh thé cling
c6 thé dugc vé thanh do thi. Nguyén t 1a diém, lién két gitta nguyén ti 1a duong.

Mang no-ron d6 thi doc hinh nay dé du doan tinh chat cta vat liéu. M6i diém chita thong tin ctia nguyén
tr. M6i dudng chita khoang cach va hudng gitta cac nguyén tir. Mang no-ron hiéu vét liéu bang céch dé
cac diém 1an cn trao d6i thong tin véi nhau. Viéc trao doi thong tin nay goi la truyén thong diép
(Message passing). N6 giong nhu trao doi gidy nhan vdi ban ngoi canh dé nam bau khong khi ctia ca 16p.

Phuong phap nay phut hgp véi don tinh thé 1y twdng. Pon tinh thé 1a tinh thé ma méi vi tri dugc 14p day
ddng bang mot nguyén t6. N6 ¢6 quy tic rd rang nhu tinh thé mudi. Cdc mang no-ron do thi tinh thé
trudc day dugc xay dung trén gia dinh nay. Khi dat mot nguyén t6 vao moi diém, phép tinh trd nén gon
gang.

Van dé nam & cho hgp kim entropy cao khong nhu vy. Trong hop kim nay, nhiéu nguyén t6 tron theo
xac sudt tai mot vi tri. Mot vi tri cé thé 1a niobi, cling cé thé 1a molypden, ciing c6 thé la tantali. Diéu nay
goi 1a chi€ém ch6 mot phan (Fractional occupancy). D6 1a trang thai mot vi tri dong thoi cé nhiéu kha
nang.

O day con c6 trat ty tam ngan cuc bo (Short-Range Order, SRO). Cac nguyén t& khong tron hoan toan tuy
tién. Cé nhitng nguyén té thich ¢ canh nhau, va cé nhitng nguyén t6 tranh nhau. Sy wa thich & khodng
cach gan nay anh hudng 16n dén tinh chat. Mé hinh truéc day khong chita dugc trat ty tinh vi nay.

Mang no-ron do thi phan s6 tinh thé 12 mot né lyc nham giai quyét van dé nay. Y twéng theo huéng nay
nhu sau. Thay vi dat mot nguyén t6 vao moi diém, ta dat mot vector thanh phan. Vector thanh phan 1a
danh sach s6 ghi xdc sudt moi nguyén t6 c6 mat & vi tri d6. Vi dy, mot vi tri dugc biéu dién 1a niobi 25
phan tram, molypden 25 phén tram, tantali 50 phan tram. Lam nhu vay s& chira dugc chiém chd mot
phan mot cach ty nhién.

biéu ma nghién citu tién dé mang tén nay that sy cho thay la hep va rd. Nghién cttu nay dwa cung lic
moi treong cuc bo khoang 16 nguyén ti va phan sudt nguyén to cia toan hgp kim vao mo hinh dé dy
doan nang lugong cda tinh thé. b6 la két qua hoc tir khodng mot nghin cdu tric. Pay khong phai la nghién
ctiu khép cung luc trat ty tAm ngan, diém nong chay, enthalpy tron va do bén nhiét do cao. Dy doan cac
tinh chat nay cung nhau la hudng can giai trong twong lai, chtt chwa phai thanh tyu da dat dwoc. Cach
thém thong tin cap nguyén t6 vao duong dé chwra trat ty tim ngan cling dang & cung giai doan dé xuat.

Ta can hiéu truyén thong diép dan dén hoc nhu thé nao. Ban dau, mdi diém chi biét thong tin ctia chinh
no. Sau mat 1an trao doi thong tin, né biét dén cac diém 1an can. Néu lap lai nhiéu 1an, né biét dén noi xa
hon. M6 hinh dung théng tin dd mé rong nhu vay dé dy doan tinh chit ctia toan vat liéu. Khi dy doan
léch khai gia tri thyce, cac gia tri trong mang no-ron dugc sita. M6 hinh tré nén thong minh hon bang
cach lap lai viéc stta nay vo so 1an.

Mot wu diém khéac 1a mét mo hinh c6 thé dy doan nhiéu tinh chat cing nhau. Diéu nay goi la dy doan da
muc tiéu. Piém nong chdy va do bén c6 lién quan véi nhau. Théng tin hoc dugce khi hoc mét tinh chat
giup du doan tinh chit khac. N6 giong nhw khi hoc nhiéu mon cung nhau thi hiéu biét gitta cac mon sau
hon.

Tuy nhién, huéng nay van & giai doan ddu. Mang no-ron d6 thi phan s6 tinh thé chi méi dugc dé xuit
gan day nhu mot nghién ctru tién dé. O 16n, trat tyw tAm ngan phitc tap va lich st x ly nhiét thuc té van
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la cac van dé kho. Vi vay, du doan cia mo hinh nay phai duwgc xac nhan bang thi nghiém va mé phéng
nguyén tu.

Trong khi d6, cidc nghién cttu tri tué nhan tao khac x ly trat ty tim ngan dang ting nhanh. Mot nghién
cru dang trén tap chi hoc thuat nam 2025 da so sdnh cac phuwong phap tai hién trat ty tim ngan bang
thé nang hoc may. Thé niang hoc may la cong cu tinh lyc gitta cac nguyén t& bang tri tué nhan tao.
Nghién cttu nay cho thdy ngay cd khi o chinh xac nang lwgng cao, mo hinh van c6 thé khong khop tét
tinh chat. Piéu d6 cé nghia la cach chon di liéu hoc quyét dinh dy doan tinh chat.

Cung nam do6, mot nghién ctru khac da tang toc tinh toan Monte Carlo bang tri tué nhan tao. Monte Carlo
la phuong phép tinh toan tim trang thai can bang bang cac tht nghiém ngau nhién. Nghién ctitu nay
dung mo6 hinh dai dién tri tué nhan tao dé 1am 16 ra ciu tric nano & quy mo hang chuc ty nguyén tt. C6
thé xem day la viéc mé ra con dwong quan sat trat ty tinh vi trong hgp kim entropy cao & quy mé 1én.
Mang no-ron do thi phan so tinh thé cling dang phat trién trén dong chay nay.

Ta cin hiéu vi sao biéu dién mét trat ty nhu vy quan trong d6i vdi vat liéu tén 1ta. PO bén cia 16p 16t
voi phun phu thudc vao viéc 1éch mang bi chan t6t dén dau. Trat ty tam ngan thay do6i dé kho cia con
duwong ma léch mang di qua. Khi mét sé nguyén t6 tu lai véi nhau, chung chan 1léch mang manh hon. Vi
vay, du cung thanh phéan, d6 bén van thay déi theo trat ty tim ngan.

Trat ty tinh vi nay thay déi theo cach ché tao. Néu lam ngudi nhanh, sy mat trat tuy bi dong bang. Néu
lam ngudi cham, cac nguyén t& 6n dinh vi tri va trat ty hinh thanh. Nhiét d6 va thoi gian x@ 1y nhiét
cling thay déi trat tw. Vi vdy, dé khép tinh chit, phai xem xét khong chi thanh phan ma ca quy trinh.

Tri tué nhén tao dugc dung dé hoc cac quan hé dan xen nay. N6 néi thanh phan, quy trinh, trat ty va
tinh chat cung Idc. Con ngudi kho x& 1y dong thai sé bién 10n nhw vay. Néu cé dd dit liéu, tri tué nhan tao
tim ra céc lién két d6. Mang no-ron d6 thi phéin sé tinh thé 1a n6 luc chita céc lién két nay & cdp do sap
XEp nguyeén ti.

Hudng nay van & giai doan dau. Hién nay ca do chinh xac dy doan 1an luwgong dit liéu déu con thi€u. Khi
dit liéu thi nghiém tich liiy nhiéu hon va tinh todn nhanh hon, dy dodn sé t6t hon. Cho dén luc dé, quy
trinh xac nhan dy doan cda tri tué nhan tao bang thi nghiém bat budc phai di kem.

4.5 Pong luc hoc phan tlr quy mé I&n nhin dén tirng nguyén tir

Phuong phap mo phéng chuyén dong cta tirng nguyén ti bang may tinh goi 1a dong lwc hoc phan t
(Molecular Dynamics, MD). P4y la cong cu quan sat qud trinh kim loai bi phd huy & cdp d6 nguyén tu.
Chia khda dé mé& rong phép tinh nay 1én quy mé rat 1é6n 1a mot dang tri tué nhan tao goi la thé nang tién
hoa than kinh (Neuroevolution Potential, NEP). Trudc hét can hiéu vi sao can quy mo 16n. VEt niit cia
kim loai bat dau tlr vai nguyén ti. Khe nho6 dé 16n 1én, lan dén ranh gidi hat tinh thé, roi cudi cung cat
d@t cau tric. DE hiéu qua trinh nay, phai quan sat ca thit rat nho va thi khéa 16n cung nhau. Hién tugng
nhu vay goi la hién twong da thang do (Multi-scale).

Ly thuyét phiém ham méat ¢ (DFT) truyén théng khé lam viéc nay. Phép tinh nay chinh xdc nhung tén
nhiéu tinh toan. Kho vuot qua vai tram nguyén t&. To chitc thye té noi vét niet lan rong cé hon hang
chuc ty nguyén ti. Vi vy, chi bang tinh toan lugng t& chinh xac thi khong thé thiy toan canh.

Thé néng kinh nghiém cé van dé nguoc lai. Thé nang la quy tac tinh Iyc tdc dung gitta cdc nguyén tu.
Thé ndng kinh nghiém nhe va nhanh. Nhung trong hgp kim phtic tap cé hon ndm nguyén td, dé chinh
xac giam. Moi nguyén t6 c¢6 moi truong 1an can khac nhau, nhung né khong chira dugce sy tinh vi do.

Vi vay can mot cong cu két hgp wu diém cda hai phwong phap. D6 1a cong cu 6 ca do chinh xac cda tinh
toan lugng ti va toc do clia quy tac kinh nghiém. Tht 1ap vao vi tri nay l1a thé nang hoc may. Tri tué
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nhan tao hoc dit liéu tinh todn lwgng t& dé du doan lyc. Thé ndng tién hda than kinh la cong cu manh vé
tdc do trong nhom nay.

Cling can hiéu dong lyc hoc phan ti 1a gi. Phép tinh nay ap dung dinh luat chuyén dong Newton cho tét
ca nguyeén ti. N6 tinh lyc tdc dung 1én tirng nguyén t& roi di chuyén nguyén t& trong mot khodng thoi
gian rat ngan. Qua trinh nay dwoc lap lai vo s6 lan. Khi do, ta cé thé xem chuyén déng ctia cac nguyén t&
theo thoi gian giong nhw mét b phim.

4.5.1 Thé nang tién héa than kinh dat ca dé chinh xac va toc do

Thé ndng tién hoa than kinh 1a céng cyu két hgp hai y twdng. Mot 1a mang no-ron. Mang no-ron la tri tué
nhan tao hoc quy tic tir dit liéu. Y twdng con lai 1a chién lugc tién héa. Chién lugc tién héa 1a phuwong
phép tao nhiéu &ng vién, chon ng vién tét hon roi tinh chinh. Day 1a cach hoc mé phéng chon loc trong
tu nhién.

Thé ndng nay truwdc hét bién moéi treong quanh nguyén ti thanh so. Né tao déc trung tlr viéc mot
nguyén t& cach cac lang giéng bao xa va nam & goc nao. Cac dac trueng nay duwoc dua vao mang no-ron
dé dy doan ndng lwgng cia mot nguyén t&. COng nang lugng cda tat cd nguyén t sé c6 nang luong toan
phan. Va tir sy thay déi nang lwgng, ta thu dugc lyc tac dung 1én nguyén ti.

Ta can hiéu vi sao phai xem cd khodng cach va géc. Néu chi nhin khodng céch, ta chi biét cdc nguyén ti
& gan nhau dén mirc nao. Néu nhin ca gdc, ta biét cac nguyén t& dugc didt theo hinh dang nao. Du cung
khodang cach, bo tri tam gidc va bé tri thang hang co tinh chat khac nhau. Vi vy phéi dua cd khoang
cach va gdc vao thi méi chira dung méi truong.

Cach lam nay cham dén ban chat ctia lién két héa hoc. Nguyén tt lién két khac nhau tuy theo méi truong
xung quanh. Néu lang giéng day dac, lién két manh; néu thua, lién két yéu. Thé nang tién hda than kinh
hoc quan hé nay tir dit liéu. V&i quan hé dd hoc, né nhanh chong wéc lwgng nang lwgng ciia cach sap xép
moi.

Uu diém cda cach nay nam & viéc dat cd do chinh xdc va toc d6. Mang no-ron hoc dé chinh xac gan vai
tinh toan lwgng t. BAn than phép tinh nhe nhw quy tac kinh nghiém. Vi viy c6 thé thu dwgc luc chinh
xdc moOt cach nhanh chéng. Pay la chia khéa mé ra tinh toan quy mé 16n.

Bi quyét téc dd ndm & bo x& 1y d6 hoa (Graphics Processing Unit, GPU). Thiét bi nay ban dau dwoc tao ra
dé vé man hinh tro choi. N6 gidi to déng thoi vo s6 diém trén man hinh. Kha ning xi 1y song song nay
cling rat hgp vdi tinh todn nguyén ti. Vi nd cé thé tinh lyc cda rat nhiéu nguyén t& cung ldc.

Thé nang tién hoa than kinh dugc thiét ké dé chay tot trén thiét bi nay. N6 dugc dung cung chuwong trinh
danh cho bo xit Iy d6 hoa tén 1a GPUMD. Sy két hgp nay da dugc dung rong rai trong nghién ctitu dan
nhiét, khuyét tat va bién dang nhiét dé cao. Gan day cling da cé nghién ctru ti€p theo lam phuwong phap
hoc nhanh hon. Nhitng ci tién nhu vay gidp phép tinh 1é6n hon tré nén kha thi.

Cling can néu qua trinh tao thé nang nay. Trudc hét, 1y thuyét phiém ham mat dé (DFT) dugc dung dé
tinh nang lwgng va lyc cda nhiéu cach sap xép nguyén ti. Cac gia tri nay tré thanh sach gido khoa cta tri
tué nhan tao. Tri tué nhan tao nhin vao sach gido khoa nay va tinh chinh dy doan cia minh. Chién lwgc
tién hoa chon dan céc gia tri theo hudng dw doan khép tét véi dit lieu. Khi qua trinh hoc nay két thuc,
mot mdy tinh lyc nhanh va chinh x4c dugc hoan thanh.

Hoc chid dong cling dugc dung trong qua trinh hoc. Tri tué nhéan tao ty tim ra nhitng cach sap xép ma né
khoéng tu tin. Chi cac cach sép xép d6 dugc chon dé tinh mdi bang 1y thuyét phiém ham méat do (DFT). Dit
liéu thu dugc nhu vay lai dugc dua vao hoc. Pay 1a cach thong minh dé 1ap day pham vi rong bang it
phép tinh.
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Tuy nhién, ciu tra 16i nhanh khéng phai lic nao cling la ciu tra 16i ding. Thé nang tri tué nhan tao
chinh xac trong pham vi né da hoc. Véi thanh phan hoac nhiét d6 khong cé trong dit liéu hoc, né c6 thé
sai. Hop kim entropy cao c6 méi truong thay doi 16n chi véi mot thay d6i nhé trong té6 hgp nguyén to. Vi
vay tinh dai dién ctia dit liéu hoc quan trong hon moi thit khac. Can cé quy trinh kiém tra riéng do bat
dinh cta du doan.

4.5.2 Bién dang va vét nirt nhin bang tinh toan quy mo Ién

1 nghin ty 1a mot con s6 khé hinh dung. Néu xép 1 nghin ty nguyén tt, kich thuwdc sé gan véi to chire thuc
té. Piéu d6 c6 nghia 1a c6 thé vé mot mau & don vi micromet dén tirng nguyén ti. Trong phép tinh nho,
chi thdy mét vét nirt va vai ranh gigi. Trong phép tinh 16n, ta thady nhiéu ranh gi¢i va khuyét tat &nh
hudng 1an nhau.

Mot nghién ctu so bo dugc cong bo ndm 2026 dad vugt qua ngudng nay. Nghién ciru nay tinh toan 1,6
nghin ty nguyén t bang thé nang tién hoa than kinh. Trén mdt siéu mdy tinh mai cia Trung Quac,
nghién ctu dung dong thoi khodng 45.000 thiét bi tinh toan. Piéu nghién cttu nay cho thay la quy mo va
téc dd tinh todn. Nhém nghién cttu bdo cdo rang ho chay cung phép tinh nhanh hon nhiéu so véi ky luc
cao nhat trudc d6. bay khong phai la nghién ctru da thuc sy dua ra két qua phan tich 1éch mang va vét
nut cia hgp kim entropy cao ¢ quy mo nay. Trinh dién mé ra quy mo va viéc dung quy mo dé dé lam
sdng t6 diéu gi 1a hai vin dé khac nhau. Nghién ctru nay van 1a nghién ctru giai doan dau, chua qua binh
duyét.

Ta hay tam so sdnh con s0 nay cé nghia gi. Truwdc day, tinh todn 1 triéu nguyén t& da la viéc 16n. Vai nam
trudc, quy mo dd vuot 100 triéu nguyén t va chang bao 1au dat 10 ty nguyén tr. Nay né da vugt 1 nghin
ty nguyeén tt. Kich thwdc co thé tinh toan dang tang rat nhanh. Tuy nhién, tinh toan 1 nghin ty nguyén t
14 mot trinh dién mang tinh biéu twgng, dung dén tin cung mot siéu may tinh cyc 16n. Trong thiét ké
hgp kim thyc té, cadc phép tinh dung hang ngay thwong & quy mo tir vai nghin dén vai tram nghin
nguyén ti. Thé nang tri tué nhan tao va may tinh nhanh dang din dét sy ting trudng nay.

Loi ich cda quy mo 1é6n nam & théng ké. Cang c6 nhiéu nguyén t& thi cang bat dugc cd nhitng sy kién
hiém. Mam cda vét nit xudt hién rat hiém. Trong phép tinh nhé, ta c6 thé khong nhin thdy mam dé.
Trong phép tinh 16n, ta quan sat duwgc nhiéu mam cung lic. Nho vay dy doan tién gan thyc té hon.

Trudc hét can néi ré vi sao phép tinh nay hitu ich cho vat liéu tén I¥a. Cau truc thiye cta 16p 16t voi phun
6 s0 nguyén ti nhiéu dén mitc khong thé dém xué. Phai biét diéu gi xay ra trong cdu truc 16n nay thi
mai biét tudi tho. Phép tinh 16n cho ta mot birc tranh gan véi cau trac thue dé. Vi vay, no cé thé duoc
dung dé wdc lugng thanh phan nao sé chiu duoc 1au hon.

Vé nguyeén ly, c6 ba su kién c6 thé quan sat bang dong lyc hoc phin ti& quy mo 16n nhu viy. Nhitng noi
dung dudi day 1a muc tiéu ma phuwong phap nay nham t¢i, khong phai 1a két qua ma trinh dién néi trén
da lam sang t6. Thit nhat 1a sy tao mam léch mang. Léch mang 1a khuyét tat nhoé noi bién dang bat dau.
Ta theo doi theo thoi gian thyc 1éch mang hinh thanh va truwgt nhu thé nao trong mang 1ap phwong tam
khoi. Trong hgp kim entropy cao, dao dong ctia thanh phan cuc b6 gitt Iléch mang lai. Sy ghim gitt nay la
nguyén ly lam tang d6 bén.

Th hai 14 trugt bién hat. Bién hat 1a ranh gidi gitta cc hat tinh thé. Khi chiu lyc & nhiét dé cao, ranh
gioi nay truot. Phép tinh 16n do & cdp nguyén t& sy tregt nay va sy tu lai cia khodng rong. Hanh vi nay
chi phd6i tuoi tho creep.

Tht ba 1a sy phat trién vét nitt. DPau muit vét nit 1a phan di trude nhat ciia khe nit. & day, sap xép
nguyén ti thay doi va bién dang xay ra. Phép tinh 16n quan sat vét nit 16n 1én va dirng lai nhu thé nao.
Dbay 1a manh méi dé wdc lwgng thanh phan nao chiu nut tot.
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Ba sy kién nay ndi tiép nhau. Léch mang tich tu roi don vé bién hat. Bién hat trugt va tao khoang rong.
Cac khoang rong d6 néi voi nhau thanh vét nit. Trong phép tinh nho, rat khé thdy maéi néi nay. Trong
phép tinh 16n, cé thé nhin tron tir ddu dén cudi trong mot Khung hinh.

Can ndi rd vi sao viéc nhin thdy moi néi nay hitu ich. Tudi tho cia vat liéu dugc quyét dinh bdi mot mat
xich yéu. Sgi xich dut & mét xich yéu. Néu biét giai doan nao sup trudc, ta cé thé gia ¢ chd dé. Tinh toan
quy mé 1én gitup tim triede mat xich yéu nam & dau.

Thong tin nay hitu ich cho nghién ctru 16p 16t voi phun tén Ia. Lp 16t voi phun chiu dong thai khi néng
va soc nhiét. Néu wdc lwgng trudce thi nghiém thanh phan nao chiu dugc lau hon, ta tiét kiém thoi gian.
Tinh todn quy mo 16n déng vai tro nhu chiéc can dé thu hep cac wng vién.

Tuy nhién, phép tinh nay cling c6 diéu kién di kéem. P9 chinh xac ctia két qua phu thudc vao chat lwgng
cla thé nang tri tué nhan tao. Trong tinh huéng ma thé nang chwa hoc dugc, phép tinh ciing sai. Vi vay,
két qua cta phép tinh 16n phai duwgc kiém chitng bang tinh todn chinh xac ¢ quy mé nho va bang thi
nghiém. Quy mo 16n va dung la hai van dé khac nhau.

4.6 Tri tué nhan tao thiét ké kim loai khong trai véi dinh luat vat ly

Chi hoc tr dit liéu thuan tiy cé thé tao ra dy doan nguy hiém. Phwong phap ngan rii ro dé bang dinh
luat vat ly dugce goi la mang no-ron dya trén vat ly (Physics-Informed Neural Network, PINN). Ta hay
xem phuong phap nay dugce 4p dung thé nao vao luyén kim, titc nganh khoa hoc x ly kim loai. Truéc
hét can chi ra diém yéu cda hoc dir liéu thuan tuy. Tri tué nhan tao tra 10i tét trong pham vi dit liéu da
hoc. Nhung & vung khong cé di liéu, n6 dwa ra ciu tra 16i lac hudng. Nhitng vung nay dwoc goi la ngoai
phan b6 hoc tap (Out-of-Distribution). N6 giong nhuw mot hoc sinh gép bai nam ngoai pham vi 6n thi.

Trong thiét ké kim loai, cau tra 10i lac huwéng nay vi pham dinh luat vat ly. Vi dy, nhiét d6 tang nhung gia
tri 6n dinh lai chuyén dong nguoc chiéu. N6 ciing c6 thé dy doan rang thé tich ting nhung niang lugng
mang tinh thé gidm. Nhitng ciu tra 1oi nhu vy khong thé xay ra trong ty nhién. Néu tin nguyén xi cac
dy doan do, thiét ké sé di léch.

Mang no-ron dya trén vat ly ngdn van dé nay ngay trong giai doan hoc. Cach lam la dwa dinh luat vat ly
vao ham mat mat. Ham mat mat la thuwdc do tri tué nhan tao sai bao nhiéu. Thong thuong, né chi do
chénh léch gitta dy doan va dir liéu thyc. o} day, ta cong thém muc df vi pham dinh luat vat ly.

Lam vay, tri tué nhan tao c6 gang gitr dong thoi hai viéc. Mot 1a khép vai dir liéu. Hai 1a tuan thi dinh
luat vat ly. Ngay ca trong vung khong c6 dit liéu, dinh luat van dinh hudng cho ciu tra 16i. N6 giong nhu
mot hoc sinh gap bai ngoai pham vi 6n thi nhung van th gidi bang nguyén ly co ban.

Trong thiét ké kim loai, ta dwa vao nhirng dinh luat nao. Mot vi du 1a ning lwgng tu do phai thay doi thé
nao theo nhiét do. Ta cling dwa vao quan hé rang do bén dugc quyét dinh bai tong cia nhiéu dong gop
tang bén. Cac diéu kién ma can bang pha phdi tuan thu cling dugc dwa vao. Nhitng dinh luat nay lam
gidm su tw do cua tri tué nhan tao. Sy ty do bi gidm 4y lai tao ra ciu trd 10i dang tin hon.

Ta hay giai thich thém cach dwa dinh luat vao ham mat mat. binh luat vat 1y thuong dugc viét bang
phuong trinh. Khi dwa gid tri du doan vao phuong trinh dé, hai vé phai khép nhau. Néu khong khép,
phan chénh léch con lai. Phan chénh léch nay dugc goi 1a phan dw. Cach lam la phat khi phan dw 16n.
Khi lam vay, tri tué nhan tao co tranh bi phat. N6 c6 khdp véi dit liéu va dong thoi gitt dung phuong
trinh. N6 giéng nhw mot hoc sinh khi ndp bai phai ding ca cong thirc tinh va don vi. Hoc sinh dé manh
hon hoc sinh chi hoc thudc dap an khi gdp bai 'ng dung. Pay la Iy do mang no-ron dya trén vat ly manh
& ngoai di liéu.
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Gia tri cia phuong phap nay tang 1én khi dir liéu it. Vat liéu cuc han dung cho tén I¥a c6 dit liéu thi
nghiém rat quy. Moéi lan thi nghiém tén nhiéu chi phi va thoi gian. Khi dit liéu it, hoc thuén tiy dé dao
dong. Pinh luat vat 1y bu vao phan di liéu con thiéu.

Can phan biét hai phuwong phap nay. Nghién cttu dy doan diém néng chdy da xem & phan trwdc khong
phai la mang no-ron dya trén vat ly. Nghién cttu d6 1a mo hinh hoéi quy chon va dwa vao cac ddc trung cé
y nghia vat 1y. N6 khong dua tryc ti€p phwong trinh vat Iy vao ham mat mat. Héi quy dung dac trung tot
va hoc duwa dinh luat vat Iy vao ham mat mat la hai phwong phap khac nhau. Tuy vay, ca hai hwdng téi
cung mot muc tiéu. B6 1a lam cho dy doan cua tri tué nhan tao khong trai vai luyén kim. Khi dac trung
tot di cing rang budc vat ly, ta tién gan muc tiéu dé hon.

4.6.1 Tap hop cong cu cho thiét ké Iop 16t voi phun siéu cao nhiét

Tiéu muc nay xem cac cong cu noi trén duge dung cung nhau thé nao trong thiét ké thyc té. Muc tiéu 1a
hop kim entropy cao chju I¥a dung cho 16p 16t voi phun siéu cao nhiét. Trong tam dét vao quy trinh thiét
ké va kiém chirng hon 1a mét thanh qua hoan chinh. Ta cling xem nghién cttu gan day da di dén dau va
con lai diéu gi. Mot hop kim t6t cho 16p 16t voi phun phai dong thoi thda man nhiéu tinh chat. Piém néng
chdy phai cao. Néu mat dé qua 16n, tén Ita sé nang. o bén phai duwgc duy tri ¢ nhiét d6 cao. Bé mat phai
chiu dugc khi gip oxy. Lép pht va gidn nd nhiét phai khdp nhau. Chi mdt tinh chat tot thi khong thé
dung lam linh kién.

Viéc nam dong thoi nhiéu muc tiéu nhu vay la qua sttc déi voi con ngwoi. Néu cho nhiéu tungsten, diém
nong chay tang. Nhung mat do cling ting va vat liéu c6 thé dé gdy. Néu cho nhom hoidc chromium, vat
liéu chong oxy hda t6t hon. Nhung cac tinh chit khéc c6 thé bi dao déng. Viéc x& 1y cdc muc tiéu dan xen
nhu vay duoc goi la téi wu héa da muyc tiéu.

Trong tén Ira, mét d6 la van dé rat nhay. Linh kién nang thi toan bo tén Itra nang. Tén I¥a nang di dwoc
it xa hon véi cung lwgng nhién liéu. Vi vay, du do bén t6t, néu qua ning thi khong dung dugc. Phai dat
diém néng chay, do bén va trong lwong 1én cing mot chiéc can.

Trong phép can do nay khong cé mot dap an duy nhit. Néu nhuwdong mot chut do bén, cé thé gidm trong
lwgng. Néu nhuong mat chut trong luwgng, ¢ thé ting do bén. Nhu viy sé xudt hién mot nhém wng vién
danh d6i 1an nhau. Con ngudi dit nhém nay trude mat roi chon mot phuong an pht hgp véi muc dich.
Tri tué nhan tao vé nhanh nhém dé.

Tri tué nhan tao x ly dong thoi cdc muc tiéu dan xen nay. N6 bién thanh phan thanh con s6 bang cac
descriptor da xem & trén. N6 dung mo hinh dy doan dé nhanh chéng sang loc diém néng chay va do bén.
N6 dung rang budc vat ly dé loai cac &ng vién vo ly. N6 dung tinh toan nguyén t& quy md 16n dé xem
bién dang va vét nit. Dong cong viéc nay thu hep manh cac &ng vién.

Cac nghién cttu gan day cho thay ich lgi ciia dong cong viéc nay. Mot nghién ciru dang trén tap chi ndm
2024 da thiét ké hop kim entropy cao chiu I¥a dung cho siéu cao nhiét bang hoc may. Nghién citu thu
hep khong gian thanh phén rong bing tri tué nhan tao va chon ng vién trién vong. D6 1a nd lyc nham
tang dong thoi do bén va dé déo. Nhitng nghién cttu nhu vay cho thay thiét ké bang tri tué nhan tao van
hanh duoc & giai doan phong thi nghiém.

Tri tué nhan tao cling di vao van dé oxy hda. C6 mdt nghién cttu so bd dugce cong bd cudi nam 2025.
Nghién cttu nay dung hoc cht dong dé tim kiém hgp kim c6 dac phic hop chiu Ita ¢6 khd nang chong
oxy hoa ¢ nhiét dd cao. Hoc cht dong 1a phuong phap dé tri tué nhan tao tw chon thanh phan can thi
tiép theo. Pay la con dwong tim wng vién tot bang it thi nghiém. Nghién cttu nay ciling van 1a nghién ctiu
giai doan dau, chua qua binh duyét.
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Tuy nhién, con qua sém dé néi nhu thé dé la thanh qua da dwgc xac nhan. Cac con s6 nhuw mét thanh
phan nao dé cho do bén chinh xac bao nhiéu & mdt nhiét d6 nhat dinh can dugc kiém tra tir nguyén van
nguon. Cudn sach nay khong dung cac gia tri tinh nang chwa duwgc kiém ching. Thay vao dd, phan nay
nhan manh quy trinh kiém chirng ma thiét ké phai di qua.

Kiém chitng gom ba budc. Trude hét xem thanh phan wng vién cé 6n dinh trong tinh todn hay khong.
Xac nhan can bang pha bang CALPHAD va ly thuyét phiém ham mat dé. Tiép theo xem hop kim cé thuc
su ché tao dugc hay khong. Du tot trong tinh todn, néu khong thé ché tao thi vo ich. Cudi cuing do d bén
va kha nang chong oxy hoa & nhiét dé cao. Thir nghiém gan vai moi trueong thuc la clra i cudi cung.

Khong dugc quén rang sai s6 chdy theo cing cdc buwdc nay. Sai s6 nhé trong tinh toan nguyén t& lan sang
du dodn vi cdu truc, roi lai phéng 16n trong dy doan do bén linh kién. Néu bé mét bi bao mon do oxy héa
va ranh gigi dich chuyén, dy doan sé dao dong hon nita. Do 1éch phat sinh trong tirng quy trinh ché tao
cling cong thém vao dé. Vi vay, mot thiét ké t6t khong dwa ra mot gia tri duy nhat ma dwa ra cd khoang
tuoi tho. Sau cung, n6 phai trdi qua th nghiém chitng nhan trong diéu kién giéng linh kién thyc.

Ba budc nay khong chi di theo thit ty mot chiéu. Néu th nghiém cho thay diém yéu, ta stta lai thanh
phan. Thanh phan da sa lai dwoc tinh todn lai va ché tao lai. Qua trinh xoay vong nhu vay duoc lap di
1ap lai. Vong tuan hoan nay dugc goi 1a thiét ké vong kin. Phong thi nghiém tw hanh 14 né luc ty dong
van hanh vong tuan hoan nay.

Tri tué nhan tao tham gia vao tlrng budc clia vong tuan hoan nay. Né chon thanh phan can thi tiép theo,
hoc két qua, roi lai chon. Vong tuan hoan van chay du con nguoi khong thite canh suét dém. Nho vay,
con duong di téi thanh phan t6t ngan lai. Dong cong viéc nay dang thay do6i twong lai ctia phat trién hgp
kim nhiét do cao.

O phia siéu hgp kim nén nickel, thiét ké bing tri tué nhan tao ciing dang dién ra séi néi. Cac nghién citu
nam 2025 da dy doan tudi tho creep cta siéu hgp kim don tinh thé bang hoc may. Chung dwa vao thong
tin thanh phén va vi ciu truc dé chon thanh phan chiu dugc lau. Ty phan thé tich va hinh dang cua cac
hat gamma prime dugc dung lam déc trung quan trong. Nhitng nghién cttu nhu vay cho thay tri tué
nhén tao dem lai cong dung mdi cho cd kim loai lau doi.

O day ciing c6 nghién citu két hop tinh toan truong pha véi tri tué nhan tao. Truong pha 1a phuong phap
tinh todn vé sy thay d6i cda té chitc vat liéu dudi dang mot tredng tron. Mot nghién cttu nam 2025 da
noi phuwong phép tinh nay véi hoc may. Nghién ctu dy dodn dong thai &nh huwdng clia thanh phan va to
chirc 1én bién dang creep. Nhitng cach ndi tinh toan vdi tri tué nhan tao nhu vay dang ngay cang tang.

Cac trwong hop nay dua ra mot bai hoc chung. Tri tué nhan tao phat huy sitc manh khi cé dic trung tot
va dit liéu da. Néu dac trung cham tdi vat 1y, dy dodn sé virng. Néu dit liéu 1éch vé mot vung nhat dinh,
du doan sé dao ddong & ngoai ving do. Vi vay, viéc dau tién 1a thu thap di liéu réng va chon dac trung
tot.

Trong quy trinh nay, vi tri ca tri tué nhan tao rat rd. Tri tué nhan tao 1a nguwoi dan dwong thu hep
khong gian thanh phan. Néu tri tué nhan tao gidm 100 &ng vién xuéng con 3, con ngwoi chi thi sadu 3
ng vién dé. Khi chia vai nhu vy, phat trién nhanh hon va thit bai it hon. Pay la hinh anh thyc té ctia
tri tué nhéan tao thiét ké kim loai khong trai véi dinh luat vat 1y.

Téng két

Chuong nay ban vé kim loai bdo vé nhitng vi tri dat nhiét d6 cao nhat trong tén I¥a. Nhitng vi tri dé 1a
voi phun budng d6t va bé mat tdi nhap. O day, nhiét, 4p sudt va luc cung lic hanh ha vat liéu.
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Cac siéu hop kim nén nickel da dugc dung tir 1au s& cham gi¢i han & khoang 1.150 d9. Ung vién méi
nham dén nhiét d6 cao hon mic dé 1a hop kim entropy cao chiu ltra. Hop kim nay dugc tao bang céach
tron nhiéu kim loai c6 diém nong chay cao vdi ty 1é gan twong duong nhau.

Cac nghién ctru ban dau gidi thich tinh chat cia hgp kim nay bang bon hiéu ng. bé 1a entropy cau hinh,
bién dang mang tinh thé, khuéch tan cham va hiéu &ng cocktail. Mot s6 diém trong dé vé sau da gap
phan bién, nén khé xem 1a quy luat chung. Du vay, khung nay van 1a diém khai dau dé suy nghi xem
thanh phan nao cé thé 6n dinh va gitt nguyén mot pha. Tham s6 omega va nong do electron hoéa tri la
nhitng chi bao gidn di giup cho phan doan da.

Muon xt 1y khong gian thanh phan rong thi can cé tri tué nhan tao. Tri tué nhan tao doc vat liéu bang
cac con s0 goi la descriptor. M6 hinh ngén ngit 16n trich xuat cac dac trung nay tir van ban bai bao.
Mang no-ron do thi hoc vat liéu dudi dang cac diém va dwong néi. Mang no-ron do thi phan so tinh thé
14 mot nd lwc mGi nham dwa tinh vo trat ty cia hgp kim entropy cao vao mo hinh.

Hanh vi & cap dd nguyén t& dugc quan sat bang déong lwc hoc phan t&. Mot dang tri tué nhan tao goi la
thé nang tién héa no-ron lam cho phép tinh nay nhanh hon. Nghién cttu gan day da dat t6i quy moé hon
1 nghin ty nguyén t&. Phép tinh 16n nay theo doi 1éch mang, trigt bién hat va vét nitt & cdp do nguyén
t.

Y twdng gin tat ca cdc cong cu nay lai véi nhau 1a tinh nhét quan vat ly. Hoc thuan tdy tir dit liéu c6 thé
dua ra cau tra 10i vi pham vat Iy. Mang no-ron dya trén vat 1y (PINN) dua cac dinh luit vao ham mat mat
dé ngan diéu d6. Tri tué nhan tao 1a nguoi din dwong giup thu hep ng vién, con phan doan cudi cung
do thi nghiém dua ra.

Phén 16n cac truong hgp trong chwong nay van 1a nghién ciru giai doan dau. Cac con sd trong nghién
cttu so b chwa phai gid tri da dugc xac dinh chac chan. Truong hop cta cong ty chila vi du cong nghiép,
khong phai kiém ching hoc thuat. Vi vay, mot thiét ké tot ludn phai di qua ca xac nhan bang tinh toan
va thi nghiém. Tri tué nhén tao thu hep con duwong, con ngudi quyét dinh con duwong. Pé 1a hinh thic
hop tac hién nay trong linh vyc nay.

Néu rut gon chwong nay thanh mot cu thi nhu sau. Tri tué nhan tao lam thay déi toc do thiét ké kim
loai nhiét d6 cao. Trwdc day, thi nghiém mot ng vién mat nhiéu thoi gian. Nay tri tué nhéan tao sang loc
trudc vo s6 ing vién. Chi mot so it con lai méi duwgce xac nhan bang tinh toan chinh xdc va thi nghiém.

Nhirng nhiém vu phia trudc cting da ro. Can thu thap dit liéu thi nghiém réong hon va déng déu hon. Can
thong bao kém do bat dinh cia dy doan tri tué nhan tao. Can dwa cac dinh luat vat 1y vao hoc may day
hon. Ba diéu nay cang dugc dap wng, thiét ké vat liéu tén Ita cang nhanh hon.
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Chwong 5. Panh gia kiém soat vi cau tric va tuoi tho
chiu gia nhiét cua vat liéu composite dung cho hang
khong vii tru (CMC) va gom siéu chiu nhiét (UHTC)

M¢& dau

Bat sit khong chay du dat vao 10 ndng. Nhung néu tha ngay chiéc bat nong vao nwéc lanh, no sé nit. Vi
no6 chiu nhiét t6t nhung yéu trude thay doi nhiét dé dot ngot va va dap. Vat liéu bao vé bé mét cla tén
Ita va phuong tién bay siéu vugt am cling phai tim 101 gidi gitta hai tinh chat nay. Chi cé diéu nhiét do va
lyc & d6 khong thé so vai nha bép.

Mit trong buong dot cia dong co tén ltva day khi ndng & nhiét 6 hang nghin d¢. Phan mii cia phuong
tién bay siéu vugt &m va vao khong khi va ty ndng 1én. B&é mat & nhitng noi nhw vay cung luc chiu nhiét,
oxy hoa, mai mon va lyc 16n. Oxy héa la hién twgng oxy gap vat liéu va an mon vat liéu.

Kim loai bén chac nhung mém di & nhiét do rat cao. N6 giong nhu thanh keo mach nha cong trong tay.
Vi vy cdc nha nghién cttu chuyén hudng sang gdm. Gom chiu nhiét t6t nhw do s, nén van bén & nhiét
do cao.

Hai loai vat liéu dugc ban trong chuong nay 1a vat liéu composite nén gom (CMC) va gom siéu chiu nhiét
(UHTC). Vat liéu composite nén gom dwgc tao ra bang cach dua sgi manh vao trong nén gom. Gom siéu
chiu nhiét 1a loai gém c6 diém néng chay rat cao. Ca hai déu hudng t¢i muc tiéu gitt duwgce hinh dang &
noinong.

Van dé 1a khé biét trude khi nao cac vat liéu nay sé hdng. Kho tai tao nguyén ven méi trueong bay that
trong phong thi nghiém. Chi phi cho mot Ian th nghiém ciing 16n. Vi vay tri tué nhan tao (AI) xuat hién
nhu mot cong cu giup gidm baét kho khan nay.

Tri tué nhén tao dwgc dung dé doc cdu truc nho bén trong vat liéu va dy doan tudi tho. Ciu tric nhé la
hinh dang cta hat, so1i, 16 réng va ranh gi¢i nhin thiy duwdi kinh hién vi. Chwong nay 1an lugt giai thich
cach bién cdu truc nhé d6 thanh con sé va cach nhin trudce twong lai. Khong dung céng thive, chi giai
thich bang 1oi.

Chuong nay cé mot dong chay 16n. D6 1a bién thé gidi nho ctia vat liéu thanh con s6. Anh hién vi, hwéng
tinh thé, dao dong cia nguyén t& déu la déi twgng. Thong tin nay dwgc chuyén thanh dang ma tri tué
nhan tao c6 thé doc. Khi d6 tri tué nhén tao nhin trudc twong lai va tao hinh ciu truc.

Trinh ty cda chwong nay nhu sau. Trudc tién xem vat liéu hu hai ra sao trong méi truong khac nghiét.
Tiép theo xem cach bién cac hat tinh thé thanh d6 thi dé dy doan tudi tho. Sau d6 xem céch thiét ké
ngugc cau truc dét cia sgi. Cudi cung xem cach noi dong nhiét & thé gidi rat nhé véi dong nhiét ca toan
b0 linh kién.

Can néu trudc mot nguyén tac. Tri tué nhan tao trong chuong nay khong thay thé th nghiém. Chi s6
hiéu nang do tri tué nhin tao dwa ra phai dwgc ki€ém tra bang vat that. Chi s6 chwa dugc kiém chung chi
c6 gia tri tham khdo. Cuon sach nay chi dua dit liéu da duwoc kiém chitng vao phan chinh. Nguyén tac
nay la nén tang bao vé an toan trong phat trién vat liéu.
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5.1 Mdi trudng khac nghiét cliia bay siéu vuot am va déng co day tén Iira thé
hé méi, cung co ché suy thoai ctia két cau nhiét

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay truedc hét phac hoa méi trerong ma vat liéu phai chiu khac nghiét dén mitc nao. Vi du duoc 1lay
tir phuong tién bay siéu vugt &m va bén trong dong co tén Ira dp suat cao. Muc nay lam ro vi sao kim
loai thong thuong khong da va vi sao can gom.

Sau do6 xem vat liéu gom thyc sy hu hai nhw thé nao. Lan lwgt xem xét oxy hoa cia composite sgi
carbon, sy néng chdy &n mon va bién d6i pha cia gém siéu chiu nhiét. Néng chay d&n mon 1a hién twgng
bé mat bi khi néng lam chdy hoédc bao mon. Phai hiéu qué trinh hu hai nay mai hiéu duwgc mo hinh dw
dodn bang tri tué nhan tao & muc tiép theo dang hoc diéu gi.

5.1.1 Gia nhiét khi déng khong can bang va mai truong khi chay enthalpy cao

Gia nhiét khi dong la hién tugng khong khi lam néng bé mét do bay nhanh. Ma sat v4i bé mét cling gép
thém nhiét. Nhung & toc do siéu vugt Am, phan nhiét do khong khi bi nén manh va néng 1én 16n hon.
T6c d0 cang cao, nhiét nay tang cang nhanh va nung néng bé mat.

Siéu vuot dm 1a toc dd 16n hon nam lan téc d6 &m thanh. Mach 7 1a toc d6 nhanh hon &m thanh bay lan.
O toc dd nay, khong khi khong chay binh thudng. Séng xung kich hinh thanh phia truéc phuong tién
bay. Song xung kich 1a birc tuong ap sudt méng do khéng khi bi nén dot ngot tao ra.

Khong khi di qua séng xung kich cham lai va néng 1én trong khodnh khac. Khi nhiét 9 tang rat cao,
phén t& khong khi bi tach ra. Phan t& oxy va phan t nito tich thanh tirng nguyén ti riéng 1é. Oxy
nguyén t& dugc tdch ra nhu vay cé tinh phan ng cao hon oxy thong thwong, nén tan cong vét liéu
manh hon.

Nhitng noi chiu nhiét nghiém trong hon bat ky ch6 nao khac trén phuong tién bay 1a mép trudce va mii.
Mép trwde la canh ctia canh gap khong khi dau tién. Miii 1a phan dau nhon cia phuong tién bay. Bé mat
& do tang 1én t6i hang nghin do. Lyc cit day bé mét sang bén ciling tic déong chong 1én dé.

Bén trong dong co tén lta cling khac nghiét nhw vay. Khi d6t methane va oxy 16ng, khi néng dugc tao ra.
Trong khi ndy c6 nuéc, carbon dioxide va carbon monoxide trén 1an. Cling con cé oxy du. Ap sudt budng
dot dat t6i hang chuc atm. Khi ap sudt cao nay lién tuc va dap vao thanh buong dot.

Moi trudong nhu vay dugc goi la moi truong enthalpy cao. Enthalpy 1a lwgng nhiét ndng ma khi chira
dung. Enthalpy cao c6 nghia 1a khi mang rit nhiéu nhiét. Khi nay dé nhiét vao thanh. Tuy nhién nhiét do
thanh thdp hon nhiét do khi. Vi nhiét lan vao bén trong vat liéu va qud trinh lam mat cling dién ra.

Thoi gian ciling trd thanh van dé. Tén Ita chdy trong hang tram giay tir ltic phong dén khi vao quy dao.
Phuong tién bay siéu vugt Am lwét 1au trong Khi quyén. Piéu d6 cé nghia 1a né chiu nhiét trong thoi gian
dai, khong phai chi trong khodnh khac ngan. Vi vay vat liéu chi chiu dugc choc lat 1a chwa du.

Hay th cAm nhan mitc do néng. Piém dinh tré & mép trudc siéu vt &m gan voi gioi han cda vat liéu.
Diém dinh tré 1a vi tri dong chay dirng lai va nhiét tap trung cao nhat. Tai nhiét & vi tri nay khong thé so
vGi ngon 1¥a gas trong bép. Luc cat ddy bé mat sang bén ciing cung ldc dat 1én vi tri nay.

Mot vat liéu phdi chiu tat ca cac diéu kién nay. Nhiét, oxy hda, luc cit va thoi gian phoi nhiém dai chong
1én nhau. Mot bai téng quan nam 2024 vé vat liéu cho bay siéu vuot Am di xem moi treong tong hop nay
la bai toan then chot trong lya chon vat liéu. Bai todn nay 1a diém xudt phat cia nghién ctiru vat liéu
gom.
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Viéc tri tué nhan tao can lam & day rat ro. Thit nghiém that dat va hiém. Vi vay phai nhin trudc mot
pham vi diéu kién rong tlr dit liéu ctia vai 1an th nghiém. Tri tué nhan tao giéi rut ra quy luat twr it div
liéu. Tuy nhién néu khong c6 sy trg giup ctia dinh luat vat 1y, né sé dwa ra cau tra 101 sai 1éch. bay la ly
do nhiéu phuong phép trong chuong nay dung véat ly cung vai tri tué nhan tao.

5.1.2 Qua trinh composite sgi carbon bi oxy lam hu hai (C/SiC)

Silicon carbide gia cwong bang soi carbon (C/SiC) 1a vat liéu két cdu nhiét tiéu biéu. Sgi carbon manh,
nhe va khé dut. Silicon carbide (SiC) chiu nhiét dd cao va oxy héa twong déi t6t. Két hop hai vat liéu nay
tao ra composite nhe va bén. Vat liéu nay dudi day dugc viét 1a C/SiC.

C6 hai phuwong phap chinh dé tao vat liéu nay. Mot 1a thdm pha hoi hda hoc. Khi dugce cho thdm vao dé
lap gém gitta cac sgi. Phuong phap kia 1a thdm nhwya 1dng réi carbon héa. Nguoi ta dwa nhya vao va
nung dé bién nd thanh gom. Ca hai phwong phap déu 1ap day khoang giita cac b6 sgi bang gom.

Véan deé bat dau ngay trong qua trinh ché tao. Sgi carbon va nén silicon carbide gidn né khac nhau khi
nhan nhiét. Diéu nay dwoc goi la chénh léch hé s6 gidn nd nhiét. Khi ngudi tir trang thai néng xuong
nhiét 0 phong, chuing co lai v4i mic khac nhau. Két qua la mot mang vét nitt manh xuat hién trong
neén. Cac vét nit vi moé nay khong thé tranh trong qua trinh ché tao.

V&t nut trd thanh duong cho oxy di vao bén trong. Bén ngoai trong van nguyén ven nhung oxy luén vao
bén trong. N6 giong nhw nuwdc thdm qua khe nhé trén gidy dan tuwong. Oxy di vao tadn céng sgi carbon va
16p giao dién. Lép giao dién la ranh giéi mdng gitra soi va nén.

Nén silicon carbide phan tng véi oxy theo hai cach. Khi nhiét dd khong qua cao va oxy doi dao, mot
mang thiy tinh hinh thanh trén bé mat. Mang nay 1a 16p bdo vé méng lam bang silicon dioxide. Diéu
nay duoc goi la oxy hda thu dong. Mang thly tinh nay chdn oxy thdm nhép va bdo vé bén trong vat liéu.

Ngugc lai, khi nhiét d0 rit cao hodc ap sudt oxy thap, tinh hinh thay d6i. Mang thuy tinh bdo vé khong
thé hinh thanh. Thay vao dé, silicon carbide bay hoi thang thanh khi. Diéu nay dugc goi la oxy héa chu
dong. Trong oxy hda cht dong, bé mat tiép tuc bi bao mon ma khéng cé mang bao vé. Nguy co nay tang
1én trong bay siéu vuot &m & d0 cao 1én.

Khi 16p giao dién bién mat, wu diém cta composite sup d6. Ban dau, khi vét nitt phat trién, sgi gitt vét
nit lai nhw mot cay cau. biéu nay dugc goi la bac cau bang sgi. Khi giao dién mat di do oxy hda, luc gitt
nay bién mat. Khi d6 vat liéu dé roi vao trang thai vé dot ngot. Hu hai béc tach, trong d6 cac 16p tach
khéi nhau, cling xay ra cung ldc.

Hu hai nay khong dé 10 ra bén ngoai. Bé mat cé thé van nguyén ven nhung giao dién bén trong hong
trudc. Vi vay chi kiém tra bang mat 1a chwa dd. Phai xem xét oxy thAm nhép bén trong vat liéu va trang
thai giao dién. M6 hinh tudi tho bang tri tué nhan tao doc dwgc hu hai 4n bén trong nay, chi khong chi
nhin bé mit.

Mot nghién citu cong bd nam 2026 cho thidy hw hai nay bang con s6. Nhédm ctia Wu da dy doan hw hai
oxy hoa ctia C/SiC dét 2.5 chiéu bang mo hinh véat ly. Trong nghién cttu nay, dd bén kéo & nhiét do phong
khoang 264 megapascal. Khi tdng dén 1100 dd, dd bén gidm xudng khodng 184 megapascal. M6 dun dan
hoi cling gidm khodng 23 phan tram trong cting khodng d6. Nghién citu nay dung mo hinh ciu thanh
dua trén vét ly, khong phai mo hinh tri tué nhén tao.

Ciling c6 con duong khéac dé chan oxy. D6 1a phi 16p bao vé 1én bé mat. Lép nay dugc goi la 16p phd chan
moi treong. Lép phi nay ngan oxy va hoi nudc di vao bén trong. Trong nghién citu siéu vugt &m, muc
tiéu 1a 16p pht chiu dugc trén 2000 d6 C. Tri tué nhan tao dugc dung dé quyét dinh do day va thanh
phén cta 16p phu.
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K&t qua nay goi ra diéu gi. Néu chi nhin tinh chat trung binh cta vat liéu, ta sé bé sot hu hai giao dién.
Phdi xem oxy di vao dau va bao nhiéu, theo tirng vi tri. Lich s nhiét d6 va lich st tai cling phai duoc
xem cung nhau. M6 hinh tudi tho bang tri tué nhan tao & phan sau ddm nhan ddng viéc nay.

Cling can néu gidi han ¢ day. M6 hinh cda nhém Wu la tinh todn dya trén vat ly. N6 dy dodn hw hai
ngay ca khi khéng c6 tri tué nhan tao. Tri tué nhan tao dugc dung theo huwédng hoc dit liéu tir cac mo hinh
vat Iy nhu vay dé tang tdc. MO hinh vat 1y va tri tué nhan tao khong phdi doi thd canh tranh, ma la cip
do6i bu dap diém thiéu ciia nhau.

5.1.3 Qua trinh gém siéu chiu nhiét néng chay va bong ra (UHTC)

GOm siéu chiu nhiét 1a gém c6 diém ndng chay rat cao. Vat liéu tiéu biéu la zirconium diboride va
hafnium diboride. Zirconium diboride 1a hgp chét cta zirconium va boron. Piém néng chay cua cac vat
liéu nay vugt qud 3000 do C. Vi vay chung dugc nghién cttu lam tng vién cho mép trudc siéu vugt &m va
linh kién tén Ita.

Khoéng thé yén tdm chi vi diém nong chay cao. Van dé that sy 1a oxy hda. Khi zirconium diboride gap
oxy, hai loai oxide hinh thanh. M(t 1a oxide cttng goi la zirconia. Loai kia 14 boron oxide goi la diboron
trioxide.

Diboron trioxide cé tinh chdt dang chud ¥ & nhiét do thap. O khodng 450 d9 C, né néng chay thanh chat
16ng. Chat 16ng nay 1ap cac khe nhé trén bé mat. N6 hoat dong nhu thuéc md boi 1én vét thuwong dé 1ap
khe hé. bay duoc goi la mang tu chita lanh. Trong giai doan oxy hda ban dau, mang nay bao vé vat liéu.

Nhung khi nhiét d6 ting thém, 16p phong vé nay sup dé. Khi vugt khoang 1100 do C, diboron trioxide
bat dau bay hoi tirng chiat mot. Khi dat quanh 1500 d6 C, mang nay gan nhu bién mat. Nhiét do giéi han
chinh xac thay doi theo ap suit oxy, toc dd khi va ap sudt. Vi vay khé ndi bang mot gia tri c6 dinh.

Khi thém silicon carbide, tinh hinh t6t hon. Thuy tinh 16ng do silicon carbide bi oxy héa tron véi diboron
trioxide. Hai thanh phan gdp nhau va tao ra pha thly tinh goi la borosilicate. Thiy tinh nay pha bé mat
dén nhiét d6 cao hon.

Khi nhiét d6 cao hon nita, ngay ca thdy tinh nay cting khong chiu néi. Khi vugt khoang 1700 do C, do
nhét ca thiy tinh gidm. Thiy tinh bay hoi va bi dong khi nhanh giat ra. Khi mang bao vé bién mat nhw
vay, bé méat bi bao mon nhanh. Cudi cung trén bé mét chi con bo khung zirconia day 16 rong. B6 khung
day 16 nay cho oxy di sdu vao bén trong dé hon.

Zirconia con c6 mot cai bay khdc. Cau truc tinh thé cda zirconia thay d6i theo nhiét do. Trong qua trinh
ngudi, né chuyeén tlr hé t phwong sang hé don nghiéng. Hai tén goi nay chi sy khac nhau trong cach
nguyeén ti xép chong. Khi thay déi nay xay ra, thé tich ting khodng 4.5 phan tram.

Khi thé tich ting dot ngdt, lwc 16n xudt hién trong mang oxide. N6 giong nhu nude déng biang vao mua
doéng va lam v& chai. Luc nay tao ra vét nit trong mang oxide. Khi cac vét ni¢t ndi véi nhau, mang oxide
roi ra trng manh. bitu nay duwoc goi 1a bong tach. O vi tri bong ra, bé mat méi 16 ra va qua trinh oxy héa
bat dau lai.

Boride entropy cao la mot cach ti€p can mdi déi vai van dé nay. Gom entropy cao la loai gom tron nhiéu
nguyén té kim loai véi lwgng gan twong duwong nhau. C6 khi nguwoi ta dua nam kim loai vao cing mot
tinh thé. Vi dai thanh phan rong, né pht hgp véi viéc tim kiém bang tri tué nhan tao. May tinh cé thé loc
trudc t6 hgp nao chong oxy hda tot.

Mot bai téng quan nam 2026 vé gom siéu nhiét dd cao cho thay rd xu hwdng nay. Bai tong quan nay ban
cung luc vé thi nghiém, mo6 phéng da thang do va thiét ké dya trén dit liéu. Pa thang do la cdch néi nhiéu
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tang tir kich thwdc nguyén t& dén kich thwdc linh kién. Thiét ké dya trén dir liéu 1a cach dé tri tué nhan
tao chon thanh phan va vi cau truc.

Tri tué nhén tao ciing duwgc dung dé dy doan do day mang oxy héa. Mot nhom nghién cttu da dy doan
hw hai oxy héa ctia boride siéu nhiét dd cao bang hoc may. Ho dy bdo do day mang oxy hda bang
phuong phap goi la rirng ngau nhién. Rirng ngau nhién 1a phwong phap gom nhiéu quy tac quyét dinh
dé dwa ra ciu tra 10i. Tuy nhién, hanh vi thyc té cia mang oxy hda phai dwgc xac nhan bang thi nghiém
trong ham gi6 va th¥ nghiém arc-jet. Arc-jet 1a thiét bi phun khi siéu néng dé mo6 phéng méi truwong bay.

thé nang lién nguyén t& hoc may (MLIP) cling dugc dung dé du doan diém néng chay. Pay la phuong
phap dé tri tué nhan tao tinh nhanh lyc gitta cac nguyén ti. Nam 2025, mot nhdm nghién ctru da dung
MLIP dé dy bdo diém ndng chay ctia gém entropy cao. Ho loc trude bang may tinh cac t6 hgp cé diém
nong chdy cao. Phuong phap nay thu hep danh sach @ng vién trudce khi lam thi nghiém. Nho vay, s6 1an
téng hop va tht nghiém tén kém gidm di. Khi tinh toan loc trude nhu vay, toan bo qua trinh tim kiém
vat liéu sé nhanh hon.

Du vay van con mot cau héi. T6 hgp ma may tinh chon cé that sy chdng oxy hda tét khéng. Tinh toan gia
dinh cac diéu kién ly twéng. Trén bé mat thuc té€ cé tap chat va khuyét tat. Dong chay va ap sudt cia khi
cling khac vai tinh toan. Vi vy, phan doan cu6i cung do th® nghiém trén vat that dua ra. Tri tué nhan
tao chi dirng & viéc chon thong minh cac ing vién can thi nghiém.

5.2 Cach bién cac hat tinh thé thanh d6 thi dé du bao tudi tho

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay ban vé cach bién bén trong vat liéu thanh dang ma tri tué nhan tao cé thé doc dugc. Cong cu dé
la mang no-ron do6 thi khéng-thoi gian. D6 thi 1a hinh vé thé hién quan hé bang diém va duong. So do
tuyén tau dién ngam 1a mot vi du t6t. Nha ga la diém, con doan tuyén la duong.

Ta bién céc hat tinh thé bén trong vt liéu thanh diém, va bién ranh gigi gitta cac hat thanh dwong. Sau
d6 thém dong thoi gian vao d6. Vi khi vat liéu chiu nhiét va lyc 1dp lai, hu hai sé tich tu. Muc nay giai
thich cach dyng 46 thi dé, huw hai 1dn 1én ra sao, va dua cac dinh luat vat 1y vao hoc may nhu thé nao. Vi
mo hinh nhin cé thoi gian va khong gian, né dwoc goi 1a mé hinh khong-thoi gian.

5.2.1 Bién vi cau tric thanh d6 thi

Hat tinh thé 1a nhitng hat tinh thé nhé bén trong vat liéu. Kim loai hodc gobm khong phai 1a mot tinh thé
16n duy nhét. Chung duoc tao thanh tir vo s6 hat nhé tap hop lai. Hwéng nguyén t trong ting hat hoi
khac nhau. Huéng nay dugc goi la dinh hwdng tinh thé.

Thiét bi tiéu biéu d€ doc dinh hudng tinh thé 1a nhiéu xa tdn xa ngugc electron (EBSD). Trong kinh hién
vi electron, nguoi ta ban electron dé doc huwdng cda tirng hat. Thiét bi nay quét bé mat va ghi lai hwéng
cta tirng hat. Két qud hién ra dudi dang ban do dinh hwdng nhiéu mau.

Ranh gigi hat 1a ranh gigi noi hai hat gdp nhau. Ranh gi¢i nay dé tré thanh mat xich yéu cua vét liéu.
Oxy thdm vao theo con duwong nay. Vét nit cling 16n 1én doc theo ranh gigi nay. Vi vay, biét tinh chat cda

ranh gidi la cot 16i ctia dy doan tudi tho.

Céach bién thanh do thi xudt phat tir mot y twdng dé hidu. Ta dat mot hat lam mdt diém, titc mot nit. Néu
hai hat dinh nhau, ta néi gitta chung bang moét duong, titc mot canh. Lam nhuw vay, d&nh hién vi phitc tap
tr@ thanh mot so dé quan hé gon gang. Tri tué nhan tao doc so d6 quan hé nay to6t hon anh.
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Nt chira thong tin ca hat. Ta dwa vao kich thudc, hinh dang va hwdng cia hat. Cling dwa vao nhiét do
va ing sudt tai vi tri d6. Ung sudt 1a do 16n ctia Iyc nén hoac kéo mot vat thé. Nhu vay, mot diém tém tét
trang thai cda hat dé.

Canh chia thong tin clia ranh gidi. Ta dwa vao chénh léch huwéng gitra hai hat. Cling dwa vao dién tich va
hwéng cia ranh gidi. Mitc d6 hu hai do oxy hoa ciing dugc dua vao. Ranh gidi cé chénh léch huéng cang
16n thuong ¢ xu hudng dé oxy xam nhap dé hon.

Cach nay da duogc th nghiém trén vat liéu khac. Nam 2023, mot nhdm nghién ctitu da dp dung cach do
thi nay cho thép. Ho phéan loai nhitng noi cé hu hai médi ndng trong tirng hat ctia thép. Méi la hu hai sinh
ra khi vat liéu chiu lyc 1ap lai. Ho bién ban d6 EBSD thanh do6 thi r6i cho mo hinh hoc. Trong nghién cttu
nay, cach do6 thi cho thay c6 ich trong viéc nhén ra vi tri hu hai theo trng hat. Tuy nhién, nghién ctu nay
X Iy phan loai moéi ca thép. N6 khong phai 1a nghién cttu dy doan tudi tho cia gom, dit giy do creep,
hay bién d6i theo thoi gian.

Dbua cach d6 thi nay sang dy doan tudi tho ctia gém 1a hudng ma cudn sach nay dé xudt. Viéc kiém ching
trén gobm van chua dugc thyc hién. Phan giai thich dudi day khong phai 1a sy that da dugc kiém ching,
ma la birc tranh vé con duong nghién cttu c6 thé di toi.

Ciing xudt hién nhitng phuwong phap mdi dé xt Iy thong tin ranh gigi. Nim 2026, mot nhém nghién ctitu
da dung hoc do thi dé 1ap cac vung tréng trong ban do6 EBSD. Pay la k§ thuat dién vao cac vung bi thiéu
trong phép do sao cho phit hgp véi quy tac tinh thé hoc. Phuwong phép nay dua quy téc tinh thé vao tri
tué nhan tao dé khong dién nhitng hudng vo ly. Vi dit liéu vat liéu khong phai ldc nao cling day dd, cac
k§ thuat bo sung nhu vay c6 ich.

Cach db thi c6 diém hon anh. Anh xi 1y tirng pixel mét. Vi vay, né khong tu biét hat bat dau va két thuc &
dau. P6 thi gom mot hat thanh mot don vi. Cach nay gan vai cach con ngudi nhin vt liéu. Vi vay, né dé
hoc quan hé gitra cac hat.

Do thi cling dé xt Iy du kich thwéc khac nhau. Anh phai cé kich thuwéc ¢6 dinh. P thi xit 1y theo cling
mot cdch du s6 hat ting hay gidm. Vi m6i vat liéu c6 sé hat khac nhau, tinh chét nay cd ich. Ta c6 thé thir
chuyén quy tic hoc duge tit mau nho sang linh kién 16n. Tuy nhién, khi kich thudc 16n hon, phan bo
khuyét tat va gradient nhiét cting thay doi. Vi vay, can cé budc kiém chirng lai trén linh kién 16n.

D6 thi dugc tao nhu vy cling c6 thé chuyén sang dung cho gém. Vi gém ciing dugc tao thanh tir hat tinh
thé va ranh gigi. Oxy héa va creep cia gom siéu nhiét do cao ciing bat dau tlir ranh gidi. Creep la hién
twong vat liéu ttr tir gidn ra khi chiu luc trong thoi gian dai. Vi vay, cach do thi nay tré thanh nén tang
cho dy doan tudi tho gém.

5.2.2 Hoc d6 thi nhin dong th&i hang xém va thoi gian

Bay gio ta thém dong thoi gian vao do thi. Hu hai khong két thuc trong mot khodnh khac. Nhiét va luc
lap lai, roi tich tu titng chut mét. Vi vay, ngay cd cing mot vat liéu, do thi cling thay do6i theo thoi gian.
Theo ddi sw thay d6i nay 1a viéc cia mé hinh khong-thoi gian.

Trudc hét nhin phia khong gian. Trang thai cia mot hat chiu &nh hudng cda cac hat 1an can. Néu hat
bén canh chiu lyc 16n, e cling truyén sang hat cdia minh. Phép tinh thu thap thong tin hang xém nay la
tich chap do thi. Méi ntt nhin thong tin tir cic nit 14n can va cip nhit trang thai cta chinh né.

Khoéng phai moi hang xém déu dugc doi xt nhu nhau. Cé ranh gigi déng gép 16n vao hu hai, cé ranh gisi
dong gép it hon. Vi vay, mo hinh dat trong sé khac nhau cho tirng hang x6m. Cach xac dinh trong so nay
1a co ché chu y. Pé la cach danh nhiéu chu y hon cho hang x6m quan trong.
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Dbiém c6t 16i 1a dwa tri thire vat 1y vao co ché chu y. Néu chénh léch huwéng cta ranh gidi 16n, nang lugng
ranh gigi cao. Néu nang lugng ranh giGi cao, oxy di vao dé hon. Céc quy tac vat Iy nhu vay dugc phdn
anh trong phép tinh trong s6. Khi @6, du dit liéu it, mo6 hinh van tranh dwgc két luan vo ly.

Phia thoi gian cling dugce x ly tuwong ty. Trang thai trudc tao ra trang thai sau. Hu hai cia hém nay
dugc cong 1én trén hu hai da tich tu dén hom qua. M6 hinh hoc chudi thoi gian nay. Dé 1am viéc do, n6
dung cau tric mang no-ron xu 1y thi ty thoi gian.

Hu hai quan trong dugc ban trong muc nay cé huéng. Trong composite gom, trwdc hét xuat hién cac vét
nut nho trong nén. Doc theo cac vét nitt nay, mét phin cach gitra sgi va nén bi bong ra. Oxy di vao cho
d6 va 16p oxy hoa 16n 1én. Hu hai thuwong lan theo huwdng cia lye va Khi.

Hu hai c¢6 hudng nay danh hwdng 16n dén tuoi tho vat liéu. Néu vét nit va bong tach mat phan cach néi
ti€p nhau theo mot hudng, hudng dé yéu di. Néu céc 16 rong néi véi nhau, dudng di ciia oxy rong ra. Pha
thdy tinh ket & ranh gidgi cling cé thé di chuyén va truyén hu hai. Nhitng thay d6i nay lam dai toc do
creep va khién dut gay dén sém hon. Dt gdy 1a khodnh khéc vat liéu khong chiu néi nita va bi dut.

Trugt ranh giéi hat cling 1a hu hai quan trong trong muc nay. O nhiét d6 cao, cac hat truot 1én nhau doc
theo ranh gigi. N6 giéng cAnh nhitng vién gach wét bi day trugt khdi nhau. Sy truot nay lam ting bién
dang creep. Hwdng va tinh chit cda ranh gi¢i quyét dinh dé 16n cla trugt. Vi vay, canh chia thong tin
ranh gidila quan trong.

Khi néng thuong chdy theo mdt hwdng va day bé mat. Vi vay, hu hai cda gom ciing 16n 1én theo hudng.
M6 hinh d6 thi khong-thoi gian ¢6 dwa cd tinh ¢6 hwdng nay vao hoc mdy. Khi dé cé thé dy bdo hu hai sé
16n 1én theo huwdng nao. Dy doan c6 hudng nhu vy van con thiéu dit liéu dé kiém ching.

C6 hai cach x ly thoi gian. Mot 1a doc thi tw thoi gian 1an lwet. Cach nay giong nhw doc cau tir dau dén
cudi. Cach kia la xt 1y tryc tiép téc do thay d6i. N6 hoc xem hu hai 16n 1én nhanh dén mitc nao. Ca hai
cach déu chra qua trinh hu hai tich tu.

Co ché chu y 1a cong cu trung tdm cta tri tué nhan tao hién nay. Tri tué nhan tao dich van ban cling
dung cach nay. Nguyén ly la tap trung hon vao nhirng tir quan trong trong cau. Trong do6 thi vat liéu, né
tap trung vao cac hang xém quan trong déi véi hu hai. Cing mot nguyén ly chu y dugc dung ca trong
dich ngdén ngit va phan tich vat liéu.

Céach do thi khong-thoi gian nay van 1a k§ thuat dang phat trién. Chwa c6 nhiéu kiém chitng quy mo 16n
trén composite gdm. Muon dy doan t6t thi cadn nhiéu dit liéu tét. BAn than viéc thu thap di liéu thi
nghiém siéu nhiét do cao dd khd. Vi vay, can su trg giup cta cac dinh luat vat 1y sé dugc ban & tiéu muc
tiép theo.

5.2.3 burt gay do creep xét theo huéng va hoc may dua quy tac vat ly vao

Creep la hién twong vat liéu tir tr gidn ra khi chiu lyc trong thoi gian dai. N6 giong nhu day phoi do treo
lau ngay dan chung xuéng. O nhiét 9 cao, hién twong nay dién ra nhanh hon. Linh kién tén I¥a chiu luc
trong thoi gian dai khi dang néng. Vi vay, creep trd thanh bién s6 16n quyét dinh tudi tho linh kién tén
Ia.

Hu hai creep tich tu khac nhau theo trng huéng. Piéu nay dwgc goi la tinh di hwéng. Tinh di huwéng la
dic tinh ma tinh chat khac nhau theo hwéng. N6 giong nhu gb dé tach theo tha. Vat liéu chiu lyc dong
thoi tir nhiéu huwdng. biéu nay duogc goi la tai da truc.

Cac nha nghién cttu tém tat hu hai nay bang mot bién. Bién dé dwoc goi 1a bién hw hai. Néu bién hw hai
bang 0, vat liéu con nguyén ven. Néu bang 1, vi tri d6 da dut. Hu hai cang 16n, phan con lai cang phai
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chiu lyc nhiéu hon. Khi d6 hu hai 16n nhanh hon. Vi vong phan hoéi nay, hu hai ting vugt kiém soat va
kéo dut gy dén sém hon.

Khi nhiét do ting, creep nhanh hon. D6 1a vi nguyén t& chuyén dong tich cuwc hon. Sy phu thudc vao
nhiét d6 nay dugc dua vao bang ham mi. Chi can nhiét d6 tang maot chut, téc dd hu hai cling nhay vot.
Vivay, ha nhiét d6 cao nhat trén bé mat la viéc quan trong. Lép phd & muc truwde va dong nhiét & muc
nay gap nhau tai day.

Oxy héa lam hu hai nay nhanh hon. Mang oxy hda cang day, ranh gi¢i cang yéu di. Vi vay, do day oxy
héa cling dugc dua vao quy luat hu hai. biéu dé cé nghia la khong xem creep va oxy héa riéng ré, ma xt
Iy chung cuing nhau. Vi trong méi treong tén Ii¥a, hai hién twgng nay luén xay ra cung luc.

O day c6 mot quy tac vat Iy quan trong. Hu hai chi ting theo mot hwéng. Vét niit da hinh thanh khong tw
lanh lai. Du thoi gian tréi qua, bién hw hai khong giam. Quy tac nay dugc goi la tinh khéng thuan nghich
ctia hu hai. N6 cung mach véi dinh luat thit hai cda nhiét dong Iwc hoc.

Néu tri tué nhan tao vi pham quy tac nay, dy doan sé sai. Néu n6 dwa ra cau tra 10i rang hu hai giam,
diéu do trai vai thyc té. Vi vay, ta dua hinh phat vao qué trinh hoc. Khi xuat hién cau tra 1oi vi pham quy
tac, ham mat mat bi tinh 16n. Cach dwa hinh phat nay vao ham mat mat chinh 1a hoc may dva trén vat
ly.

Trong hoc mdy dya trén vat ly, cac quy tac khéc cling dwgc dwa vao cung. Can bang lwc 1a mot trong so
dé. Tong lue day va kéo tai mot vi tri phai khdp. Quy tac rang khéi lwgng khong bién mat va cling khong
tw sinh ra cling dwgc dwa vao. Cac quy tac nhu vay dugc cong vao ham mat mat. Khi dé, mé hinh tranh
dugc cau tra 1oi trai vat ly.

Tiéu chuin dut gay cling xét cd hwdng. Vat liéu yéu trude luc kéo. Vi vay, hudng co luc kéo 16n nhat dugc
xem xét riéng. Ap suét lam phong tit bén trong cling dugc xét cung. Lyc theo nhiéu huéng dugc gop
thanh mot mrc do nguy hiém. Mic dé nguy hiém nay quyét dinh téc d6 hu hai 16n 1én.

GOc ré cta cach lam nay 1a mang no-ron dya trén vat Iy. Nim 2019, nhom nghién cttu ctia Raissi dd hé
théng héa khai niém nay. Ho dwa tryc tiép cadc phuong trinh vat 1y vao qué trinh hoc clia mang no-ron. Y
twdng 1a du dit lidu it, cac quy luat vat 1y sé 1dp vao ché trong. Y twéng d6 dugc néi thdng sang dy doan
tudi tho gom.

Gia tri that cia quy luat vat 1y 10 ré khi mé rong pham vi dy doan. Dit liéu th nghiém thuong tap trung
& vung nhiét d6 thap. biéu ta that sy muon biét 1a hanh vi gan 2000 d6 C. Dit liéu & nhiét d6 cao nhu vay
hau nhu khong c6. Néu c6 quy luat vat ly, ta van c6 thé du bdo hgp 1y cd nhitng vung khong c6 dir liéu.

Tuy nhién cach lam nay ciing c6 gidi han. Néu dua sai quy luét vat Iy vao mo hinh, du dodn c6 thé té
hon. Viéc dat trong so gitra cac quy luat cling khd. Khong thé bé qua budc kiém chirng bang dir liéu pha
hidy thuc té. Vi vay, du doan bang tri tué nhan tao khong thay thé thi nghiém, ma dwgc dung nhw cong
cu dé giam s6 1an thi nghiém.

5.3 M6 hinh sinh thiét ké cau tric dét sgi va I6p phu

Phan trudc du bao tudi tho ctia vat liéu da dugc ché tao. Phan nay déi hudng. Ta xac dinh trude tinh
ning mong muon, roi truy ngugc dé tim ciu tric tao ra tinh nang dé. Viéc nay goi la thiét ké ngugc. Néu
vi v&i ndu dn, do6 la xac dinh hvong vi mong mudn ro6i tim cach phoi nguyén liéu.

Dboi twgng clia phan nay la cdu truc soi dét ba chiéu va 16p phu giao dién. Van dé la dét sgi theo goc nao
va phu day bao nhiéu. Pé lam viéc d6, ta dung tri tué nhan tao sinh goi 1a mé hinh khuéch tan. M6 hinh
khuéch tan 1a phuong phép tao ra ciu tric rd nét tir nhiéu mo. Ta con thém vao d6 tinh chat dé két qua
khong dao dong khi hwéng thay doi.
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5.3.1 Cau truc sgi dét khdng gian va hoc khong dao dong theo hudng

Vat liéu composite dét ba chiéu la vat liéu dét cac bo sgi theo khong gian. N6 giéng hinh anh mét chiéc
gi6 dugc dan day theo ba hudng. Composite thong thuwong dugc tao bang cach xép cac 16p méng. Khi dé
vung gitra cac 16p yéu va dé tach ra. Hién tugng nay goi 1a tach 16p.

Dét ba chiéu loai bé diém yéu nay. Sgi dan xen theo nhiéu hudng nén khong cé ranh gigi 16p. Vi vay hu
héng do 16p bi tach it xay ra. Piéu nay cé lgi & nhitng noi chiu s6c nhiét 16n, nhw mép trudc cia phuong
tién siéu vugt Am. S6c nhiét 1a hv hdng sinh ra khi vat liéu néng 1én hodc nguoi di dot ngot.

C6 nhiéu kiéu dét. C6 thé dét sgi theo bon hwdng, hodc theo nhiéu huwdng hon nita. Cang nhiéu hudng,
vat liéu cang chiu déu nhiéu loai tai. P6i lai, viéc dét trd nén kho hon. Vi vay phai chon kiéu dét phu hop
vGi cong dung ctia bd phéan. Viéc chon kiéu dét nay ciing 1a d6i twgng cha thiét ké ngugc.

Van dé la cau tric dét khong phai ltc nao ciing hoan hdo. Trong ché tao thuc té, soi bi xoan. Mat cat ciing
c6 thé bi ép méo. Goc dét cling dao dong tirng chit mot. PO day 16p phu cling khong déu gitra cac vi tri.
Nhitng dao dong nay lam lyc tap trung vao mot sé cho.

Dao déng nay dugc x& 1y bang xac suat. Ly do 1a moi sdn pham khong giong hét nhau ma khac nhau
tng chut mot. Vi vay ta khong x Iy mét cdu truc dap 4n duy nhat, ma x@ Iy phan b6 cda cac cau truc.
M0 hinh khuéch tan phtu hgp dé x& 1y phan b6 nay. M6 hinh khuéch tan c6 thé tao ra nhiéu ciu truic c6
vé hop ly.

O day, tinh ddng bién rat quan trong. Pang bién 1a tinh chat trong d6 khi xoay vat thé, két qua ciing xoay
theo cung cach. Néu xoay bd phan sang trai, lyc dy doan ciing phai xoay sang trai. Néu khong cé tinh
chat nay, cung mdt cau truc sé bi danh gid khac nhau tuy theo hwéng dat, trai véi vat ly.

Trong khong gian ba chiéu, vat thé c6 thé xoay va cling c6 thé tinh tién. C6 mot hé toan hoc xtt 1y dong
thoi hai chuyén dong nay. Hé d6 goi la nhom Euclid dac biét. Tén goi khd, nhung y nghia thi rd. D6 1a tip
hgp cac quy tic x& Iy chung phép quay va phép tinh tién. Tri tué nhan tao dugc thiét ké dé luén tuan thu
cac quy tac quay va tinh tién nay.

Céc mo hinh khuéch tan ding bién nhu vy da phat trién trudce trong thiét ké phan t. Nam 2025, nhém
nghién cttu ciia Chen da duwa ra mot mé hinh khuéch tdn dang bién két hop cac do thi & nhiéu thang do.
Ho dung mo6 hinh nay dé thiét ké phan t& ba chiéu. Phan t& cling 1a d6i twgng xoay va tinh tién trong
khong gian ba chiéu. Vi vay cing mét hé toan hoc c6 thé dugc chuyén sang ciu tric sgi. Tuy nhién
nghién citu d6 x1t 1y phén tr, khong phdi cdu tric dét sgi gom. Bo soi, rang budc dét, 16 rong va kha ning
ché tao van chuwa dugc kiém chiing bang moé hinh nay. Chuyén né sang dét gém 1a huéng di ma cudn
sdch nay phéc ra.

Hay xem vi du dé hiéu vi sao tinh dang bién quan trong. Ta dat cung mot con 6c vit trén ban theo nhiéu
huéng khac nhau. P bén clia con 6c¢ vit khong phu thudc vao hudng dat. Tri tué nhan tao cling phai git
ddng su that nay. Néu khong c6 tinh dang bién, né sé danh gia cung mot con 6c vit khac nhau theo tirng
huwdng. Khi dé phai thu thap dit liéu riéng cho tirng hwéng, lam lang phi 16n trong hoc may.

Néu gitt dugc tinh dang bién, ta cé thé tiét kiém dit liéu. Chi v4i dit liéu ciia mot hudng, mo hinh xi 1y
dugc moi huwdng. Trong tinh huong dit liéu vat liéu khan hiém, sy tiét kiém nay rat 16n. Vi vay né phu
hgp véi nhitng linh vuc it dit liéu nhuw gom siéu cao nhiét. Cé thé xem day la cach khac quy luat vat 1y
vao cdu tric mo hinh.

C6 thé noi ba yéu t6 gip nhau ¢ day. Ciu tric ba chiéu, dao dong xac sudt va tinh chit khéng dao dong
theo hudng. Ba yéu t6 nay duoc dua vao mot mo hinh. Chi khi dé mé hinh méi phéan anh nguyén ven sy
da dang cda ché tao thuc té. Muc ti€p theo xem mé hinh nay tao cdu tric nhu thé nao.
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5.3.2 M6 hinh khuéch tan khéi phuc cdu trac tir nhiéu

Y twdng co ban ctia mo hinh khuéch tan chia thanh hai budc. Budc truée 1a qué trinh 1am mo cdu tric
thanh nhiéu. Budc sau 1a quéa trinh khéi phuc cu tric tir nhiéu. Tri tué nhén tao hoc qué trinh khoi
phuc nay. C6 thé hiéu nhu quay ngugc cdnh mot giot myc loang trong nuéc.

Ta xem budc trude. Nhiéu dugc dua dan vao cdu tric soi ro nét. Thoi gian cang tréi qua, cdu truc cang
md. Cudi cung chi con lai nhiéu hoan toan. Qua trinh nay dién ra tir tir theo mot quy tac. Quy tac do goi
14 lich nhiéu.

Budc sau di nguoc lai qud trinh nay. N6 bat dau tir nhidu va dan khéi phuc cdu tric. O mdi buédc, né loai
b6 mot phan nhiéu. Khi d6 c6 mot gia tri cho biét phai loai bé theo hudng nao. Gid tri nay goi la diém s6.
Diém s6 chi hwéng ma cdu truc tré nén hgp 1y hon.

Tri tué nhén tao hoc chinh diém s6 nay. N6 nhin ciu triuc mo va dodn huwdng di vé phia ré nét. Khi hoc
xong, né cb thé tao cdu tric ngay ca tir nhiéu thuén tiy. Cach 1am nay goi la khuéch tan dya trén diém
0. Céc tri tué nhan tao tao &nh ngay nay ciling vé tranh theo cung nguyén ly.

Cach lam nay phu hgp véi thiét ké vat liéu vi mot 1y do. Cau tric vat liéu khong chi cé mot dap an. Co
nhiéu cdu trdc tao ra cung mot tinh ndng. M6 hinh khuéch tan tao ra nhiéu wng vién nhw vay. Sau dé
con ngudi chon trong s6 do cau tric dé ché tao. Gia tri ciia né ndm & chd khong dwa ra mot dap an, ma
dwa ra nhiéu lya chon.

Viéc gan diéu kién vao day la c6t 16i cia thiét ké ngugc. Néu chi tao ra cau tric bat ky thi khong cé ich.
Phdi tao ra cdu truc c6 tinh ndng mong muén. Vi vay ta dua tinh ndng muc tiéu vao lam diéu kién. Muc
tiéu gom do dan nhiét, do bén kéo, do dai phd huy, téc dé dn mon x6i mon va céc gia tri khéc.

Do dai pha hiy 1a khad niang chong lai sy phat trién ctia vét nut. Téc dé &n mon x6i mon 1a téc do bé mat
bi bao mon. Ta dat cac gia tri nay & mic mong mudn. Khi dé mé6 hinh chon va tao cdu tric phu hop véi
diéu kién dé. Ciing c6 thé diéu chinh m&c phadn &nh muc tiéu manh hay yéu.

K§¥ thuét phan dnh diéu kién nay da dugc dung trong nhiéu loai vat liéu. Nam 2025, mdt nhom nghién
cu da dwa ra mo hinh khuéch tan ba chiéu c6 dua rang budc vat 1y vao. Ho thiét k& composite polymer
gia cuong sgi theo tinh nang muc tiéu. Ho xac dinh duwong cong &ng suat-bién dang mong muén roi truy
nguoc dé tim cdu truc. Phuwong phap nay budc mé hinh tudn tha tryce tiép quy luat vat 1y trong qua trinh
sinh.

Néu dua diéu kién qua manh, mot van dé khac xudt hién. Néu chi chay theo tinh nang muc tiéu, mo hinh
c6 thé tao ra ciu tric khong thé ché tao. Trén gidy thi dep, nhung trong thyc té khong thé dét. Vi vay
phéi dé mo hinh tim dép an trong pham vi cé thé ché tao. D6 1a cach dwa ca quy tic ché tao vao diéu
kién. Viéc gilt cAn bang gitra tinh nang va kha nang ché tao la diém kho cta thiét ké ngugc.

Muoén dung cach nay cho composite gom, con cé tré ngai phai vugt qua. Phai thu thap nhiéu dir liéu cau
truc ba chiéu ctia gom. D liéu nay thu dugc bang chup cat 16p tia X. Chup cét 16p tia X c6 nguyén ly
giong chup CT trong bénh vién. Ta c6 thé nhin bén trong theo khong gian ba chiéu ma khéng can cét bo
phén ra. Cau tric thu dugc nhu vy tré thanh nén dit liéu ctia mé hinh.

Viéc thu thip dit liéu tén thoi gian. Chup mot mau thir méat 1au. Viéc tach dit liéu da chup thanh hat va
s0i cling can nhiéu cong sirc. Vi vay dit liéu ludn thiéu. Tinh dang bién da noi & trén giup gidm phan
thiéu hut nay. Ly do la né gitip mo hinh hoc dwgce nhiéu truong hgp hon tu it dit liéu hon.

5.3.3 Xac dinh dong thaoi géc sgi va do day I6p phu

MO0 hinh thiét ké nguoc tao ra hai quyét dinh. Mot 1a géc dét soi. Hai la d6 day cta 16p pht giao dién. Hai
yéu td nay chi phoilén d6 bén va kha nang chiu nhiét cia vat liéu.
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Trudc hét xem goc sgi. Luc thuwong tac dung 16n theo mot hudng. Voi phun tén 1¥a chiu lyc day tir bén
trong. Mép trudc siéu vugt d&m chiu luc cat theo hwdng dong chdy. Néu sgi nam theo huwdng cda luc, vat
liéu chiu lyc t6t. Vi vAy md hinh xac dinh géc dwa trén lyec.

Do day 16p phii ciing quan trong khong kém. & day phai phan biét hai loai mang. Mot 1a 16p giao dién
mong dat gitra sgi va nén. Lop giao dién nay duwgc lam tir boron nitride hodc carbon nhiét phan. Mang
nay ngan veét nit cat dirt soi ngay lap tirc. VEt nit trugt theo mang va phan tan luc. Néu 16p giao dién
qua méng, hiéu ng nay yéu; néu qua day, van dé khac xuat hién.

Loai con lai 1a 16p phti chan moéi treong pht bén ngoai vat liéu. Lop phd nay ngan oxy va hoi nudc di
vao bén trong. Disilicate dat hiém 1a &ng vién cho 16p pht bén ngoai nay. Vat liéu nay chéan oxy tot &
nhiét 6 cao. L&p giao dién va 1ép pht bén ngoai khac nhau vé vi tri va vai tro. Doi khi nguoi ta xép
nhiéu 16p mang chong 1én nhau va giao cho méi 16p mot vai tro khac nhau.

MO0 hinh thiét ké nguwoc x& 1y dong thai hai quyét dinh nay. N6 tim cach tang d6é bén dong thoi gidm @ng
sudt nhiét. Hai myc tiéu nay thuong va cham nhau. Pugc mdt bén thi mat mot it bén kia. Van dé nhu vay
goi l1a téi wu hoa da muc tiéu. M6 hinh tim diém can bang t6t gitta d6 bén va &ng suat nhiét.

Viéc lyc dén vao mot chd goi 1a tap trung (ng suat. N6 giong nhu chiéc 4o bat dau rach tit mot soi chi.
V&t nit xudt hién trudc & noi ¢ tap trung Ung suat 16n. Vi vay thiét ké tim cach chia lyc cho déu. Pay la
ly do phai chinh géc sgi va d¢ day 16p phu.

Khi tim cin bing, mé hinh cling xem xét d6 tron muot. Néu sgi dot ngot gap huwdng, luc sé don vao chd
do. bo day 16p phu thay d6i gdp cling vay. Vi vady mé hinh dan thiét ké sao cho géc va d¢ day noi tiép
nhau ém hon. Cach lam 1a phat nhitng thiét ké cé géc hodc do day thay déi dot ngot.

Thiét k&€ nguwgc nhu vay hién van gan véi giai doan chitng minh khai niém. Can thin trong véi nhitng
tuyén bo rang mot gia tri tinh nang cu thé dugc cai thién bao nhiéu. Phai kiém tra xem cdu tric do mo
hinh tao ra cé that sy dat tinh nang dé hay khong. Viéc kiém tra lai duwgc thye hién bang ché tao va thi
nghiém. Tri tué nhan tao ddm nhiém vai tro thu hep danh sach @ng vién.

Nam 2026 cling xuat hién nghién cttu sinh cdu truc bang diéu kién ngon ngit. Mot nhém nghién ctiru da
tao vi cdu truc tir cAu mo ta tinh chat muc tiéu. Py van 1a nghién ctu ban dau, chwa qua binh duyeét.
Nhung huéng di thi ré. Con ngudi néi ra tinh ndng mong muon, tri tué nhén tao tao ra cau truc. Dong
chady nay c6 thé néi sang thiét ké composite gom.

5.4 NGi thé gi&i cuc nhé véi dong nhiét cta toan bd bd phan

Phan nay ban vé dong nhiét bén trong vat liéu. Nhiét 1a chia khéa quyét dinh tuoi tho cta vat liéu. Phai
biét nhiét chdy di ddu va nhanh dén mic nao thi méi dyw doan dwgc nhiét dé. Phai biét nhiét d6 thi mai
du dodn dugc téc do oxy hoa va creep ti€p theo.

Van dé la dong nhiét dugc quyét dinh trong thé gigi cwe nhé. Dao dong cia nguyén t& mang nhiét di.
Nhung diéu ta muoén biét 1a nhiét do ctia toan bo bd phan. Phai néi thé gidi cuc nhé vai thé gidi rat 16n.
Sy ndi nay goi la khép da thang do. Phan nay giai thich cach thyc hién sy ndi d6 bang mang no-ron toan
ti sau.

5.4.1 Tinh dd dan nhiét tir dao déng nguyén tr (ddng luc hoc phan tir Green-Kubo)

Trong gom, nhiét dugc truyén bing dao déng clia nguyén tit. Hat cia dao dong nay goi la phonon. C6 thé
hiéu phonon 14 hat cia &m thanh. Dao dong lan doc theo mang tinh thé va mang nhiét di. Dao dong nay
lan t6t dén muc nao sé quyét dinh do dan nhiét.
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O nhiét do6 cao, cac dao dong nay va cham véi nhau. Khi cdc phonon va cham, dong nhiét bi nhiéu loan.
Ranh giéi hat, khuyét tat va nguyén t& pha tron cling lam tan xa dao dong. Cang c6é nhiéu tdn xa nhu
vay, nhiét cang chdy cham. Muén hiéu do dan nhiét cia gom siéu cao nhiét, phai hiéu sy tdn xa nay.

GOm entropy cao khac thuong & diém nay. Nhiéu nguyén t6 tron v4i nhau lam mang tinh thé khong
ddéng déu. Sy bat quy tac nay tan xa dao dong rat manh. Két qua la nhiét khong lan t6t. Néu muc tiéu la
chan nhiét, tinh chat nay co ich. Ly do la nhiét & bé mat di vao bén trong it hon.

Phuong phap tinh toan thé gigi nhé bé nay 1a dong lyc hoc phéan t&. Ta th di chuyén tirng nguyén ti
trong may tinh. Ta theo doi cac nguyén t& rung va va cham nhuw thé nao. Tinh toan nay x& 1y nhitng
khoang thoi gian ngan & cdp nano gidy. Nano gidy la 1 phan ty gidy. D6 1a mot thé gigi nhé va nhanh dén
muc ay.

Cong thirc rat ra d6 dan nhiét 1a cong thitc Green-Kubo. Cong thitc nay theo déi dao dong cia dong nhiét
trong mot thoi gian dai. N6 giong nhw quan sat gon séng trén mat nwdc ling dé biét tinh chat cia nudc.
Ta thu thdp cac dao dong clia dong nhiét do chinh cac nguyén t tao ra. T cac dao dong do, ta tinh do
din nhiét. Cong thitc nay dwgc Green va Kubo xay dyng vao thap nién 1950.

Do chinh xdc cda tinh todn phu thudc vao viéc ta biét luc gitta cdc nguyén ti& tot dén dau. Quy tac xit 1y
lyc nay dugc goi la thé nang lién nguyén t&. Trwdc day, nguoi ta dung cac quy tac gidn lwgce do con ngudi
viét bang tay. Cac quy tdc nay nhanh nhung kém chinh x4c. Nguoc lai, tinh toan lugng ti chinh xéac
nhung qua cham.

O day, thé nang lién nguyén t& hoc may (MLIP) bic mot cay cau. Tri tué nhan tao hoc két qua tinh todn
lwgng t& roi du dodn lyc. N6 cho dé chinh x4c gan vdi tinh toan lwgng t vai téec d6 nhanh. Phuwong phap
nay dugc trinh bay k¥ trong cac chwong trude ciia cudn sach nay. Trong tinh toan dé dan nhiét ¢ nhiét
do siéu cao, MLIP cling dugc dung.

Cac nghién cttu gan day cho thay sitc manh ctia sy két hgp nay. Nam 2021, mot nhém nghién ctiru da x&
ly zirconia bing MLIP. Ho tinh cung luc chuyén pha theo nhiét do va dan nhiét. Ho rut ra dong nhiét
bang phuong phap Green-Kubo. Phuwong phap nay chitra day du cac tac dong phirc tap ciia dao dong
nguyén tu.

Tinh todn nay c6 mot gidi han can néu ro. Phuong phap Green-Kubo tim d§ dan nhiét khi vat liéu &
trang thai can bang. Gia tri nay cho biét tinh chat co ban ctia phan bén trong vat liéu. Nhung bé mat noi
x4y ra mai mon béc tach khong & trang thdi can bang. ' d6, bitc xa va phan tng héa hoc bé mat chi phéi
manh dong nhiét. Vi vay, chi riéng gia tri Green-Kubo khong thé gii thich toan b nhiét & bé mat. Gia tri
nay phu hgp dé dung lam diu vao cho din nhiét bén trong linh kién.

Vi sao phai di xuéng tan thé gi¢i nhé bé nay. Ching phai chi can do tryc tiép do din nhiét 1a duge sao. O
nhiét do siéu cao, do dac rat khd. Khong dé do bén trong gém & 2000 do C. Qué trinh oxy hoa dién ra va
chinh vt liéu ciling thay d6i. Vi vay, cain mot con dwong 14y gia tri bang tinh toan.

Tinh todn con ¢ mot wu diém khéc. Ta c6 thé xem truwdc cad nhitng thanh phan chwa ché tao. G6m
entropy cao c6 vo s t6 hgp. Khong thé ché tao va do tat ca ching. Tinh toan cho biét sém kha ning din
nhiét ctia cac ng vién. Khi do, ta chi chon cdc t6 hgp c6 trién vong dé ché tao that.

Dong chay nay van tiép tuc. Mot nghién ctu nam 2026 da dung Green-Kubo va MLIP dé dy doan do dan
nhiét rat thap. Sy két hop nay dang tim dwoc vi tri trong nhiéu vat liéu. Tuy vay, tinh todn van cin may
tinh 1én. Ciing phai xtt 1y sai s6 nhw cat thoi gian hodc dao dong thong ké. Vi vay, ngudi ta tinh nhiéu lan
roi lay trung binh.

Nguyén tic kiém ching ¢ day cling giong vay. Gia tri tinh toan phai dugc déi chiéu véi gia tri thuc
nghiém. Ta th tinh toan trén mat vai vat liéu da biét. Néu tinh todn khép tot vai thuc nghiém, né tao
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niém tin cho vat liéu méi. Gia tri chua qua qua trinh déi chiéu nay chi dirng & mirc tham khao. Tinh toan
va thyc nghiém 1a hai con méat kiém tra 14n nhau.

5.4.2 Phwong trinh dong nhiét ctia toan bo linh kién

Tiéu muc trudc da x& ly mot thé gigi rat nhé. Bay gio ta mé rong tim nhin ra toan bo linh kién. Nhiét do
cda linh kién khac nhau theo vi tri va thay doi theo thoi gian. Quy tic x@ ly su thay déi nay 1a phuong
trinh dn nhiét. Phwong trinh dwgc viét bang cong thirc, nhung y nghia cé thé dién gidi bang 10i.

Y nghia ctia phwong trinh dan nhiét rat dé hiéu. Su thay d6i nhiét do tai mot vi tri dwgc quyét dinh béi
chénh léch gitra nhiét di vao va nhiét di ra. Nhiét chay tit phia néng sang phia lanh. Téc d¢ ctia dong
chdy nay 1a do din nhiét. Gia tri da tinh & trén di vao day.

Phuong trinh nay khé vi vai ly do. Trudc hét, dd dan nhiét thay d6i theo nhiét do. Khi nhiét do tang, do
dan nhiét cling thay d6i. Piéu nay dwgc goi 1a phi tuyén. Phi tuyén 1a quan hé trong d6 nguyén nhan va
két qua khong ty 1é thang voi nhau. Bén canh do, vat liéu cé tinh chat khac nhau theo titng hudng. Nhiét
chdy tot hon theo huwéng soi dugc dat.

Vén dé ban than vt liéu thay déi cling dugc cong thém vao diy. Khi oxy hoa tién trién, dd dan nhiét
thay doi. Khi bé mét bi bao mon, dd day gidm. Vi vay, cac gia tri trong phuwong trinh thay déi theo thoi
gian. Oxy hoéa va creep 6 muc trwdc dan vao dong nhiét cia muc nay. Do dd, phai giai cac hién twong nay
cung nhau, khong tach riéng.

Nhirng gi xay ra & bién cling phic tap. Trén bé mét siéu vugt &m, nhiéu loai nhiét chong 1én nhau. Nhiét
do khong khi lam néng di vao. Ciing cé bikc xa, trong dé bé mat phat nhiét ra ngoai bang anh sang. Dé la
hién twgng mot vat néng dé 1én va mat nhiét. Cong thém vao dé la phat nhiét héa hoc.

Phat nhiét héa hoc xudt hién khi cdc nguyén t& tu lai trén bé mat. & téc do siéu vwot am, phan ti& khong
khi bi tach thanh nguyén t&. Khi cdc nguyén t& nay ghép cap trd lai trén bé maét, ching phat nhiét. Hién
twong nay dugc goi la tai hgp xuc tac. D6 16n cia nhiét nay thay doi theo vat liéu bé mét. Vi vay, chon vat
liéu nao sé chi ph6i manh nhiét d6 bé mat.

Tat cd cac loai nhiét nay dwgc dwa vao diéu kién bién cia mot phwong trinh. Nhiét di vao, bitc xa dira va
phat nhiét héa hoc dugc dat cung nhau. Thoi gian cling cung troi. Nhiét lién tuc thay d6i theo quy dao
bay. biéu nay dugc goi la trang thai khong 6n dinh. N6 c6 nghia 1a x& Iy mot qua trinh dang troi, khong
phéi mot khoanh khac ding yén.

Phuong phap truyén théng dé gidi phuong trinh nay 1a phwong phap phan ti hitu han. Ta chia linh kién
thanh cac manh nho. Ta gidi phwong trinh & tirng manh réi ndi ching lai. Phuwong phap nay chinh xac
nhuwng mat nhiéu thoi gian tinh todn. Can tinh 1dp lai & tirng thoi diém. Kho gidi toan bd quy dao Mach 7
theo thoi gian thye.

Phat trién tén lta va phuong tién siéu vurgt Am cin cdu tra 10i nhanh. M6i 1an thay déi thiét ké, phdi tinh
lai nhiét d6. Trong qua trinh th nghiém, can dy bdo gin vdi thoi gian thye. Tinh todn chdm khong dap
ing dugc yéu cau nay. Vi vay, todn t tri tué nhan tao & tiéu muc tiép theo xudt hién.

5.4.3 Mang no-ron bién ham thanh ham (DeepONet)

Mang no-ron toan t sau la tri tué nhan tao hoc quan hé bién mot ham thanh mot ham. N6 dwgc goi la
DeepONet. Mang no-ron thong thuomg nhan sé va cho ra s6. DeepONet nhan ham va cho ra ham. O day,
ham 1a nhitng tht nhu dau vao nhiét thay doi theo thoi gian.

Y twdng nay dugc nhom Lu trinh bay ¢ hé théng vao ndm 2021. Ho xay dyng ly thuyét va cau truc cla
mang no-ron hoc toan tit. Nghién cttu nay bat ré tit mgt dinh 1y toan hoc. P4 1a dinh 1y cho rang cé thé
xap xi toan t& bang mang no-ron. Pinh ly xap xi nay trd thanh nén tdng ly thuyét nang 4 DeepONet.
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DeepONet gom hai mang lwéi. Mot mang doc ham dau vao. Mang con lai doc vi tri va thoi diém can xem
dap an. Két qua cia hai mang dwgc nhan véi nhau dé tao ra dap an. Mang phia truedc dugce goi la nhéanh,
mang phia sau dwoc goi la than. Nhanh va than gap nhau roi tao ra nhiét do.

Vi sao viéc bién ham thanh ham lai quan trong. Pau vao cta bai toan nhiét khéng phai mét con s6. Pau
vao la gia nhiét khi dong thay doi theo thoi gian. Pau ra ciing 1a treong nhiét dé thay doi theo vi tri va
thoi gian. Bai todn nhu vay la quan hé noi mdt ham véi mdt ham. DeepONet hoc toan bo quan hé nay.

biém manh ctia DeepONet 1a t6c d¢. Sau khi hoc mot 1an, né 1ap titc dwa ra dap an cho dau vao méi. N6
khong gidi lai tit ddu moi lan nhu phwong phap phan ti hitu han. C6 thé quét nhanh nhiéu diéu kién
bay. N6 phu hgp dé xem nhiét d6 khi thay doi thiét ké.

Van dé nam & dit liéu hoc. Muon hoc dap an tot, can nhiéu dit liéu chinh xac. Nhung dit liéu chinh xéc
rat dat dé tao ra. Vi tinh todn phan ti hiru han va tinh todn dong lyc hoc phan t& mat nhiéu thoi gian.
Néu dit liéu it, tri tué nhan tao khong hoc t6t. Phuwong phap da dé trung thyuc gidi quyét van dé nay.

Do trung thyc c6 nghia 1a phép tinh chinh x4dc dén mic ndo. Do trung thye cao 1a tinh todn chinh xac
nhung dat. D6 trung thuc thap 1a tinh toan thé hon nhung ré. Pa do trung thyc dung cé hai. Ta gom
nhiéu dir liéu ré va chi gom mot it dit liéu dat.

Y tuéng clia phwong phap nay gan véi phéc thao va té phi. Ta vé bitc tranh 16n trudc bang tinh todn ré.
Sau d6 dung tinh toan dat dé to6 phu chi tiét 1én trén. Tri tué nhan tao hoc chénh 1éch gitta dap an do
trung thye thap va dap an do6 trung thuc cao. Chénh léch nay dwoc goi la phan du. Néu hoc phan du, ta
c6 thé tang d6 chinh xac ngay ca véi it dit liéu dat.

Nam 2022, nhém Lu da ap dung DeepONet da d6 trung thic nay vao truyén nhiét nano. Thi ho x& Iy 1a
bai todn dong nhiét trong mot thé gidi rat nhd. Phuong phap da dé trung thuc da gidm sai s6 manh véi
cung lugng dit liéu dat. N6 cling lam gidm manh lugng dit liéu dat can cd. Tuy vay, nghién cttu nay xt ly
truyén nhiét nano. N6 khong phai la thuc chitng n6i oxy hda, mai mon béc tach cia gom siéu cao nhiét
hoéc tai nhiét Mach 7.

Cling can giai thich tir d6ng nhit héa. Vit liéu gom composite tron 1an sgi va 16 rong. Néu xit ly ting
phéan cda cdu truc phitc tap nay, tinh todn sé qua nang. Vi vay, ngudi ta d6i mét vung nho thanh cac tinh
chat trung binh. Piéu nay dugc goi la dong nhit hda. Tinh toan do trung thuc thap vé birc tranh 16n bang
cac tinh chat trung binh nay.

Cling can chi ra vi sao viéc néi hai thé gidi lai khd. Thé gidi nguyén t& chuyén dong ¢ cap nano gidy. Thé
gidi linh kién x@ Iy hang tram gidy. Quy mo thoi gian khac nhau hon mwoi bac dé 1é6n. Quy mo kich
thudc cling khac nhiéu nhu vay. Khong thé tinh khoang cach nay cung mot luc.

Viéc noi hai thé gidi bang phuong phap nay trong két cdu nhiét gom la con dwong ma cudn sach nay deé
xudt. Do trung thyre thap tréd thanh mo6 hinh dong nhat héa gidn lugce. Do trung thye cao trd thanh phan
tich chinh xac néi dong lyc hoc phan t& va phan t& hitu han. Tri tué nhan tao 1a birc tranh két néi hai
bén. Khi dd, dan nhiét trong thé gidi rat nho cé thé ndi sang nhiét do linh kién. Két ndi nay van chua
dugc kiém ching rong rai trong két cdu nhiét gom.

5.4.4 Hoc c6 dwa quy tac vat ly vao va tang toc

Tri tué nhan tao nhanh khong c6 nghia la dugc dua ra bat ky dap dn ndo. Pap an phai tuan tha dinh luat
vat ly. Vi vay, nguoi ta dwa quy tac vat Iy vao qua trinh hoc. Phuong phap nay c6 cung goc véi du doan
tudi tho & muc trude.

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va k§ thuat dong co day tén Ilra - 85



Trudec hét, ta hoc dé kKhap dit liéu. Ta khép ca di liéu do trung thuc thap va dit liéu dé trung thuc cao. Ta
din dit dé dap an cha tri tué nhan tao tién gan dit liéu. Ta phat chénh 1éch gitta dap an va dit liéu. Muc
phat nay dugc goi la ham mat mat.

Tiép do, ta thém viéc hoc dé tuan thi phuwong trinh. Ta dwa dap an cda tri tué nhan tao vao phuwong trinh
din nhiét. Néu dap an théa phuong trinh tét, m&c phat nhé. Néu léch, mitc phat 16n. Lam nhu vy, né
tao ra dap an phu hgp vat 1y ca ¢ nhitng vi tri khong cé dit liéu.

Khi dwa quy tac vat Iy vao, m6 hinh van chiu dugc ca khi dit liéu it. Hoc thuan dit liéu can nhiéu dit liéu.
Néu dit liéu it, n6 1ap khodng gitra bang nhirng gia tri sai 1éch. Quy tac vat 1y lap khodng trong nay bang
phuong trinh. N6 phu hop véi bai toan gom, noi di liéu nhiét d6 siéu cao rat hiém. Kha nang chiu duogc
dit liéu it 1a 1gi ich 16n cda hoc dya trén vat ly.

biéu kién bién cling dugc dua vao theo cung cach. Ta buoc mo hinh gi cAn bang nhiét trén bé mat.
Nhiét di vao va bitc xa di ra phai khép véi nhau. Néu vi pham quy tac nay, ta dat mirc phat. Nhiét d6 bé
mat anh huwdng 16n dén tudi tho vat liéu, nén diéu kién nay quan trong hon hét.

Cac murc phat nay dugc gom thanh mot. Ta cong mirc phat dit liéu, mic phat phuong trinh va mic phat
bién. M6i murc phat dugc gan trong sd. Tri tué nhan tao hoc dé lam muc phat téng thé nay nhé nhat c6
thé. Khi d6, né dua ra dy béo vira nhanh vira phu hop vat ly.

Muén dwa quy tac vat Iy vao, can tinh vi phan. Phai do nhiét do thay do6i bao nhiéu theo vi tri va thoi
gian. C6 mot k¥ thuat ty dong tinh vi phan nay. N6 dugc goi la vi phan tu dong. Tuy vay, phép tinh nay
ndng va lam giadm téc do.

Vi vay, nguoi ta dung nhiéu cach 1am nhe phép tinh. Ta chia tinh todn dé gidm phan trung lap. Ta doi toa
do bang ham tron dé lam vi phan dé hon. Nho cac tdi wu nay, ta c6 dugce suy ludn nhanh hon nhiéu so
vGi tinh todn truyén thong. Tuy vay, hé s6 ting toc hodc gia tri sai s6 cu thé khac nhau theo tirng bai
toan. Nhitng gia tri d6 chi nén dugc trich din trong cac treong hgp da duwgc kiém ching.

Gia tri cia phuong phap nay 16 rd & giai doan thiét ké. Khi thay déi hinh dang voi phun, phin bé nhiét
do thay d6i. Vi tinh toan truyén thong, moéi lan thay d6i déu phai cho 1du. Todn t tri tué nhan tao lap
titc cho thay nhiét do mdi. Nho dd, trong mot ngay cé thé so sanh hang chuc hinh dang. Nguoi thiét ké
dén dugc dap an tot hon nhanh hon.

N6 cling hitu ich tai hién truong th nghiém. Trong th nghiém dong co, can dy bao gan véi thoi gian
thue. Phai biét trudce vi tri nao sé dat dén nhiét dé nguy hiém. Toan t tri tué nhan tao dwa ra dy bao nay
nhanh. Tuy vay, phai lién tuc hiéu chinh bang dit liéu th nghiém thi mai dang tin. Viéc gidm chénh léch
gitta du bao va do thyc té sé tiép tuc.

Gidi han cia phuong phap nay ciing ré rang. Néu dwa quy tac vat 1y sai, dap an sé xau di. Viéc dat trong
s0 gitra cac quy tac cling ton nhiéu cong. Dit liéu thuc té & nhiét do siéu cao it, nén kiém ching ciing kho.
Vi vay, cong nghé nay van dang & giai doan vira nghién ctru vira thir nghiém. N6 dugc dung nhw cong cu
gidm s6 lan th nghiém, chit khong thay thé th nghiém.

Tom luoc

Chuong nay da ban vé bé méat néng cia tén Itta va phuong tién bay siéu vugt am. Vat liéu ¢ khu viee nay
phai chiu cung lic nhiét, oxy hda, lyc va thoi gian dai. Kim loai 1a chwa @, nén can vat liéu gom.
Composite sgi carbon va gom siéu nhiét do cao la cac &ng vién cho vai tro dé. Biét trudc tuoi tho ctia
nhirng vat liéu nay la chia khda cta phat trién.

Trudc hét, ta dd xem vat liéu hu hdng nhu thé nao. Composite sgi carbon hu hdng khi oxy di vao theo
cdc vét nut. Silicon carbide c6 thé c6 hodc mat 16p mang bao vé tuy theo nhiét do va ap suat oxy. Gom
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siéu nhiét do cao bi bong bé mit do sy bay hoi cia mang oxy héa va bién déi pha. Qua trinh huw héng
nay la doi twong ctia du doan tudi tho. Hu hdng thwong bat dau am tham bén trong vat liéu, vi vay phai
doc phan bén trong chit khong phai chi nhin bé ngoai.

Tiép theo, ta dd xem tri tué nhin tao x& Iy hu hong nay nhu thé nao. Cac hat tinh thé dwgc déi thanh
diém, con ranh gigi dugc d6i thanh duwong dé tao thanh do thi. Khi thém thoi gian vao dé, ta theo doi qua
trinh hw héng tich tu. Bang cach dwa quy luat vat 1y vao hoc may, ta cling nhin triwdc duwgc ving siéu
nhiét do cao noi dir liéu con it. Quy tac tiéu biéu 1a hu hong khong quay ngugc lai.

Sau do, ta da xem thiét ké nguoc. Ta dét ra hiéu ndng mong muén trwdc, roéi tim ngwoc lai cau truc twong
wng. M6 hinh khuéch tan tao cdu truc tit nhiéu mo. N6 dwa vao tinh chit khong dao dong theo phuong
hudng dé phu hgp vai vat 1y. Goc sgi va do day 16p phu giao dién dugc xac dinh cing nhau. M6 hinh
khuéch tdn khong dua ra mot dap an duy nhat, ma dua ra nhiéu &ng vién. Khi dé, con nguoi chon trong
cac &ng vién ay cdu truc dé ché tao.

Cudi cung, ta da xem sy khdp néi da thang do cia dong nhiét. Can n6i thé gidi dao dong nguyén t v6i
thé gidi cia toan bo chi tiét. Pong luc hoc phan t& Green-Kubo tinh d6 dan nhiét ca thé gi¢i nhé. Mang
no-ron toan t sdu chuyén gia tri dé thanh nhiét dé cua chi tiét. Phwong phéap da do trung thyc noi dix
liéu ré voi dir liéu dat. Nho sy khép néi nay, ta c6 thé du doan nhanh nhiét do chi tiét. Dy dodn nhanh
nay hitu ich ca & giai doan thiét ké 1an tai hién trudng thi nghiém.

Tét ca cac cong cu nay c6 mot diém chung. D4 1a tri tué nhan tao khong thay thé th nghiém. Tri tué
nhan tao thu hep danh sach ng vién va ddy nhanh dy doan. Viéc xac nhin cudi cung thudc vé thi
nghiém ham gid, arcjet va tht nghiém dét. Chi khi tri tué nhan tao va th nghiém thyc té€ di cuing nhau,
phat trién mai that sy nhanh hon.

Mot diém chung nira 1a sy két hop véi vat ly. Tri tué nhén tao trong chwong nay khong hoc chi bang di
liéu. N6 duwa cac dinh luat nhiét déng Iwc hoc va can bang lwc vao qua trinh hoc. Vi vay, né xt 1y dugc ca
vung siéu nhiét dé cao noi dit liéu con it. Pay la birc twong khé vugt qua bang hoc thuan di liéu. Sy gap
nhau gitta vét ly va tri tué nhan tao la chia khda c6t 16i cia chwong nay.

Cac phuong phap trong chuwong nay néi vgi nhau. Dy dodn dong nhiét cho ta nhiét 4o bé méat. Nhiét do
bé mat quyét dinh t6c dd oxy hda va creep. Oxy hoa va creep dan dén du doan tudi tho. Dy dodn tudi tho
tré thanh muc tiéu cta thiét ké ngugc. C6 thé xem dd 1a mot chubi lién két.

Van con nhiéu bai toan phai giai. Dt liéu thyc ¢ siéu nhiét do cao van thiéu. Cac tuyén bd vé hiéu nang
ctia mo hinh thiét ké nguoc can dwoc kiém chitng bang vat that. Cach dua quy tac vat 1y vao mé hinh
cling can dugc chinh k§ hon. Khi cac bai todn nay dugc giai dan, thiét ké hé thong bdo vé nhiét thé hé
tiép theo sé tién vé phia trudce. Hé thong bao vé nhiét 1a toan bo cau tric bao vé phuong tién bay khéi bé
mat nong.

Han Quédc cling dang budc vao linh vye nay. Nuri va phuong tién phdéng thé hé tiép theo x 1y cac chi tiét
nong. Tén Ita tai s dung phai dung céc chi tiét nhiéu lan. Vi vay, du doan tudi tho cang tré nén quan
trong. Nhitng phwong phap dung chung tri tué nhan tao va vat 1y nay sé la nén tang. Con mat doc duoc
thé gidi nhé cha vat liéu sé bao vé an toan cho nhitng chuyén bay 16n.
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Chwong 6. M6 hinh héa ng suat nhiét trong quy trinh
ché tao boi dap kim loai (LPBF/DED) va nhan biét
khuyét tat tai cho (In-situ)

Mé& dau

Hay twdng twong ta dang nwdng banh trong bép. Ta d6 b6t mi dd nhao vao khudn, cho vao 10, roi 1ay ra
mot khéi banh. Cach dé vat liéu vao khuon roi lam ra san pham trong mot 1an nhw vay 1a phwong phap
ché tao cii. Linh kién tén Ia trong thoi gian dai cling dwgc lam theo cach nay. Nguoi ta got bét tiv mot
khoi kim loai 16n, hodc lam riéng nhiéu manh ro6i ghép lai.

Nhung bén trong budng dot va voi phun cta dong co tén Ita c6 hang tram kénh lam mat rat nho chay
qua. Mudn bao vé thanh trwdc ngon ltta néng, phai cho nhién liéu lanh chay qua cac kénh dé. Cau truc
bén trong phitc tap nhu vay rat kho tao ra bang cach gia cong cat got. Néu ghép cac manh lai véi nhau,
moi noi sé tré thanh diém yéu.

Cheé tao boi dap kim loai mé ra moét con duong khac. Phuong phéap nay tao linh kién bang cach xép kim
loai tirtng 16p mdt. Gidng nhu may in 3D ép nhya thanh tirng duwong roi x€p chong 1én nhau, n6é nung
chay bot kim loai hodc day kim loai roi boi dap 1én. Cac kénh rong phirc tap bén trong cling cé thé dugc
tao ra trong mot quy trinh. Vi khong c6 méi noéi, s6 diém yéu cling gidm.

Phuong phap nay dem lai tw do, nhung ciing dem lai ndi lo méi. Trong luc kim loai duwgc nung chay va
x€p thanh ting 16p, cac 16 rat nho co6 thé xudt hién. Khi moi 16p néng 1én réi ngudi di, linh kién ciing c6
thé bi cong vénh. Hinh dang tinh thé c6 thé khac nhau theo titng hudng, khién do bén 1éch vé mot phia.
Nhirng khuyét tat nay khé nhin thady bang méat. Nhung trong linh kién tén 1¥a, mdt khuyét tat nho cling
c6 thé dan dén tai nan 16n.

Chuong nay xem xét tri tué nhan tao giup giai quyét van dé nay nhu thé nao. Tri tué nhan tao lam ba
viéc. N6 phat hién nhanh khuyét tat trong khi ché tao. N6 thay thé cac phép tinh chidm dé du doan
nhanh ng sudt nhiét va bién dang. N6 gitp thay déi diéu kién quy trinh theo titng thoi diém. Khi lan
lugt di theo ba viéc nay, ta sé thay phéc thio ciia mot nha may cé thé ty ché tao linh kién tén Ia gan
nhu khéng cé khuyeét tat.

Nén tang cda cac cong nghé dugce ban trong chuong nay la mét y nghi. Chi tri tué nhén tao thi chwa du,
va chi vat 1y cling chwa du. Tri tué nhan tao chi hoc tir dit liéu dé bi nhiéu lam lung lay. Néu chi dung
tinh toan vat 1y thi qua cham. Khi két hgp hai bén, chung bl cho diém yéu ctia nhau. Sy két hop nay la
c6t 16i cia hoc may dya trén vat ly, va nhiéu cong nghé trong chuong nay la vi du cta diéu dé.

6.1 Hai phuong phap ché tao linh kién tén Ira bang cach boi dap

NGi dung cia muc nay

C6 hai phuong phap tiéu biéu dé boi dap linh kién dong co tén Itta bang kim loai. Mot phuwong phép 1a
chiéu laser 1én 16p bot kim loai dugc trai mong. Phuwong phap con lai 1a dwa bot kim loai hodc day kim
loai vao tiéu diém laser, dong thoi nung chdy va boi dap. Hai phuong phap nay khac nhau vé kich thudc
va do6 chinh xac clda linh kién dwoc ché tao.

Muc nay ciing gigi thiéu ba kim loai dung trong tén ltta. Ba kim loai nay c6 tinh chat khac nhau. Nhitng
diém can than trong khi ché tao ciing khac nhau. Ta phai biét diéu gi xay ra bén trong khi kim loai néng
chay roi dong dic. Khi d6 mai hiéu vi sao cac cong nghé tri tué nhan tao xuit hién sau day lai can thiét.
Muc nay gidi thiéu tinh chat ctia ba kim loai va dat nén cho phan sau.
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6.1.1 Co quan day tén Itra thé hé méi va ché tao boi dap kim loai (Additive Manufacturing)

Pong co tén Iva lam viéc trong diéu kién cuc han. Ap sudt trong budng dét dat dén hang tram lan &p suét
16p 6 t6. Nhiét do & noi nhién liéu chay vugt qua 3 nghin d§. Nguoc lai, trong cac kénh lam mat c6 nhién
liéu 16ng gan am 200 d) chay qua. Mot linh kién phdi chiu dong thoi cd cdi néng va cai lanh nay.

Néu ché tao nhitng linh kién nhu vay theo cach cii, cong viéc rat mat cong. Phai gia cong tlrng kénh lam
mat, roi ghép nhiéu manh lai bang phuong phap goi la brazing. Brazing 1a phuong phap noi bang cach
nung chdy mdt kim loai khéc vao gitra cdc kim loai. Cang nhiéu manh thi cang nhiéu méi néi, va viéc ché
tao mat vai thang. M6i noi vé sau dé trd thanh noi ro ri hodc nut vo.

Ché tao boi dap kim loai rut ngan manh qua trinh nay. Laser Powder Bed Fusion (LPBF) trdi bot kim loai
thanh mot 16p méng. Sau d6 chiéu laser 1én trén. Chi nhitng vi tri can thiét dwgc nung chay va gan lai,
roi lai trdi mot 16p b6t méng va nung chay tiép. Lap lai qua trinh nay hang nghin 1an thi linh kién hoan
thanh. Phuwong phap nay phu hgp véi cac linh kién nhé va chinh xac, nhu liner buéng dét cé nhiéu kénh
day dac.

Directed Energy Deposition (DED) c6 cach lam hoi khdc. Phwong phap nay dua bot kim loai hodc day
kim loai vao tiéu diém laser, déng thoi nung chdy va boi dap. C6 thé hinh dung gan giong viéc dung co
quét thém tirng 16p son, nhung vat liéu ¢ day la kim loai. Toc d6 boi ddp nhanh va phu hgp véi linh kién
16n. Khi ché tao skirt voi phun c¢6 duwong kinh hon 1 mét, ngudi ta dung phwong phap nay.

Hai phuwong phép c6 wu va nhugc diém riéng. Laser Powder Bed Fusion rat chinh xac nhung cham. Vi
phai trai 16p méng hang nghin 1an. Kich thuwdc linh kién c6 thé ché tao ciing bi gidi han bai kich thude
buong may. Ngugc lai, Directed Energy Deposition nhanh va cé thé tao linh kién 16n, nhung bé mét tho.
Sau khi ché tao, can thém cong doan gia cong cat got dé hoan thién.

Chat lugng bot cling quyét dinh két qua. Hat bot phdi tron déu thi méi trdi méng tdt. Néu kich thuéce hat
khong déu, khodng trong sé xudt hién. Néu bot hut 4m, bot khi sé sinh ra trong Itdc ché tao. Vi vay bot
dugc bdo quan va quan 1y trong trang thai kho. Linh kién tot bat dau tir bot tot.

Ca hai phuwong phap déu c6 sitc manh tao linh kién thanh mdét khéi. Liner buong d6t, dau phun, cinh
bom cta turbopump, va voi phun 16n cé thé dugc tao hinh khéng c6 méi néi. Chwong trinh cong nghé
day tén Ita RAMPT cia Co quan Hang khong Vii tru Hoa Ky (NASA) da ché tao voi phun c¢& 16n bang
phuong phap nay. Theo tai liéu cong khai, ho da boi dap mdt voi phun cé kénh lam méat véi dwong kinh
khodng 1,5 mét va chiéu dai khoang 1,8 mét trong 90 ngay. Voi phun nay co kich thwdc bang 65 phan
tram voi phun dong co 16n cia phuong tién phéng vi tru.

Chuong trinh nay ciing cong bo két qua th nghiém. Trong cac thit nghiém phat trién két hgp nhiéu
injector, budng d6t va voi phun, linh kién d& chiu dwgc qua trinh dét trong thoi gian dai. Tong thoi gian
dét tich 1y vugt xa 10 nghin giay, va viéc danh lta cling duoc 1dp lai hang tram 1an. Piéu dé cé nghia la
linh kién dugc tao bing cach boi dap vt liéu tirng 16p cé thé chiu dwgc qua trinh dot that cda tén lira.
Két qua nay cho thay ché tao boi dap dang vuot ra khéi phong thi nghiém dé di vao linh kién dung cho
bay.

Loi ich ma phuong phap nay dem lai nam & thoi gian va s lwgng linh kién. Cach cii phdi ché tao riéng
hang tram manh roi ghép lai. Ché tao boi dap gidm hang tram manh d6 xuéng con vai manh. Khi sé
manh gidm, maéi n6i gidm va thoi gian ché tao ciing gidm. Khi mudén thay doi thiét ké, ngudi ta cling c6
thé nhanh chdéng ché tao lai dé th&. Téc do nay day nhanh viéc phat trién dong co mai.
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6.1.2 Pac tinh luyén kim theo tirng hgp kim va hanh vi chuyén pha

Kim loai dung trong linh kién tén ltra c6 nhiém vu riéng. Muc nay xem xét ba kim loai tiéu biéu. b6 1a
Inconel 718, GRCop-42 va C-103. Luyén kim hoc la nganh nghién ctu cdu tric bén trong kim loai va sy
bién d6i clia cdu truc dé. Cung mot kim loai nhung cu tric bén trong sé khac nhau tuy theo cach né
ngudi di.

Ba kim loai gitt ba vi tri khdc nhau. Inconel 718 ddm nhiém céc linh kién bén, chiu lyc. GRCop-42 ddm
nhiém thanh budng dot can thoat nhiét nhanh. C-103 ddm nhiém phan cudi voi phun tiép xdc tryc tiép
v6i ngon 1a. Trong mot déng co, ba kim loai chia nhau nhiém vu. Vi viy can c6 luyén kim hoc dé ché
tao t6t trng kim loai.

Inconel 718 1a siéu hgp kim nén nickel. Siéu hgp kim 1a hgp kim dugc tao ra dé gitt do bén ngay ca &
nhiét dd cao. Kim loai nay dugc dung rong rai trong turbopump, van va duong éng ap sudt cao. N6 bén,
dé han gin, va chiu néng t6t. Vi vay né phi hgp vdi cdc linh kién chju lyc cia dong co.

Van deé xudt hién khi 1am nguoi nhanh. Kim loai dugc laser nung chdy dong dac trong chép maét. Khi d6
cdc nguyén té6 nhu niobium va molybdenum don vé ranh gidi gitta céc tinh thé. Sy don tu nay dugc goi
14 vi thién, téc microsegregation. Néu thién nghiém trong, mét hgp chat yéu goi 1a pha Laves (Laves
phase) sé hinh thanh tai dé. Hop chat nay 1dy mat cadc nguyén t6 lam kim loai bén 1én, khién d¢ bén
giam.

Vi vay Inconel 718 can x@ ly nhiét sau khi ché tao. Linh kién dwgc nung lai ¢ nhiét d6 cao dé hoa tan va
loai bé hop chit yéu. Sau d6 ha nhiét dd dé dan dat sy hinh thanh céc hat ting bén rit nhé va dong déu.
Phdi trai qua qua trinh nay thi linh kién méi bén trwéc méi. Méi 1a hién tugng vat liéu dan nitt khi chiu
luc lap di 1ap lai.

Cac hat tdng bén nay c6 tén riéng. b6 la mot pha rat nhé do nickel va niobium tao ra, goi la gamma
double-prime. Theo cdng thitc hda hoc, ba nguyén t nickel gan véi mot nguyén t& niobium. Phan 16n do
bén cta Inconel 718 dén tir pha nay. Pay la pha khac véi gamma-prime thuwong gép trong cac siéu hgp
kim nickel khéc. Vi vay kiém soat t6t niobium 1a chia khoa ctia kim loai nay.

GRCop-42 1a hgp kim dong do NASA phat trién cho budng dot tén Itva. Pong dan nhiét rat t6t. Mudn
nhanh chong rut nhiét néng ra khoi thanh buong dot, can tinh chit nay. Nhung déng nguyén chat mém
di khi néng 1én. Vi vy nguoi ta cho mot lwgng nhé chromium va niobium vao dong. Hai nguyén td nay
tao ra cac hat rat nhé dé gitt dong lai.

Khi ché tao GRCop-42 bang laser, c6 mdt kho khan. Dong phan xa anh sang tot. N6 hat lai mot phan 16n
anh sang laser nhu guong. Vi vay muon nung chdy dd, can laser manh hodc laser &nh sang xanh luc. Sau
khi ché tao, linh kién di qua cong doan ép bang ap sudt va nhiét do cao dé loai bo 16 rong bén trong. Sau
cong doan nay, né van dan nhiét t6t va gitt dd bén trong mai trudng néng hon 800 do.

Hay xem vi sao thanh buoéng dét phai thoat nhiét t6t nhw vay. Mot phia ctia thanh tiép xic vdi ngon Ika
hon 3 nghin d6. Phia con lai cé nhién liéu lanh chay qua. Bitc thanh méng nay tach hai mic nhiét do ra.
Néu khong thé rut nhiét nhanh, thanh s& néng chay hoac nit. Vi vady hgp kim dong dan nhiét tét dugc
dung lam vat liéu thanh.

Hop kim nay di cung véi cac kénh lam mat. Ngudi ta tao nhiéu kénh nhé day dac chay bén trong thanh.
Nhién liéu chay qua cac kénh dé va mang nhiét ctia thanh di. Kénh cang phirc tap thi nhiét cang dugc
rat ra dong déu. Strc manh tao ra cac kénh phitc tap nhu vay trong mot 1an nam & ché tao boi dap. vat
liéu va phuong phap ché tao lam nhau phat huy tac dung.

C-103 1a hgp kim nhiét @9 cao nén niobium. Niobium cé diém néng chay vuot xa 2 nghin dg. Vi vay no
dugc dung cho dau voi phun tiép xudc trye ti€p voi ngon ltra hodc thruster diéu khién tu thé. Nguoi ta
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pha thém mot lwgng nho hafnium, titanium va zirconium dé diéu chinh tinh chat. Khi ché tao voi phun
tdm méng c& 1én, nguoi ta dung phwong phap DED.

Khi ché tao C-103, phai can thian v4i khong khi. Niobium néng chdy nhanh chéng hut oxygen va nitrogen
trong khong khi. Néu lugng oxygen vugt qua mdt mirc nhit dinh, kim loai tré nén dé gay. N6 chuyén
sang tinh chat v& gion nhu thiy tinh. Vi vy phong ché tao duoc lap day bang khi bdo vé nhu argon dé
gilt oxygen & murc rat thap.

Trong qua trinh s dung, oxy hoéa ciing la van dé 16n. Oxygen trong khi thai ndng lién tuc tan cong
niobium. Vi vdy bé mat dwgc pht mot 16p bao vé silicide c6 chira silicon. Lép nay ngan oxygen cham vao
kim loai. Can cd quan 1y khi quyén Kkhi ché tao va 16p bao vé khi st dung. Hai viéc quan 1y nay quyét
dinh thanh bai cda linh kién C-103.

Nghién ctu gan day di sdu vao quy trinh ché tao kim loai nay. Mot nghién cttu nam 2025 da ché tao tam
mong C-103 bang lang dong day laser va xem xét tinh chat ctia nd. Mot nghién cttu khac da vé ban do
khuyét tat bang mo6 hinh bé néng chay gidi dong thoi nhiéu hién twgng vat ly. Tiec 1a vé trudce diéu kién
nao sé sinh khuyét tat. Khi cé ban d6 nhu vay, ta c6 thé chon diéu kién t6t dé dung. Trudc khi ché tao, ta
tim duong tranh khuyét tat.

6.2 Co ché nhan biét khuyét tat tai ché (In-situ) va mé hinh hinh anh dwa trén
vat ly

NoGi dung cia muc nay

In-situ c6 nghia 1a quan sat ngay tai ch6é dang ché tao. Néu chd linh kién ché tao xong roi mai tim kKhuyét
tat thi dd mudn. Néu phat hién khuyét tit trong lic ché tao, ta ¢ thé stra ngay tai chd hoac dirng lai. Muc
nay ban vé phuong phdp nhin thay khuyét tat trong Iac ché tao.

Trudc hét, ta xem khuyét tat vi sao va bang cach nao xuat hién. Sau do gigi thiéu thiét bi quan sat viing
nhd do laser tao ra. Cudi cling, ta xem tri tué nhan tao doc hinh anh quan sat duwgc nhu thé nao. O day

xudt hién phuwong phap dung déng thoi dinh luat vat 1y va tri tué nhan tao. Phwong phap nay la mét vi
du ctia hoc may dya trén vat ly xuyén sudt cudn sach nay.

6.2.1 Co ché nhiét lwu ddng lwc hoc cta sw hinh thanh khuyét tat trong bé néng chay

Khi laser nung chay bot kim loai, mét viing nhé xudt hién. Viing nay dugc goi 1a bé néng chay (Melt
pool). Puong kinh cia né nhé cd vai sgi téc. Khi laser di qua, viing nay cting di chuyén theo. Chat lugng
linh kién phu thudc rat nhiéu vao trang thai cia viing nho nay.

Bén trong viing nay, kim loai chuyén dong khong ngirng. Sttc cing bé méat & noi ndng va noi it néng khac
nhau. Sy khac biét dé day kim loai ndng chdy qua lai. Dong chay nay dugc goi la d6i lwu Marangoni. N6
giong canh bé mat xody trong mot ndi canh. Xody nay cé khi tao ra khuyét tat, cling cé khi x6a khuyét
tat.

Mot khuyét tat 1a ro khi keyhole (Keyhole porosity). N6 xuat hién khi laser qua manh hodc di qua quéa
cham. Anh sdng manh khoét sau vao kim loai, tao ra mot hé hep va sdu nhu 16 chia khéa. H6 nay khong
on dinh nén dot ngdt sup xudng. Khi sup, khi bén trong bi mac ket trong kim loai va trd thanh bot khi
tron. Bot khi bi méc ket nhw vay chinh 1a ré khi keyhole.

Keyhole khong phai chi cé hai. Keyhole c6 d9 sdu vira phai lam kim loai néng chdy sau va gan keét tot.
Vén dé ndy sinh khi keyhole qua sdu va khong 6n dinh. Vi vay, quy trinh c6 gitt dé sdu cia keyhole &
muc phtt hgp. Nguoi ta khong ting hay gidm cong sudt laser qua mirc, ma tim mét ctra s6 phu hgp. Tim
dugc clra s6 phu hop 1a c6t 16i cia quan 1y quy trinh.
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Mot khuyeét tat khac la thiéu néng chay két hop (Lack-of-Fusion; LoF). Trai vdi keyhole, né xuat hién khi
laser yéu hodc khodng cach gitta cac duong quét qua rong. Puong laser bén canh hodc 16p bén dwdi
khong néng chay va gin véi nhau ddng mire. Gitta chung con lai khoang rong. Khoang rong nay cé hinh
dang sac nhon va bén trong cé bot chua néng chay.

Hai khuyét tat nay cé tinh chit nguy hiém khéc nhau. R6 khi keyhole c¢6 dang tron nén tuwong déi it nguy
hiém hon. Thiéu néng chdy két hgp cé dang sdc nhon nén Iyc tap trung ¢ dau nhon. Nguyén ly giong
nhu ddu cia manh kinh nhon dé nit ra. Vi vy, thiéu néng chay két hgp dé tré thanh diém khoi dau cta
vét nitt moi. Linh kién tén 1tra chiu vo s6 rung dong, nén khuyét tat nay tré thanh rdi ro 16n.

Céc nghién ctru gan day chia khuyét tat thanh cdc nhém nhé hon. Mot nghién cttu ndm 2026 chia 16 rong
thanh ba loai. Khong c6 16, 16 nhé hon 15 micromet, va 16 16n hon mic 6. Méc 15 micromet nay 1a ranh
gidi phan loai do nghién cttu dé dat ra. Trong nghién ctitu dd, 16 keyhole 16n gay hai nhiéu hon. L6 Khi
nho it gdy hai hon trong diéu kién dé. Nghién cttu nay dung déng thoi tin hiéu photodiode va &nh
X-quang chinh x4c dé hudn luyén cach phan loai nay.

Tuy nhién, khong dugc ldy ngay ranh gigi nay lam tiéu chuén dat hay khong dat. Muc nguy hiém cta 16
rong khong chi do kich thudc quyét dinh. Vi tri, hinh dang, luc tic dung, vat liéu va tudi tho yéu cau
cung quyét dinh diéu d6. Cung mdt kich thudc, néu 16 ndm gan bé mét thi nguy hiém hon. Vi vay, can
xem ranh gi¢i phan loai va tiéu chudn an toan két cdu la hai viéc khac nhau.

C6 1y do dé chia khuyét tit nhé nhw vay. Néu xit Iy moi 16 réng nhu nhau, ca linh kién con tt cling bi
loai thanh hang 16i. Nguoc lai, néu bé qua tat ca thi s& bo sét 16 rong nguy hiém. Phai phan biét loai va
kich thudc cia khuyét tat mdi c6 thé phan ng phu hgp. Tri tué nhan tao ddm nhan viéc phan biét tinh
Vi nay.

Khuyét tat dé lai ddu hiéu bao trude c6 thé quan sat duge. Ngay trude khi keyhole hinh thanh, hinh dang
cla viing néng chay dao déng. Xuat hién hoa van cho thay viing sdu hon va hep hon. Mat ngwoi khong
theo kip thay d6i nhanh nay. Camera chup hang chuc nghin khung hinh méi gidy va tri tué nhan tao doc
cac dau hiéu béo trudc dé. Myc tiéu 1a nhén ra truwde khi khuyét tat hinh thanh.

Ban tée bot ciing lién quan dén khuyét tat. Ban tée 1a hién twgng kim loai néng chay vang ra khi laser tac
dong manh. Giot vang roilén 16p bot chwa néng chay. Khi laser tiép theo di qua vi tri d6, vat liéu khéng
nong chay dung mic. Vi vay, ban tée xay ra thwong xuyén thi thiéu nong chay két hgp tang lén. Mc do
béan tée ciling trd thanh tin hiéu bao trudc khuyeét tat.

6.2.2 Con mat do nhiét d6 viing néng chdy va duong chuan vat ly

Muén nhin viing néng chay thi cAn mdt con méat dac biét. Viing nay rat sing va thay déi rat nhanh.
Pyrometry la phwong phap do nhiét dé bang anh sang do vat nong phat ra. N6 dung nguyén ly vat cang
néng thi phét ra 4nh sang khac nhau. Phuwong phap nay do nhiét 46 ma khong cham vao vat.

Pyrometry dong truc (Coaxial) quan sat anh sang tir cuing hudng véi duong laser di qua. C6 thé hiéu la
laser va camera cung dung chung mét thiu kinh. Vi vy, du laser di qua dau, camera van luén nhin
chinh dién viing néng chay. Camera t6c d¢ cao chup hang chuc nghin khung hinh méi giay ghi lai 4o
sang va bién d6i hinh dang cua viing. Khi so sinh anh sang & hai budc séng, ta cé thé thu dugc nhiét do
it bi dao déng bédi trang thai bé mat hon.

Phuong phap hai buéc séng nay cling khong hoan hdo. bg phat xa chi mirc do mdt vat phat ra dnh sang.
Phuong phap nay gid dinh ty 1é do phat xa & hai budc séng la c6 dinh. Néu gia dinh nay sai, nhiét dé do
dugc sé c6 sai s6. Hoi kim loai ban ra hodc thiu kinh bi ban ciling 1am gid tri dao dong. Vi vy, can hiéu
chinh gia tri do theo dinh ky.
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Chi camera 1a chwa dd. Can c¢é mot chudn dé so sanh dau 1a binh thwong va dau la bat thuong. Mot
chudn nhu vay 1a mé hinh dan nhiét Rosenthal. M6 hinh nay 1a mot ly thuyét vat ly cii ra doi nam 1946.
D6 1a cong thirc gidi bang tay phan b6 nhiét dd khi mot nguon nhiét chuyén déng nung néng kim loai.

MO0 hinh Rosenthal chi 1a badn phac thdo th6. N6 xem kim loai nhw mét khoi ban vé han va dat nguon
nhiét thanh mot diém. N6 gia dinh tinh chit cta kim loai khéng d6i, khong phu thudc vao nhiét dg. N6
cling bd qua nhiét 4n di vao va di ra khi kim loai néng chay va so6i. N6 khong chita dugc chuyén dong
dong chay cta kim loai néng chay va sy bay hoi.

Vi vay, cong thitc nay chi cho nhiét do6 chuin gan ding. Chuyén déng nhanh khi keyhole sup xuéng
khong thé giai thich bang cong thirc nay. Khi cin chudn chinh xac hon, ngudi ta dung phan tich phan t&
httu han hodc tinh toan chat lvu. Treong hgp dung tryc tiép gia tri Rosenthal 1am dwong chuin cho
giam sat thoi gian thuce hién van con hiém. & day, né duwoc néu nhw mot vi du cho y twdng dit ra mot
chuan vat ly.

Tri tué nhén tao cé thé nhan cac sai léch nhu vay lam dau vao. N6 hoc chénh 1éch gitta truong nhiét do
thue té va chuan vat 1y dé du doan khuyét tat. Khi cé chuan vat 1y, ganh nang ma tri tué nhan tao phai
hoc s& nhe hon. Du dit liéu it, vat 1y van lam ngudi dan duwong. Chinh chudn vat 1y gidp gidm ganh ning
hoc tap cta tri tué nhan tao.

Vi sao thoi gian thuc lai quan trong dén vay. Laser di qua voi téc dd vai mét moi gidy. Thoi gian dé tao
mot 16p rat ngan. Vi tri cé khuyét tat sé sém bi 16p tiép theo phti 1én. Phdi nhan ra triwde khi bi phu thi
méi co thé stra vi tri d6. Vi vay, phan doan phai nhanh & cap mili giay.

Thiét bi quan sat cling lién tuc phét trién. Nghién cttu gan day dua ra phuwong phép dung mdt camera dé
thu déng thoi hai budc song. Phuong phap nay ghi lai bién do6i nhiét d6 ctia viing néng chay tdi toi da
100.000 khung hinh méi giady. Anh nhiét chinh x4c thu dugc nhu vay tré thanh nén tang dé phan biét 15
rong theo nhiéu cach. Phai c6 con mét chinh xac nhu vy méi c6 thé phin biét 16 rong dung mic.

6.2.3 Nguyén ly thiét ké mé hinh hinh anh dwa trén théng tin vat ly

Bay gio dén luwot doc cac hinh dnh da quan sat. Muc nay dé xuit nguyén 1y thiét k€ mé hinh hinh dnh cé
dua vat ly vao. Trudce hét, ta xem xét mang no-ron hinh anh dugc dung rong rai. Vision Transformer la
mang no-ron chia anh thanh cac 6 nhé roi xem xét quan hé gitta ching. N6 cat anh nhw mdt tdm chan
ghép manh va xem tirng manh néi véi nhau nhu thé nao. Trong hinh anh viing néng chdy, phan sang &
trung tam, chiéc dudi kéo vé phia sau va anh sang ctia bot ban tée déu khac nhau. M6 hinh doc cac quan
hé nay dé phan biét khuyét tat.

Sttc manh clia mang no-ron nay nam & viéc noi cac phan ¢ xa nhau. Nhiét d6 phia trudc clia viing nong
chdy va chiéc duo6i phia sau cd lién hé vi nhau. Chi nhin mgt manh thi khong biét nhiét chdy nhw thé
nao. Vision Transformer so sanh tdt cd cdic manh cling ldc. Vi vay, né doc dugc dong nhiét clia toan bo
viing. TAm nhin rong nay giup bat dau hiéu béo trwdc cia khuyét tat.

Cudn sach nay dé xudt dua thém dinh luit dan nhiét vao day. Ta khién tri tué nhan tao ty kiém tra xem
cdu tra 1oi ctia né c6 phut hop véi vat Iy hay khong. Ham mat mat (Loss function) 1a diém so do tri tué
nhan tao sai bao nhiéu. Y twéng l1a dwa dong thoi sai s6 phan loai khuyét tat, sai s6 truong nhiét do va
phan du vat ly vao diém s6 nay. Phan du 1a gia tri chi phwong trinh sai 1éch bao nhiéu.

Pua vat Iy vao nhu vay cé loi ich rd rang. Anh camera luén 1an nhiéu. Bot ban tée ciing c6 thé che anh
sang. Mo hinh chi hoc tir dit liéu thuan tiy dé bi nhiéu nhu viy lam dao dong. M6 hinh hoc cung véi vat
1y ¢6 cho dya 1a dinh luat dan nhiét. Du hinh dnh hoi mo, n6 van gitt dwgc phan doan phu hop vai vt ly.

Nghién cttu thye té cling cling c6 sttc manh clia ddc trung vat ly. Mot nghién ctru da rut ra cac dac trung
dya trén vat 1y tir tin hiéu camera hong ngoai. Bing cac dic trung nay, nghién cttu phat hién 16 rong
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trong linh kién Inconel 718. B&i vi chinh hinh dang bién déi ctia nhiét dd chita manh mai vé khuyét tat.
Dic trung rut ra tir vat Iy chéng nhiéu tot va cé y nghia rd rang. Vi vy, cting dé giai thich cin c cla
phan doan.

Toc do cling quan trong. Mudn phan dodn trong khi ché tao, cau tra 10i phai xuat hién trong chdp mat.
Mot nghién cttu nam 2026 da két hgp mang no-ron hoc sdn v6i bd phan loai truyén théng. Phwong phap
nay phén biét hinh dnh viing néng chay ctia hop kim nickel véi dd chinh xac khoang 0,95. Thai gian
phén doan mot khung hinh 14 1,15 mili gidy. Nghién cttu nay van 1a nghién cttu ban dau, chua qua binh
duyét. Du vay, né cho thay phan doan di nhanh dé dung tai hién truong nha may la cé thé dat duoc.

Cach dwa vat 1y vao di kem véi diéu chinh trong s6. Néu ép phan du vat 1y qua manh, mo hinh hoc dit
liéu kém hon. Néu chi bam theo dir liéu qua mirc, mo6 hinh roi xa vat ly. Phai can bang tét hai lyc nay thi
ma&i cd mo hinh t6t. Viéc tim diém cadn bang nay 1a phan tinh chinh cta hoc dya trén thong tin vat ly.
Trong so phu hop khac nhau tuy linh kién va thiét bi.

O day can tach diéu da dwoc kiém chiing va diéu dugc dé xuat. Viéc tim 16 réng bing dic trung hong
ngoai va mo hinh lai t6c do cao 1a két qua ma nghién citu thuc té da cho thdy. Cau truc dwa phan du dan
nhiét vao Vision Transformer 1a hwéng di ma cuén sach nay phéc thao. Pay chwa phai phwong phap da
dugc kiém chirng trén linh kién thyc té. Phan doan do tri tué nhan tao dwa ra phai dugc xac nhan lai
bang mat cat da cat ra va chup cét 16p vi tinh.

6.3 Giam bién dang ctia voi phun I1én

Vay voi phun 1a linh kién 1én hinh loa gan & phia sau dong co. N6 dugc tao bang cach dap tim méng
thanh dang tron nhw hinh nén. Linh kién 16n va méng nhu vay dé bi bién dang trong khi ché tao. Muc
nay ban vé nguyén nhan cta bién dang dé va cach ngan chan.

Trudce hét, ta xem vi sao lyc tich tu bén trong linh kién. Sau d6, ta giéi thiéu mo hinh tri tué nhan tao
nhanh thay cho phép tinh chdm. Cudi cung, ta xem céach dung mé hinh dé dé diéu chinh chuyén dong
cla laser va gidm bién dang. Linh kién cang 1én thi quén 1y bién dang nay cang khé va cang quan trong.

6.3.1 Tich tu rng suat nhiét va bién dang mat 6n dinh khi dap I6p tam méng c& I16n

Ung suit du (Residual stress) 1a luc kéo va luc nén con lai bén trong linh kién. Mt khong nhin thdy,
nhung no ludn tac dong tir bén trong. Hay veé ra cach lyc nay hinh thanh. Khi laser nung néng mot
duong kim loai, phan d6 gidn ra. Vi kim loai dugc nung néng sé phong lén.

Khi laser di qua, duwong dé lai nguoi di. Khi ngudi, né muon co vé nhuw ban dau. Nhung 16p bén dwdi da
dong cing nén gitt chuyén dong nay lai. Lwc muon co va luc gitt lai d6i khang nhau, khién @ng suat con
lai bén trong. Lyc kéo tich tu & phia trén, lyc nén tich tu & phia dwéi.

Trong vay voi phun méng va 16n, lyc nay gay rac réi 1én. N6 giong nhw khi kéo mdot bén to gidy thi gidy
nhén va cong lai. Linh kién bién dang theo hwdng ban kinh hodc tdm méng dot ngdt cong. Sy cong dot
ngot nay goi 1a mat 6n dinh (Buckling). Néu nghiém trong, linh kién con cé thé tach khéi bé da.

Linh kién cang 16n thi quan ly cang khé. Vi khi s6 16p 1én t6i hang tram, nhiét lién tuc tich tu. Trang thai
nhiét khi dip vai 16p dau khéc v6i khi dap vai 16p vé sau. Du dit cung diéu kién laser, két qua van khéc.
Vi vay, vdi linh kién 16n, phai quan sét trang thai nhiét va thay doi diéu kién theo do.

V6i hop kim niobium nhw C-103, vian dé nay con kho hon. Vi diém néng chdy cao nén phai dwa vao
luvong nhiét 16n mdi lam n6 néng chdy. Nhiét 16n dan t6i ung sudt 16n. Khi ché tao voi phun c& 16n bang
kim loai nay, quan ly bién dang quyét dinh thanh bai. Phai thiét ké phan tich nhiét va duong di ngay tr
dau cung nhau.
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Bién dang rit kho x Iy sau khi da ché tao xong. Néu c6 ép thing linh kién dd dong cing, vét nitt mai s&
xudt hién. Vi vay, ngan &ng sudt tich tu trong khi ché tao la cach tot hon. biéu nay giong nhu phong
bénh trudc thi t6t hon chita bénh sau. Phan phong ngira nay 1la nhiém vu cia du dodn bang tri tué nhan
tao va diéu khién chd dong. M6 hinh thay thé s& trinh bay sau gitp thyc hién viéc phong ngira dé.

6.3.2 M6 hinh thay thé dwa trén nhiét dong luc hoc (Surrogate Model)

Mudn biét trudc tng sudt bén trong linh kién thi can tinh todn. Phan tich phan t& hitu han (Finite
Element Analysis) 1a phwong phap chia nho linh kién dé tinh nhiét d6 va lyc. N6 rat chinh xac, nhung
vdi linh kién 16n thi mat nhiéu thoi gian. Vi phai gidi ttng manh nhé trong hang triéu manh. Mot 1an
phén tich voi phun c& 16n do6i khi mat vai ngay.

Mo hinh thay thé cho phép tinh chdm nay la mo6 hinh thay thé (Surrogate model). M6 hinh thay thé la
mo hinh nhanh da hoc trude két qua cta phép tinh chdm. Mang no-ron da 16p (Multilayer Perceptron;
MLP) thuong duogc dung. Pay la mang no-ron co ban bién dau vao thanh dau ra qua nhiéu 16p. Sau khi
hoc nhiéu két qua phan tich chinh xdc, né wdc lwgng két qua cta diéu kién mdai.

M6 hinh nay nhén gi va dua ra gi. Dau vao la cong sudt laser, toc do di chuyén, duong di ma laser da
quét qua, va thoi gian cho gitra cdc 16p. Pau ra la phan b6 &wng suat du trong toan bo chi tiét va hinh
dang bién dang cudi cung. Viéc phan tich chinh xac von mat vai ngay dwgc mo hinh nay wéc lugng trong
thoi gian ngén. Nho vay ta ¢6 thé nhanh chong so sanh nhiéu diéu kién véi nhau.

Téc @6 md ra con dudng mdi. Néu moi lan doi mot diéu kién lai phai cho vai ngay thi rat kho tim dugc
thiét ké tot. Néu wdc lwgng nhanh, du chi 1a gan ddng, ta cé thé sang loc trude hang nghin diéu kién. Chi
chon céc &ng vién tot roi kiém tra lai bang phan tich chinh xac. M6 hinh thay thé déng vai trdo nhuw mot
tdm lugi thu hep mdt vung ng vién rong.

D& mo hinh thay thé hoc t6t, cin c¢é nhiéu dit liéu tét. Ta chay trudce phan tich chinh xdc véi nhiéu diéu
kién dé gom dit liéu. Cac gia tri do dugc khi ché tao chi tiét that cling duoc dua vao cung. Dt liéu cang
réng va cang déu thi wéc lwgng cang chinh xac. V4i nhitng diéu kién la ma mé hinh chwa tirng hoc, uéc
Iwgng sé dao dong. Vi vay mo hinh thay thé chi dwoc tin dung trong pham vi da hoc.

Céc nghién ctru gan day da dat két qua theo hwdng nay. Mot nghién cttu nam 2025 da dung hoc may dé
wdc lwgng nhanh ng sudt du va gidm cong vénh. Nghién cttu nay bédo cdo rang do uén cia mau thi
dang cau da gidm ro rét. Sai khac gitta wng sudt du doan va phan tich chinh xac cling nho. biéu dé cé
nghia 1a m6 hinh nhanh da tién gan dén phén tich chinh xac.

Khi dua thong tin vat 1y vao, két qua con tot hon. Mot nghién ctiru khac nam 2025 da dua cac dinh luat
vat 1y vao mang no-ron dé dy doan do cong vénh cta chi tiét 16n gan véi thoi gian thye. Nghién citu
dung cau truc goi 1a todn t& vat 1y (Neural Operator) dé hoc sao cho phu hgp rong rai véi nhiéu diéu
kién. Nghién cttu nay van 1a nghién cttu giai doan dau, chwa qua binh duyét. Du vay, né cho thiy mot
con dudng dé c6 dugc cd dy doan nhanh 1an tinh nhét quan vat ly.

6.3.3 T6i wu héa chii dong quy dao quét va thi gian lam ngudi gitra cac Iop

Gio'1a Idc thay do6i quy trinh that dya trén dy doan. Quy dao quét (Scan path) 1a huwdéng va thi tu di
chuyén ctda laser. Néu ct cho laser di mai theo mot huwdng, nhiét sé don vé mot phia. Lugng nhiét bi don
dé dé lai wng sudt 16n. Vi vay ta d6i hudng dé nhiét lan déu.

P cd nhiéu quy dao thong minh dugc dua ra. Cé cadch chia mot mat rong thanh cadc vung nhé roéi lan
lwot 14p day xen ké. Cling c6 cach xoay nhe hudng laser & tirng vung. Ngwoi ta con dung cac duong cong
di qua khong gian that day. Muc tiéu chi c6 mot. P6 1a phan tdn dong nhiét déu ra moi phia dé ngan
nhiét don vé mot bén.
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Thoi gian cho gitta cac 16p cling quan trong. Néu 16p trude con nong ma da dap 16p tiép theo, nhiét sé
chong chat tirng 16p. Nhiét chong 1én nhau gay cong vénh 1én. Vi vay ta cho cho 16p trude ngudi dén mot
mic nao d6. Khodng ch¢ nay goi la thoi gian lam ngudi gitra cac 16p.

T6i wu hda chta dong (Active optimization) 1a phuwong phép thay déi cac diéu kién nay ngay trong qua
trinh gia cong. Pyrometry cho biét chi tiét hién nédng dén mwc nao. M6 hinh thay thé nhanh chéng dy
dodn nguy co &ng sudt cia dwong quét ti€p theo. Dya vao hai thong tin do, ta diéu chinh cong suit laser,
téc do va thoi gian cho theo tirng thoi diém. DAy 1a qua trinh chuyén kinh nghiém 14u nam cda con
ngudi thanh con so va quy tac.

Cach diéu chinh cling tré nén thong minh hon. T6i wu héa Bayes (Bayesian Optimization) 1a phwong
phép tim diéu kién tot véi it 1an th. Dya trén cac két qua da th, né chon khon ngoan diéu kién can thi
tiép theo. Thuat toan di truyén (Genetic Algorithm) 1a phwong phap tron cac diéu kién t6t véi nhau dé
tim diéu kién tot hon. Bang cac phuwong phap nay, thoi gian cho dugc thay déi cho phu hop vdi trang
thai nhiét caa l6p trudc.

Viéc diéu chinh nay dién ra khéc nhau theo tirng 16p. Lop dudi mat nhiét vao dé€ dé nén ngudi nhanh.
Cang 1én 16p trén, nhiét d6i khi cang kho thoat. Khi d6, ta ting thoi gian cho & 16p trén. Tuy nhién day
chila mét vi du. Mixc d¢ tich tu nhiét khac nhau tuy theo hinh dang chi tiét, dé€ d&, dién tich 16p va thw ty
dap. Vi vy cdm bién dugc dung dé xem trang thai nhiét & tirng 16p roi quyét dinh thoi gian chao.

Néu cach nay van hanh t6t, do cong vénh gidm rd rét. Ung sudt phan b6 déu hon va ng suat cuc dai
thap hon. Chi tiét ndm trong dung sai cho phép. Tuy nhién viéc diéu chinh nay luén phai nam trong
vung quy trinh an toan. Can xt Iy cung Iic dé tré ciia cdm bién, sai s6 ciia mo hinh va gigi han phdn Gng
cda thiét bi. Chi sau khi kiém tra trudc bdng mau thit méi c6 thé ap dung cho chi tiét that.

Y tuwéng ban sao s6 ciing 16n 1én tir day. Ban sao s6 1a dit mot cip song sinh cla chi tiét that bén trong
may tinh. C4c gia tri cAm bién cla quy trinh that lién tuc dugc dua vao cdp song sinh d6. Cap song sinh
phan chiéu nhitng gi dang xay ra bén trong chi tiét & thoi diém hién tai. N6 cling cho thay trudc diéu gi
c6 thé nguy hiém & 16p tiép theo. M6 hinh thay thé 1a b6 néo gitp cap song sinh nay suy nghi nhanh.

6.4 Piéu khién hinh dang ctia tinh thé

Khi kim loai déng dac, tinh thé 16n 1én bén trong. Hinh dang ctia cac tinh thé nay quyét dinh do bén cda
chi tiét. Néu tinh thé chi moc dai theo mot huwdng, dd bén sé khac nhau theo tirng hudng. Muc nay ban vé
cach diéu khién hinh dang tinh thé theo y mudn.

Trudc hét ta xem hai hinh dang tinh thé va sw khac nhau gitta chung. Sau d6 gi¢i thiéu mo hinh sinh tao
vé ra hinh dang tinh thé tir diéu kién quy trinh. Cu6i cung, ta xem diéu khién bang hoc ting cuong dé ty
diéu khién hinh dang tinh thé trong khi ché tao. Thé gidi tinh thé khéng nhin thay biang méat thuong
quyét dinh s6 phan cda chi tiét.

6.4.1 Chuyén tiép giira tinh thé cét va tinh thé dang truc (CET) va di huwéng co hoc

Khi kim loai dong dac, tinh thé 16n 1én theo hai dang. Tinh thé c6t (Columnar grain) 1a tinh thé moc dai
theo mot hudng nhu cay cot. N6 gan gidng hinh anh nhiéu cot gdb dung canh nhau. Tinh thé dang truc
(Equiaxed grain) la tinh thé phat trién vai kich thudce gan giong nhau theo moi phia. N6 gan giong hinh
&nh rai déu séi trén mat dat.

Su khéc biét nay chia tach tinh chit cta chi tiét. Khi cé nhiéu tinh thé cot, chi tiét manh theo hudng cot
nhung yéu theo phuong ngang. Do bén va tudi tho moéi thay déi theo hwdng. Tinh chat nay goi la di
hudng (Anisotropy). Nguyén ly giéng nhu gb dé tach theo thd nhung khé tach theo chiéu ngang.
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Trong chi tiét tén Iva, di hwdng do6i khi trd thanh méi lo. Ly do la chi tiét chiu lyc tr nhiéu hudng. Néu
chi manh & mdt hudng, hwdng yéu sé nit trude. Tinh thé dang truc 1am gidm vin dé nay. N6 bén déu
theo moi phia va cfing chéng nut tot khi dong dac. Vi vay trong cdc chi tiét chju lyc tit nhiéu huwéng, tinh
thé dang truc co 1gi.

Tuy nhién tinh thé dang truc khong phai ltic nao cling tét. V4i chi tiét gap van dé rdo hodc mai nhiét,
tinh thé dang c6t doi khi t6t hon. Rio 1a hién tuwgng vat liéu bi kéo dai chdm khi chiju Iyc trong thoi gian
dai. Trong chi tiét ma nhiét chi chdy theo mot hwdng, tinh thé c6 dinh hudng cling c6 thé cd 1gi. Hinh
dang tinh thé mong mudn thay déi theo Iwc ma chi tiét phai chiu.

Trong ché tao boi dap, tinh thé cot dé hinh thanh. D6 1a vi nhiét thoat theo huwdng dap cta laser. Tinh thé
moc nhu cot theo hudng thoat nhiét. Két qua la tinh thé xép thanh hang theo hudng dap. Nhom tinh thé
c6 hudng don vé mot phia nhw vay dugc goi la két cau tinh thé. Muc tiéu cia muc nay la thay doi sw
thién léch do theo nhu cau.

Hinh dang tinh thé phu thudc 16n vao hai gia tri. Gradient nhiét do (Temperature gradient; G) chi mic
d6 doc cia nhiét do. N6 biéu thi nhiét d6 thay déi nhanh dén dau theo vi tri. Téc dd dong dac
(Solidification rate; R) 1a toc d0 di chuyén ctia ranh gidi gitta 16ng va ran. Hai gia tri nay lam nhitng viéc
khac nhau.

Ty s6 G chia cho R quyét dinh hinh dang tinh thé. Ty s6 nay 16n thi nghiéng vé dang ct, nhé thi nghiéng
vé dang dang truc. Tich G nhan R trd thanh tdc d6 lam ngudi. Gia tri nay cang 16n thi tinh thé cang bi
chia nho hon. Vi vay c6 thé diéu khién riéng hinh dang va kich thwdc. Khi thay doi cong suat va téc do
laser, hai gia tri nay cung thay doi.

Khong chi hai gia tri nay quyét dinh hinh dang. Cac hat nhé lam mam, dong chdy ctia kim loai néng
chay, va mirc do nong chay lai cting &nh huwdéng. Hwéng cuia tinh thé da moc & bén dudi cling dugc ké
thira. Vi vdy gradient nhiét d¢ cang thip va dong dic cang nhanh thi tinh thé dang truc cang dé hinh
thanh, nhung khéng phai lic nao ciing nhw vay. Phai xem nhiéu gia tri cung ltic méi diéu khién dung
hinh dang tinh thé.

C6 mot diém ma tinh thé cft chuyén sang tinh thé dang truc. Sy thay d6i nay goi la chuyén tiép tir tinh
thé cot sang tinh thé dang truc (Columnar-to-Equiaxed Transition; CET). Khi gradient nhiét do va tdc do
déng dic vuot qua mot diéu kién nao do, sy thay doi nay xay ra. Néu biét diéu kién do, ta cd thé tién gan
dén hinh dang tinh thé mong muén. Céc ly thuyét cli da vé ranh gidi nay bang cong thirc.

Cac nghién ctu gan day dang tinh chinh ranh gidi nay chinh xac hon. Mot nghién cttu nam 2025 da lap
tiéu chi du doan CET dya trén thanh phan hgp kim. Nghién cttu dung hoc may dé 1am rd nguyén té nao
adnh hudng 16n dén hinh dang tinh thé. biéu d6 c6 nghia la chi can thay d6i nhe thanh phan cling c6 thé
do6i hinh dang tinh thé. Néu x@ ly déng thoi quy trinh va thanh phan, pham vi diéu khién tinh thé sé
rong hon.

Hoc may xem xét thanh phan ciing tiép tuc phat trién. N6 phan biét bang dir liéu nguyén té nao anh
huwédng 16n dén hinh dang tinh thé. C6 két qua cho thay lwgng nguyén té nhu silicon hodc carbon lam
thay d6i hinh dang tinh thé. Nhitng nghién cttu nhu vay dang 1ap dan ban d6 diéu khién tinh thé.

6.4.2 M6 hinh sinh tao vé hinh dang tinh thé tir diéu kién quy trinh

Ta mudn nhin trudce hinh dang tinh thé tir diéu kién quy trinh. Mudn vay can mot cong cu tao hinh anh
vi cdu truc khi nhap diéu kién. Mot cong cu nhu vay la mang no-ron sinh tao cé diéu kién (Conditional
GAN). Mang no-ron nay 1a mo hinh sinh tao tao ra hinh anh mong muén khi dwa diéu kién vao. & day
diéu kién la cac gia tri nhu cong sudt laser, tdc do, gradient nhiét d6 va toc dé dong dac. Viéc ding mo
hinh nay cho diéu khién vi cdu tric van dang & giai doan dé xudt.
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M6 hinh nay hoc bing cach dé hai phan canh tranh véi nhau. Bo sinh (Generator) tao ra hinh anh vi cau
tric. BO phan biét (Discriminator) phan biét hinh d6 1a that hay gid. Bo sinh cd danh lira b phan biét,
con b phan biét cé khong bi Itra. Khi 1dp lai cudc canh tranh nay, bd sinh dan vé ra hinh anh giéng that
hon. N6 gan giong cdnh ké 1am giad va nguoi tham dinh cung nang cao tay nghé cia nhau.

O day hinh anh that 13 dnh nhiéu xa tdn xa nguoc dién ti (EBSD). Phuong phap nay doc huéng tinh thé
bang kinh hién vi dién t&. N6 t6 mau huwdng cla tirng tinh thé va cho thdy nhu mot tdim ban do6. Bo sinh
hoc cach bat chudc ban dd nay. Khi dwa diéu kién vao, né vé ban do tinh thé co6 thé xuat hién trong diéu
kién dé.

Néu mo6 hinh nay hoc t6t, né cé ich. Khi nha thiét ké thay doi diéu kién quy trinh, ho cé thé nhin trudc
tinh thé sé thay déi ra sao. Ho cé thé wéc doan ma khong can that sy ché tao chi tiét roi cat ra xem. Thoi
gian va vat liéu dugc tiét kiém nhiéu. Nhiéu diéu kién dugc so sanh trén man hinh dé chon phia to6t hon.

DE thit sy c6 dwgc ban db tinh thé, can rat nhiéu céng sttc. Phai cat chi tiét va mai bé mit that min. Phai
dung kinh hién vi dién t& dé doc hudng tinh thé tirng vi tri mot. Néu mudn doc hét mét dién tich rong, sé
mat nhiéu thoi gian. M6 hinh sinh tao tré thanh 16i tat rut ngan qua trinh chAm nay. Tat nhién 16i tat dé
dé6i khi phai dugc kiém tra lai bang do dac that.

Cling c6 diém can than trong. M6 hinh sinh tao rat gidi tao ra hinh anh trong c6 vé hgp ly. Nhung vé hop
1y khong dong nghia véi sy that vat ly. Hinh anh c6 dep cling c6 thé khac thyc té. Vi vay can kiém tra
cung céc chi s vat Iy nhu kich thudc hat tinh thé, phan b6 hudng va ty 1é pha. Chi khi cac chi s6 nay
khép véi thyc té€ mdi cé thé tin hinh dnh.

Néu dwa vat Iy vao ham mat mat, do tin cay tang 1én. Khi kich thudc tinh thé trong hinh dwgc sinh ra
1éch khéi phan bd thuyc té, ta phat mo hinh. Lam nhu vy dan b sinh dén viéc vé hinh phu hgp vai vat
ly. N6 thu hep khoang cach giita hinh dep va hinh dung. M6 hinh sinh tao cling phai dugc do bang thudc
vat ly thi méi c6 thé dung cho chi tiét tén lira.

6.4.3 Hoc tang cuwdng diéu khién hinh dang tinh thé trong khi ché tao

Gio 1a luc dé hé théng tu diéu khién hinh dang tinh thé trong khi ché tao. Hoc ting cwong
(Reinforcement Learning) la phuong phap hoc hanh déng tot thong qua thi nghiém va phan thudng. N6
giong qua trinh em bé hoc di bang cach té nga. Lam t6t thi thwdng, lam khong tot thi phat. Cadc hanh
dong nhan dugc nhiéu phan thwdng dan tang 1én.

Trong ché tao boi dép, hanh dong la diéu chinh laser. Tang hay gidm cong suit laser bao nhiéu, thay déi
téc do bao nhiéu chinh 1a hanh déng. Tuy nhién khong thé nhin thay ngay hinh dang tinh thé trong khi
ché tao. Vi vay ta nhin nhiét do va hinh dang ctia viing néng chay thay thé. Tl cac gia tri nay, ta suy
doan hinh dang tinh thé. Pyrometry cho biét trang thai nay theo thoi gian thue.

Phan thudng dugc quyét dinh theo mirc d6 gan vai muc tiéu. Cang gan hinh dang tinh thé mong muén
thi phan thuéng cang 16n. Khi ty 1é tinh thé dang truc dat muc tiéu, phan thudng tang. Nguoc lai, néu
xudt hién keyhole hodc 16i thiéu lién két néng chdy, hé thong bi phat. Tri tué nhéin tao Ian theo phan
thudng nay dé hoc cach diéu chinh laser.

Cach thiét ké phan thuwdng quyét dinh thanh bai. Néu thiét ké phan thuwdng qua so sai, hé thong sé di
chéch sang hudng khong mong muon. N6 ciing cé thé chi dudi theo hinh dang tinh thé ma lang phi nang
luwgng. Vi vay, phan thudng phai chira dong thoi hinh dang tinh thé, khuyét tat va nang lugng. Tuc la dat
nhiéu muc tiéu 1én ban can va gitt cAn bang. Thiét ké tot chiéc can nay la trong tdm cha thiét ké hoc ting
cuong.

Vi sao can diéu khién thoi gian thywe nhw vay. Vi hinh dang cta chi tiét khac nhau & tirng vi tri. Goc canh,
vach méng va phan nho ra cé téc dé thoat nhiét khac nhau. Du dat cung diéu kién laser, hinh dang tinh
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thé vin thay d6i theo tirng noi. Piéu khién thoi gian thyc c6 gang thay d6i diéu kién theo tirng vi tri dé
gitt hinh dang tinh thé dong déu.

Hudng nay van chua phdi 1a tiéu chudn cong nghiép. Hién c6 nhiéu dé xudt & mirc mo phéng va mau
thi. Cac treong hop diéu khién hinh dang tinh thé biang vong kin theo thoi gian thyc con hiém. Ly do 1a
kho do truc ti€p hinh dang tinh thé ngay trong qua trinh. Do tré ctia cAm bién, sai s6 ctia mo hinh va gidi
han phan &ng cta thiét bi cling déu phai vuot qua.

Hoc ting cwdng manh & cho co thé trai qua trudce cac th nghiém nguy hiém. Néu th diéu kién x4u trén
thiét bi that, chi tiét sé bi loai bé. Trong thi nghiém mé phéng trén may tinh, that bai bao nhiéu cling
dugc. Hé thong hoc trudc cach diéu chinh tét tir vo s6 that bai. Sau khi hoc xong, né dugc chuyén can
than sang thiét bi that trong pham vi an toan. C6 thé xem nhw may tinh tra thay cai gia cda that bai.

Vi vay, thi ty rdt quan trong. Trude hét hoc diéu khién trong mé phéng. Sau dé xac nhén trén mau thi
¢6 gidi han. Tiép theo dung né nhu cong cu ho trg trong pham vi quy trinh da duwgc kiém ching. Phai di
qua cac budc nay méi co thé dua dieu khién hoc ting cwdng vao chi tiét that mot cach than trong. Sau
khi ché tao, hinh dang tinh thé dwoc kiém tra lai bang EBSD dé xem diéu khién cé ding hay khong.

6.5 Giam sat khuyét tat bang cach nghe bén trong qua am thanh

Cho dén day, ching ta da tim khuyét tat bang anh sang. Nhung anh sang chi nhin thay bé mat. Cac vét
nut sinh ra sdu bén trong chi tiét khé dugc camera bat duwgc. Muc nay trinh bay phuwong phép nghe bén
trong bang am thanh.

Trudc hét xem khuyét tat phat ra &m thanh nhu thé nao. Sau dé xem cach bién &m thanh ay thanh hinh
anh. Cudi cing xem cach dung chung &m thanh va 4nh sang dé phan doan t6t hon. Khi két hop cac giac
quan khdac nhau, ta c6 thé but vao phan ma mat gidc quan bo sot.

6.5.1 Co ché vat ly cua tin hiéu phat xa am bang rong (AE)

Phat xa A&m (Acoustic Emission; AE) 1a 4&m thanh phat ra khi mot bién d6i dot ngdt xay ra trong vat liéu.
Chinh x4ac hon, d6 1a mot séng dan hoi rat nhé. Nguyén ly giong tiéng tach khi ly thay tinh bi nut. N6
cling giong tiéng rang rac khi gb bi uén roéi gay. Sy kién bén trong vat liéu ro ri ra ngoai duéi dang 4m
thanh.

Trong ché tao boi dap, nhiéu sy kién khéc nhau tao ra cdc &m thanh khac nhau. Nt ndng phong ra nang
lwgng 16n trong khodnh khac. Vi vay, nd tao ra am thanh sac & tan s6 cao. N6 gan v4i mot tiéng bat ngan
va kho. Am thanh nay c6 bién d¢ 16n va vot 1én dot ngot.

Khi keyhole sup xuéng ciing c6 &m thanh. Khoang rong trong viing néng chay bat ngo sap xuéng va tao
va dap. Am thanh nay dao dong lién tiép & tAn s6 thap hon mot chut so v6i vét nitt. N6 giong dao dong
khi bot khi v& trong nudc. Két cdu &m thanh khac vai ntt.

Khi bot bén tée hodc thiét bi co quet ciing c6 4m thanh. Am thanh nay ndm & tan s6 thdp hon. Tiéng 6n
binh thwong khong phai khuyét tat cling tron vao tin hiéu &m thanh. Vi vay phai nghe va loc am that ky.
Trong tdm la phan biét 4&m thanh cda khuyét tat vai tiéng 6n thong thuong.

M6i 4&m thanh c6 két cdu khac nhau 1a ¢6 1y do. Khi ndng lugng 16n dugc gidi phong dot ngot, thanh phan
tan so cao xudt hién. Khi gidi phong cham, thanh phan tan so thap xudt hién. Vét nitt mé ra trong chdp
mat nén tao Am cao. Bot ban tde twong ddi chadm nén tao &m thap. Tuy nhién, tan sé thiyc té thu dwgc
thay doéi theo cAm bién, dwong truyén va cach loc. Vi vay, trat ty nay nén dwgc hiéu 1a xu hudng quan sat
trong mot th nghiém cu thé.
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Phuong phap nghe bing &m thanh c6 mot wu diém 16n. Anh sang chi nhin bé mét, nhung &m thanh di
xuyén qua bén trong. Ngay ca vét nut sau trong khaéi boi dap cling c6 thé dugc bat bang &m thanh. Néu
nhan ra khoanh khac vét nitt vira sinh ra, ta c6 thé phan tng nhanh. Quy trinh c6 thé dirng ngay tai chd,
danh diu vung doé roi kiém tra lai. Cling c6 thé nghi dén stta chita bang cach ban lai laser dé nung chay.
Nhung tai néng chay khong phai lic nao cling loai bé dugc vét nitt. N6 cling c6 thé gay ng suat nhiét
mai va vét nitt moi. Can nhin quy trinh stta chita dd dwgc kiém ching khac véi viéc chi nung chay lai.

C6 hai cach nghe am thanh. M6t 1a nghe bang cadm bién ap dién ti€p xdc véi chi tiét. CAm bién ap dién la
phéan t tao ra dién khi chiu luc. N6 dugc gan vao tdm dd chi tiét dé nghe séng dan hoi di qua bén trong.
Cach con lai 1a nghe am thanh trong khéng khi bang micro. Hai cach nay khac nhau vé duong truyén am
va tan so.

6.5.2 Bién ddi wavelet th&i gian-tan sé

Néu nhin tin hiéu 4&m thanh nguyén dang, rat khé phan doan. Chi dya vao dao dong theo thaoi gian thi
kho biét dé la khuyét tat gi. Ly do la nhiéu &m & cac cao d6 khac nhau chong 1én nhau trong cing mot
khodnh khéc. Phai xem dong thoi thoi diém va cao do cia &m thanh. Khi d6 mai doc dugc ddu van tay
cta khuyeét tat.

Bién doi wavelet (Wavelet Transform) lam viéc nay. Pay la phuong phap vé thoi gian va tan s6 cung luc.
N6 bién tin hiéu am thanh thanh mot hinh c¢6 truc ngang 1a thai gian, truc doc la cao d¢. Hinh nay dugc
goi la scalogram. N6 giong badn nhac vi cung cho thay thoi gian va cao do.

Hinh nay tao ra hoa vin khac nhau cho titng khuy#ét tat. Am sic ctia vét nit hién thanh diém sang &
vung cao. Dao dong ctia keyhole hién thanh hoa vén kéo dai ¢ vung gitra. Tiéng 6n trdi mo ¢ vung thap.
Khi 4m thanh tré thanh hinh anh nhu vy, mat nguoi dé so sanh hon.

Khi doc hoa vin, phai chon t6t wavelet me. Wavelet me 1a dang séng ngan dung lam thudc do dé so Am
thanh. Phai dung thudc do giong véi két cau ctia &m thanh thi hoa van méi rd. Néu dung thudc do co két
cdu khac, hoa van sé mo. Chon thudc do phu hgp cling 1a mét phan cda tién x ly. Phai chon thudc do
phu hgp mdi thu dugce hinh anh cé hoa van ro.

Tri tué nhan tao hoc hoa van tir hinh dnh nay. Mang no-ron doc dnh sé doc scalogram. N6 hoc tir nhiéu
vi du dé biét hoa van nao twong &ng vai khuyét tat nao. Sau khi hoc xong, n6 nhin hinh mgi va phéan loai
Kkhuyét tat. Nho bién 4m thanh thanh hinh dnh, ta c6 thé muwon sttc manh cda tri tué nhéan tao thi giac.

Nghién ctiru gan day da dat két qua t6t bing phuong phap nay. Mot nghién ctru wde lwgng 16 keyhole chi
béng 4m thanh trong khong khi va téc do laser. Am thanh thu béng micro dugc chuyén thanh scalogram
dé hoc. Gia tri biéu thi do tin ciy cua két qua vuot 0.8. Day l1a két qua da dang trén tap chi hoc thuét.
Nghién cttu cho thay chi v4i &m thanh ciing cé thé wdc lwgng khuyét tat bén trong & thang mili gidy.

Nghe 4m thanh con c¢6 wu diém 1a chi phi thap. Camera toc do cao va thiét bi tia X chinh xac dat tién va
kho vin hanh. Cam bién ap dién twong doi ré va dé gian. Néu gan nhiéu cam bién, ta cling c6 thé wdc
dodn &m thanh dén tir dau. Vi vay, giam sat dya trén am thanh dang dugc chd y nhuw mét con duong
thyuc dung tai hién truong.

Nguyén 1y dinh vi bidng nhiéu cAm bién kha dé hiéu. Cung mgt &m thanh dén tirng cdm bién & céc thoi
diém khéac nhau. N6 dén cdm bién gan trwdc, cdm bién xa sau. Néu so sanh chénh 1éch thoi gian dén, ta
c6 thé wdc lwong vi tri phat &m. Tirc 1a dung chénh 1éch thoi gian &m dén nhiéu micro dé xac dinh
hwdng. Vi tri tim dwge nhw vay cho biét khuyét tat nam & dau.
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6.5.3 Nhan biét khuyét tat bang cach dung chung anh sang va am thanh

ba phuong thitc (Multimodal) c6 nghia la dung chung nhiéu loai dit liéu. N6 gidéng viéc con nguoi dung
cad mat va tai. Néu chi nghe am thanh thi cé thw bi b6 s6t, néu chi nhin dnh sang thi cling c6 thi bi bé sét.
Khi két hgp hai bén, ching bu vao khoang tréng cia nhau. Muc nay trinh bay cach két hgp am thanh va
anh sang.

Anh sdng va am thanh nhin thdy nhitng thit khac nhau. Pyrometry cho thay t6t nhiét d6 bé mét. Phat xa
am bat dugc cac bién doi dot ngot sinh ra bén trong. Bat thuwong nhiét do trén bé mat dugc camera biét
trwdc. V&t nitt bén trong duwgc dm thanh biét trudgce. Khi két hgp hai tin hiéu, ta quan sat cung lic bé mat
va bén trong.

Cach két hgp 1a nhu sau. Tin hiéu &m thanh dugc mang no-ron chuyén cho &m thanh doc. Anh dnh sang
dugc mang no-ron chuyén cho hinh anh doc. Céc déc trung do hai mang no-ron rut ra duwgc gom lai dé
dwa ra phan dodn cudi cung. C6 thé xem nhu giao cho moi bén viéc minh lam t6t, roi hgp lyc 6 phan két
luan.

Nghién cttu thye té da cho thdy sttc manh cda sy két hgp nay. Mot nghién ciru thu thap dong thoi
pyrometry va &m thanh. Khi két hgp hai tin hiéu, n6 phat hién 16 keyhole t6t hon. S6 16 bi bé s6t giam so
v6i khi chi dung mot tin hiéu. Bat dwgc cd vét nit theo cach két hop nhu vay 1a bai toan phia trudc.

Khi két hop, quan trong hon ca 1a khép thaoi gian. Phai khdp chinh xac khodnh khac 4&m thanh phat ra
v6i khodnh khéc anh sang thay doi. Néu thoi gian 1éch nhau, cac sy kién khac nhau c6 thé bi xem 1a
cung mot sy kién. Vi vay, hai cdm bién dugc dong bo cue ky chinh xac. Do mdi cdm bién c6 loai nhiéu
khac nhau, cling can x 1y trwdc dé lam sach tin hiéu.

C6 nhiéu céch két hop hai tin hiéu. C6 cach trén tin hiéu ngay tit dau roi hoc chung. Cling c6 cach dé moi
bén hoc riéng, sau d6 chi két hop & phan két ludn. Cac nghién cttu gan day thwong dung cach két hop céc
dac trung da hoc riéng bang mot bd phan loai nhe. Cach nay tinh todn nhe va thich ng tot vdi khuyét
tat mai. Cach nao tét phy thudc vao chi tiét va thiét bi.

Dong chay két hop nhiéu gidc quan sé con mé rong hon. Ngoai &nh sang va am thanh, ngwoi ta con dung
tin hiéu phan xa ctia laser. Anh ctia 16p d4 tao va ban d6 nhiét do cling dwoc thu thap cing nhau. Nhigu
mat va tai quan sat mot chi tiét theo nhiéu 16p. Cang cé nhiéu giac quan, khuyét tat bi bo s6t cang giam.
Viéc noi nhiéu tin hiéu a4y thanh mot la vai tro cda tri tué nhan tao.

Cach nay ciing c6 gidi han ré rang. Phan doan cda tri tué nhéan tao an toan khi dung cho cdnh bao trong
san xudt va chon loc &ng vién can kiém tra. Quyét dinh dat that sy phai dya trén kiém tra khéng pha
hly, quan sat mat cat va chup cat 16p vi tinh. Léch thoi gian gitra cdc cdm bién va nhiéu ciing c6 thé gay
phan doan sai. Tri tué nhén tao 1a ngudi dan duong gitp con ngudi thu hep noi can nhin.

Téng két

Chuong nay da xem xét cong nghé ché tao chi tiét tén Ivra bang cach boi dap kim loai. Chung ta da thay
phuong phap nung chay bot bing laser dé boi ddp va phuong phap nung chay diy dé boi dap. Chung ta
da diém qua tinh chat va cac diém can can trong cta ba kim loai Inconel 718, GRCop-42 va C-103. Moi
kim loai c¢é nhiém vu khac nhau, va van dé can kiém soat khi ché tao ciing khac nhau.

Ché tao boi dip dem lai tw do, ddng thoi cling dem lai nguy co khuyét tat. R6 keyhole va thiéu hgp nhét
trd thanh diém khéi dau clia nit méi. Ung sudt duw 1am céc chi tiét 16n bi cong vénh. Sy thién 1éch huéng
tinh thé 1am d6 bén nghiéng vé mot phia. Nhitng khuyét tat nay lién quan tryc tiép dén an toan cia dong
co.
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Céc khuyét tat nay dan xen v6i nhau. Chi mot diéu kién laser sai cling c6 thé kéo theo nhiéu khuyét tat
cung luc. Khi c6 tranh keyhole, ta cé thé gay thiéu hop nhét. Khi c6 gidm &ng sudt, hinh dang tinh thé c6
thé xdu di. Vi vay khong dugc chi nhin mét khuyét tat roi doi diéu kién. Phai ddt nhiéu khuyét tat 1én
cung ban can dé tim diém cin bing.

Tri tué nhan tao giup van dé nay theo ba hudng. Mot 1a nhanh chéng tim khuyét tat trong Iic ché tao.
M6 hinh dua dinh luat vat Iy vao &nh pyrometry s& phan biét 16 rong. M6 hinh bién 4m thanh thanh
hinh &nh ro6i doc sé bat vét nitt bén trong. Khi két hgp anh sdng va am thanh, ta quan sat cung liuc bé mat
va bén trong.

Tiép theo la dy doan nhanh ng suat nhiét va bién dang thay cho phép tinh chdm. M6 hinh thay thé rut
ngan phan tich vén mat nhiéu ngay. Véi dy doan nhanh nay, ta sang loc trudc rat nhiéu diéu kién quy
trinh. Néu dwa vat 1y vao, du dodn sé khong roi khoéi vat ly.

Cudi cung 1a ho trg thay ddi diéu kién quy trinh tuy ting thoi diém. N6 diéu chinh quy dao quét va thoi
gian lam mat dé gidm cong vénh. N6 diéu chinh laser dé gitt hinh dang tinh thé dong déu. M6 hinh sinh
tao vé trudc hinh dang tinh thé tir diéu kién. Hoc tang cwong tw kiém soat diéu kién trong luc ché tao.

Can no6i réo mot diéu. Tri tué nhan tao khong thé thay thé moi phép kiém tra. Cic mo hinh da thiy trong
chuong nay nhanh va thong minh, nhung khéng hoan héo. Nhiéu két qua van & giai doan nghién ctru
ban dau, va it th da tré thanh tiéu chuan cong nghiép. Phan dodn cida tri tué nhan tao an toan khi dung
cho cdnh bao va chon loc ttng vién can kiém tra. Bdo ddm chat luwong cudi cung phai dwa cung lic vao
mau thit, kiém tra khong pha huy va thit nghiém dot.

Cling c6 mot dong chdy mai dung mo hinh ngon ngit. Trong ché tao boi dap, ludn van va bao cdo chat
cao nhw nui. M6 hinh ngon ngit 16n (Large Language Model; LLM) doc cdc van ban nay va sap xép tri
thirc. Ta c6 thé hoi trong diéu kién nao thi khuyét tit nao dé sinh ra. Mot nghién ctru ndm 2025 da th du
doan diéu kién gay khuyét tat bang mo6 hinh ngén ngit. Nhitng cong cu nhu vay trd thanh cay cau noi
kinh nghiém cda con ngudi vai tai liéu.

Bttc tranh 16n 1a nhw sau. CAm bién tré thanh mat va tai, mo6 hinh thay thé tré thanh dau éc, bo diéu
khién tré thanh ban tay. Khi ba phan nay n6i thanh mdt, nha may sé tw quan sat chi tiét trong lic ché
tao. Viéc NASA boi ddp mot voi phun 16n va chiu dugc th nghiém dot kéo dai la diém khéi dau. Chuong
sau s& xem xét cach hoan thién chi tié€t da ché tao nhu vay, va cach danh gia liéu chi tiét o6 cé chiu dugc
1au hay khong.
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Chwong 7. Hau xt ly hgp kim hang khong vii tru in 3D
va bao dam tuoi tho méi chu ky cao

M¢& dau

Hay nghi dén chiéc may in 3D dung trong nha. N6 nung chay soi nhya roi xép tirng 16p dé tao ra do vat.
Linh kién dong co tén lta cling dugc ché tao theo cach tuwong ty. Chi khéc la vat liéu khéng phai nhuya,
ma la bot kim loai. Tia laser 1am bt kim loai néng chay trong chdp mét roéi ddong cieng tirng 16p. Bang
cach nay, cé thé in nguyén khoi nhirng hinh dang phic tap.

Phuong phap nay da lam thay d6i 16n viéc ché tao linh kién tén Ita. Trudc diy, ngudi ta lam riéng nhiéu
manh réi han ching lai véi nhau. Nay, ca linh kién c6 duwong lam mat bén trong cling dwgc ché tao trong
mot 1an. SO luwgng linh kién gidm va trong lwgng nhe hon. Khi cong doan ghép nhiéu manh bién mat,
thoi gian ché tao ciing ngan lai.

Nhung cé mot van dé. Kim loai vira in xong khong thé gan ngay 1én tén 1ta. Bé mat con tho rap, bén
trong con nhitng 16 nhé. Ung sudt khong nhin thidy bing mét cling bi gitt lai bén trong. Néu cho linh kién
quay nhanh trong trang thdi do, nd c6 nguy co bi v&.

Vi vay, cong doan xt ly sau khi in rat quan trong. Cong doan x& 1y nay duwoc goi 1a hau xt ly. Nguoi ta cat
got bé mit dé€ 1am né nhén hon. Nguoi ta dung nhiét va ap suat dé loai bd 16 rong bén trong. Nguoi ta
dung nhiét luyén dé lam t6 chirc vat liéu déong déu. Chuong nay 1an lugt trinh bay qua trinh hau xi 1y, tir
lam nhan bé mat dén loai bé Khuyét tit bén trong.

Hay nghi dén canh cat mot miéng thit dai trong bép. Dao di qua ddu phu mém rat dé. Nhung dao khé
lach vao miéng thit dai. Siéu hgp kim dung cho tén Itta giong miéng thit dai. N6 rat kho cat got. Tinh chat
kho cat got nhw vay dugc goi 1a tinh kho gia cong.

Con mot moilo 16n hon. B6 1a méi. M6i 1a hién twgng vat liéu bi v khi mot luc nhé lap di lap lai nhieéu
1an. Néu gap roi dudi kep gidy nhiéu 1an, nd sé& dit. N6 dit du ta khong tac dung mdt lyc 16n trong mot
lan. Canh quay cda turbo bom tén l¥a nam trong rii ro nhu vay.

Trong chuong nay, chung ta xem tri tué nhan tao hé trg hai viéc nhu thé nao. Viéc thi nhit 1a tim diéu
kién dé cat got t6t loai kim loai khé gia cong. Viéc thi hai 1a biét trwdc linh kién chiu dwgc bao nhiéu lan
tai lap lai. C4 hai viéc déu mat nhiéu thoi gian néu chi dya vao kinh nghiém ctia con nguoi. Tri tué nhan
tao hoc tr dit liéu va nhanh chéng thu hep cau tra 1oi.

Tuy vay, tri tué nhan tao khéng quyét dinh moi thi. Linh kién tén Ia lién quan dén sinh mang con
ngudi va chi phi 16n. Dy doan ctia tri tué nhan tao phai dugc kiém tra lai bang thi nghiém va kiém dinh.
Chwong nay giai thich cach tri tué nhan tao va thi nghiém cung lam viéc bing cach kiém chirng 1an
nhau.

Sau khi doc chwong nay, ngudi doc sé thay hai diéu. Mot 1a vi sao kim loai in 3D can dwoc xt ly. Hai 1a tri
tué nhan tao ho trg viéc x Iy va kiém dinh d6 nhu thé nao. Chuong nay khéng dung cong thitc kho. N6
gidi thich tirng budc bang vi du trong doi song. Néu theo doi cham rai, ngudi doc sé nam dwgc birc tranh
chung cia chuong nay ma khong thay kho.
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7.1 Linh kién tén Ira chuyén sang in 3D va nhirng bai toan mgi

Trudc hét, chung ta mé ro ndi dung clia muyc nay. Phan tim ctia dong co tén ltva 1a mot noi cye ky khac
nghiét. Mot bén c6 nhién liéu siéu lanh dwdi &m hon 200 d6 chay qua. Bén kia cé khi néng hang tram dé
di qua. Ap suét cao va rung déng 16n. Muc nay xem vi sao kim loai dung & noi nhu vay lai duoc ché tao
bang in 3D, va khi d6 xuit hién nhitng diém yéu nao.

Linh kién dong co tén ltra phai nhe va bén. Néu trong lvgng ndng, khoi hang c6 thé mang theo sé gidm.
Néu dd bén yéu, linh kién khong chiu dugc 4p sudt cao. Hai yéu cdu nay mau thudn véi nhau. Vi khi lam
nhe, linh kién dé yé&u di. Ché tao boi dip (Additive Manufacturing, AM) dd m& ra mot con duong dé giai
bai todn nay.

Buong d6t 1am mat tai sinh 1a mot vi du tot. Thanh budng dot tiép xtc vai ngon 1tra néng. Néu ci dé
nguyén, thanh sé néng chay. Vi viy, nguoi ta tao nhitng dudng lam mat manh bén trong thanh. Nhién
liéu lanh di qua cac dudng d6 va lam mat thanh. Cdu tric c6 duong dan in trong thanh nhw vay rat kho
ché tao bang phuwong phép cii. Ché tao boi dap tao dugc ciu truc bén trong phitc tap nhw vay trong mot
lan.

Cong nghé tiéu biéu dé ché tao linh kién 1a ndu chay 16p bot bang laser (Laser Powder Bed Fusion,
LPBF). Tia laser di qua 16p bot kim loai dwgc rai méng. Cho tia laser cham vao néng chay tirc thi roi
nhanh chéng dong cing. Sau d6 lai rai bot 1én trén va chiéu laser. Quad trinh nay dugc 1dp lai hang nghin
lan dé xép thanh linh kién.

Kim loai dung nhiéu cho linh kién tén Ita la siéu hgp kim nén niken (superalloy). Siéu hgp kim la kim
loai dic biét khong mat sttc bén ngay ca ¢ nhiét do cao. Vat liéu tiéu biéu 1a Inconel 718. Cac hop kim
dong Haynes cling dugc dung. Nhitng kim loai nay chiu dugc lau trong dong khi nong.

Véin dé ndm & trang thai bén trong ctia kim loai dugc laser 1am ndng chay. Cho tia laser di qua ngudi rat
nhanh. N6 nhanh dén muc cé thé ngudi hang tram nghin dé trong 1 gidy. Khi ngudi gdp nhu vay, to chirc
vat liéu dong ctiing khong dong déu. Tinh thé moc dai theo hudng xép 16p. Tinh thé dai nhw vay dugc goi
l1a hat dang c6t (columnar grain).

Ciling xudt hién hién twgng tinh chét thay déi theo hudng. Hién twgng nay goi la tinh di hudng
(anisotropy). Nghi dén gb thi dé hiéu. G6 dé tach khi ché theo thd. Néu cdt ngang thg, cAn nhiéu lyc hon.
Kim loai boi dap ciing c6 dé bén khac nhau theo tirng hwdng. Tinh chat nay lam cho thiét ké va gia cong
linh kién tré nén khé hon.

Lam ngudi nhanh con dé lai ddu vét khac. Mua dong, néu rét nwdc néng vao coc thuy tinh dang lanh, coc
sé nut. D6 1a vi bén trong va bén ngoai gidn né vai téc dd khac nhau. Trong kim loai boi dap cling xay ra
viéc twong tu. Toc d6 dong cing khac nhau tuy vi tri. Vi vay, lyc bi git lai bén trong linh kién. Lyc bi gitt
lai nay dugc goi la tng suat du (residual stress).

Thém vao dé la sy 1éch thanh phan. Khi kim loai néng chdy dong cirng, mot so6 nguyén té dén vé mot
phia. Trong Inconel 718, nguyén t6 niobi (Nb) bi don lai. & chd d6 hinh thanh céc hat ctitng. Cac hat nay
duoc goi 1a pha Laves (Laves phase). Pha Laves citng hon nhiéu so vdi kim loai nén va dé vd.

Vi trang thai bén trong nhu vay, hai bai todn xuat hién. Thi nhat 1a kho cat got. Cac hat cirng 1am héng
dung cu cat. Thit hai 1a 16 rong bén trong tré thanh mam cta vét nit moi. Trong linh kién quay nhanh,
nhitng mam nay rat nguy hiém. Vi vy, cdc muc sau 1an luot ban vé hai bai todn nay.

C6 1y do khién ché tao boi dap nhanh chéng chiém vi tri trong nganh tén Ita. D4 1a vi thoi gian ché tao
mot linh kién gidm manh. Truwdc day, chi riéng viéc lam khuon duc da mat vai thang. Ché tao boi dap
x€p 16p tryc ti€p thanh linh kién ma khong cin khudn. Néu stta thiét k&, ngay hom sau cé thé in linh
kién mai. Vi c6 thé 1ap lai thiét ké va ché tao theo chu ky ngan nhu vay, téc do phat trién nhanh hon.
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Kha nang gidm trong lugng cling 16n. Khi hgp nhat nhieu manh thanh mdt, mo6i n6i bién mat. M6éi néi
thuong lam tang trong lwgng va dé trd thanh diém yéu. Néu loai bé mai noi, linh kién nhe hon va bén
hon. Vi vay, cdc cong ty tén I¥a dau tu 16n vao céng nghé nay. Co quan Hang khong va Vi tru Hoa Ky
cling da th nghiém buong dét boi dap trong thoi gian dai.

Hau x& 1y nhat dinh phai cé nhiét luyén. Nhiét luyén la viéc nung ndng roi lam ngudi kim loai dé thay
déi té chirc ctia nd. Trudc tién, ngudi ta nung dén nhiét d6 cao dé hoa tan cac hat crng vao nén. Budc
nay dugc goi 1a xtt Iy dung dich. Sau d6, nguoi ta gitt & nhiét do thich hgp trong thoi gian dai dé cac hat
tang bén moc déu. Budc nay duoc goi la hoa gia. Siéu hgp kim phai di qua hai buéc nay méi phat huy
dung stc bén ctia no.

No6i gon lai, ché tao boi dap mang dén ca 1gi thé 16n va bai todn mdi. Lgi thé 1a hinh dang phic tap va ché
tao nhanh. Bai todn 1a bé mat tho rap va khuyét tat bén trong. Chia khoa dé giai bai toan nay la hau x ly
va kiém dinh. Va tri tué nhan tao ho trg bén canh trong toan b6 qua trinh hiu x Iy va kiém dinh do.

7.2 Vi sao siéu hop kim ché tao bang béi dap khé cat got

Trudc hét, chung ta mé roé ndéi dung clia muc nay. Tinh khoé gia cong la tinh chat khoé cat got. Siéu hop
kim ché tao bang boi dap 1am cho mot kim loai von da khé cat got lai cang kho cat got hon. Chung ta chia
thanh ba Iy do dé xem xét. P4 1a tinh dinh hwdng cta t6 chitc tinh thé, tng suit bi giit lai va hoa bén do
gia cong, cung qua trinh dung cu bi mon.

7.2.1 T6 chirc tinh thé thay ddi theo huéng

Tiéu muc nay trinh bay &nh huéng cda tinh dinh hwéng trong t6 chirc tinh thé d6i véi qua trinh cat got.
O phan trudc, ching ta da néi hat dang cot moc dai theo huéng xép 16p. O day, ching ta xem k¥ vi sao t§
chitc nay lam cho viéc cat got trd nén kho hon. Chung ta cling xem tac dong cia pha Laves cing do6i véi
dung cu.

Kim loai dugc tao nén tir nhiéu tinh thé nhé. Trong tirng tinh thé, cdc nguyén ti xép theo quy luét. Tinh
thé ding theo hudng nao sé chi phoi tinh chat ca kim loai. Trong kim loai boi dép, tinh thé nghiéng vé
mot hudng. Vi tinh thé moc dai theo huwdng xép 16p, tinh chat thay doi tuy hudng.

Khi dung cu cét di qua t6 chitc nay, lyc cdn thay doi. Goc gap nhau gitra hudng tinh thé va hudng ludi cat
khéc nhau tuy vi tri. Cé ché dugc cat kha ém. C6 chd chong lai manh. Vi vay, lyc cét ting gidm theo chu
ky. Khi lyc khong déu, gia cong mat 6n dinh va bé mat ciing tré nén khong dong déu.

Su tdng gidm nay tao ra va dap lap lai 1én dung cu. Khi va dap tich tu, lwdi cat dan bi hu hai. Rung déng
cling 16n hon. Rung déng nay dugc goi la chatter. Khi chatter ning, trén bé méat dé lai van song. Vai linh
kién chinh xédc, nhitng van nhu vay la khuyét diém 16n.

Cac hat ctirng con lam van dé 16n hon. Khi Inconel 718 dong ctirng, niobi don vé ranh gidi tinh thé. O dé
xudt hién pha Laves dang tdim hodc dang khéi. Cac hat nay vira ctng hon nhiéu so véi kim loai nén, vira
¢ tinh dé v&.

biéu gi xay ra khi dung cu cit va vao cac hat ciing nay? N6 giong nhu dua dao di qua séi 14n trong dat
mém. Ludi dao bi mé nhé. Khi nhitng hu héng li ti nhw vay ti€p tuc tich ty, cudi cung ludi dung cu bi
mon cun.

Muén giai van dé nay, tredc hét phai lam cho t6 chitc dong déu. Nhiét luyén dugc trinh bay & phan sau
dadm nhan vai tro d6. Nhiét luyén hoa tan cac hat cirng va dwa chung tré lai vao nén. N6 cling lam cac hat
dang cot dai tré nén tron hon mot chit. Khi d6, mirc do tinh chat thay doi theo hwdng sé giam.
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Khéc biét t6 chitc nay lién quan tryc ti€p dén tinh nang cda linh kién. Néu d6 bén khac nhau theo
hudng, thiét ké trd nén kho. Phai dat linh kién sao cho tranh hudng yéu. Khi lam t6 chitc dong déu, noi
lo nay gidm di. Vi vay, hau x 1y khong chi gitp gia cong, ma con lam tinh nang tot hon.

Tri tué nhén tao dwa thong tin t6 chitc nay vao dy doan. Tinh thé hudng vé phia nao, c6 bao nhiéu hat
cliing, déu trd thanh dir liéu dau vao. N6 hoc xem luc can cat thay déi ra sao theo céc gia tri nay. Con
ngudi khé xem tirng dnh t6 chitc bang mat. Tri tué nhin tao doc nhanh nhiéu dnh va tim ra quy luat.

Hudng cua tinh thé dugce do bang thiét bi dac biét. Khi chi€u chum electron 1én bé mét mau, moi tinh thé
tao ra mdt hoa van khac nhau. Tir hoa van nay, ta biét trng tinh thé dang hudng vé phia nao. Théng tin
huwdng nay tré thanh dau vao t6t cho tri tué nhan tao. Con nguwoi khé dém huwdng bang mat. May maéc doc
hudng cta vo s6 tinh thé trong mat 1an.

Gac x€ép 16p cling lam thay doi tinh chat. T6 chitc sé khac nhau tuy theo ta dung ditng hay ddt nam linh
kién khi xép 16p. Du cuing mot ban vé, néu huwdng dat khac nhau thi dé bén khac nhau. Vi vay, huéng xép
16p dugc quyét dinh ngay tu giai doan thiét ké. Goc nay cling anh huwdng dén kha ning gia cong va mai.
Tri tué nhén tao dwa goc vao nhuw mot bién sé dé hoc &nh hudng do.

Tuy vay, t6 chitc moi linh kién van khac nhau mot chut. Du ché tao bang cung mot thiét 1ap, van cd sai
1éch tuy vi tri. Dao ddng nho cla laser va khac biét kich thuwdc bot tao ra sai 1éch. Vi vay, trong du dodn
cda mo hinh van con dao déng. Cach xtt 1y dao dong nay sé dugc xem k§ & cdc muc sau.

7.2.2 U'ng sudt bi giir lai va tinh chat cang cit cang cirng

Tiéu muc nay trinh bay tng suat bi giit 1ai va héa bén do gia cong. O phan trude, ching ta da néi cé luc
bi gitt lai trong kim loai boi dap. Ching ta xem lyc bi gilt lai nay gay ra van dé gi khi cat got. Chung ta
cling xem tinh chit siéu hop kim trd nén cirng hon trong ldic cat got.

Trudc hét, hay nhac lai &ng sudt du. Bén trong linh kién cé luc bi git lai theo nhiéu hwdng. Tap hop luc
nay duoc biéu dién bing mot hop toan hoc goi 1a tensor. C6 thé xem tensor nhw mot bang chira cung ltic
cac gia tri theo nhiéu hudng. DU mat khong thay, ching van diy kéo 1an nhau trong linh kién.

Luc bi gitt lai nay 16 ra thanh van dé vao khodnh khéc cat got. Khi cat bo bé mit, lyc ¢ chd d6 dugc giai
phong. Khi dd, phan con lai mat can bang. Cinh moéng hodc linh kién dang vong sé bi cong. Trong ltic c6
dat kich thudc chinh xdc, hinh dang lai méo di. Vi vay, nguoi ta phai dinh sin ca th\ ty sé cit mit nao
trudec.

Tiép theo 1a héa bén do gia cong (work hardening). Héa bén do gia cong la tinh chat kim loai cang bién
dang cang tré nén citng hon. Néu uén day thép nhiéu lan, ch6 dé tréd nén cing va khé udn. Siéu hop kim
c6 tinh chat nay manh. Lép moéng truwde lwdi cat trd nén citng hon trong chdp mat.

Khi dé, dung cu phai cat lai 16p vira mai cirng 1én. Can lyc 16n hon. Nhiét cling sinh ra nhiéu hon. Inconel
718 1a kim loai khéng thoat nhiét t6t. D6 dan nhiét ctia né chi khodng mot phan ba so v6i thép thong
thuong. Vi vay, phan nhiét khéng thoat ra dwgc tich lai gitra 1wdi cat va chi tiét, lam nhiét dé ting thém.

Pha tdng bén cling lam dung cu vat vd hon. Bén trong Inconel 718 c¢6 nhitng hat tdng bén rat nhé phan
tan khap noi. Hat ting bén chinh ctia hgp kim nay la gamma double-prime c6 chita niobi (y”, Ni3Nb).
Nhitng hat nay gitt cho kim loai citng chic. Ngay ca & nhiét do cao, chung cling khong dé bi hoa tan. Vi
viy, trong vung cat néng, kim loai vin khong mém di va dung cu ti€p tuc chiu lyc 16n.

Tat ca cac yéu to nay chong 1én nhau va gay hu hai bé méat. Mot 16p mong bén dwdi bé mét da cat bi bién
do6i. C4u truc bi nghién nhé va mau chuyén sang trang. Lop nay duoc goi la 16p trang (white layer).
Trong 16p trang dé con lai ung sudt du kéo cung va6i vét nit vi mé. Lop nay trd thanh diém khai dau cia
vét nut va lam gidm manh tudi tho mai cla chi tiét.
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Vi sao 16p trdng nguy hiém. Trong 16p nay c6 tng sudt du kéo ma mét thuong khong nhin thay. Ung sudt
kéo la luc mé& rong vét nit. Néu thém vét niet vi mo, né tré thanh hat giong. Khi chiu tai lap lai, vét nut
16n 1én tlr hat giéng nay. Vi vay, & budc gia cong tinh cudi cung khong duoc dé lai 16p trang.

Clng c6 cach gidm van dé nay. Sau khi cat, thém mdt bwdc hdu x& 1y bang cach gé bé mat bang cac hat
nho. X Iy nay dé lai ing sudt nén trén bé mat. Ung sudt nén 1a Iyc ép déng vét nitt. N6 ngugc chiéu véi
ng sudt kéo. Khi cdy &ng sudt nén vao bé mat nhu vay, tudi tho moéi cda chi tiét ting 1én.

Tri tué nhan tao ciing hoc dong thoi hiéu qua ctia nhiéu loai hdu x& 1y nay. biéu kién cat, xi 1y go bé
mat, va X Iy nhiét déu dugc dwa vao lam dau vao. Khi dé, né du doan t6 hgp nao tao ra két qua tot. N6
gidm manh céng viéc ma con nguwoi tirng phai thi tirng treong hop. Tuy vay, buwde xadc nhan cudi cing
van dugc thyc hién bing thr nghiém thyc té.

Tri tué nhan tao dugc dung dé nhan biét trudc nguy co nay. Khi dwa diéu kién cat va gia tri #ng sudt du
vao, n6 du doan trang thai bé mat. N6 hoc 16p trang hinh thanh trong diéu kién nao. Nho do, cé thé
tranh cac diéu kién nguy hiém. Vi chi tiét titan ché tao boi ddp, dd cé mé hinh hoc sdu dy doan do
nham bé mat va do cirng tir diéu kién quy trinh. Cuon sach nay dé xudt ap dung cung cach tiép can do
cho bé mat cat cta siéu hop kim.

Tuy nhién, dy doan chi dang tin trong pham vi d& hoc. V§i diéu kién chwa tirng thay, sai s6 tang 1én. Vi
vay, chi tiét thyc té bat budc phai dugce xac nhan bang kiém tra bé mat. Lép trang rat méong nén mat
thuong dé bé sét. Tri tué nhan tao loc trude cac diéu kién nguy hiém va thu hep cac phuong an.

7.2.3 Cach dung cu bi mon va hu hai bé mat

Tiéu muc nay ban vé nhiéu cach dung cu bi mon. Mon dung cu (tool wear) lién quan tryc tiép dén chit
lwgng sdn xudt. Khi dung cu mon, bé mat tré nén tho rap. Bé mat thé rap trd thanh diém khai dau cia
vét nitt moi. Vi vay, biét trude dung cu dd mon dén mirc nao la viéc quan trong trong quan 1y chat lwgng.

C6 nhiéu loai mon dung cu. Thit nhét 1a mon khia. O dwdng ranh ciia chiéu sau cit, mot ranh sau bi
khoét vao dung cu. Pay la noi oxy trong khong khi va 16p kim loai da cing cung co xat. Oxy va 16p kim
loai crng cung co xat lam rénh & vi tri nay ngay cang sau.

Thi hai 14 bong tréc do bam dinh. Niken rat dé dinh vao véat liéu dung cu. Phoi kim loai da cat bi ép dinh
1én 1wdi cat. Khoi nay duoc goi l1a leo dao. Khi khoi nay bong ra, né kéo theo ca 16p pht trén bé méat dung
cu. Lic dé, 16p pht bi xé di va bé mat dung cu hu hai nhanh chéng.

Tht ba 1a mon khuéch tan. Viing cat cé nhiét do rat cao. O nhiét d6 cao, cdc nguyén t& tham vao nhau.
Nguyén tt trong dung cu di chuyén sang phia phoi kim loai. Khi d6, trén bé mat dung cu con lai vét 16m,
va vét nay duoc goi la miéng ho.

Th tu 1a 16p trang bé mat va vét nit vi mo. Lop trang da ndi & trén ciing xuat hién & day. Bién dang
nhanh va lam ngudi nhanh chong 1én nhau tao ra mot 16p trang moéng. Trong 16p nay dé an chira vét
nut. Bé ngoai cd thé trong nhan, nhung bén trong c6 thé 4n cac khuyét tait nhu vét nut.

Tat cd cac dang mon nay lién két v4i nhau. Khi mét dang 16n 1én, cdc dang khéc cling tang theo. Vi vay,
khong thé chi nhin mgt nguyén nhan. Phai xem nhiéu tin hiéu cung lic. Lyc cat, rung dong, &m thanh,
va nhiét d6 déu la tin hiéu ctia mon.

Tri tué nhan tao doc cac tin hiéu nay cung nhau. Cdm bién thu thép tin hiéu theo thoi gian thyc trong
khi cat. M6 hinh dung céc tin hiéu nay dé wdc tinh hién tai dung cu dd mon dén mitc nao. Nghién ctitu
gan day da dung hoc sdu doc dnh dung cu bi mon va dy dodn ngay mirc dé mon. Cong viéc ma con nguoi
tirng phai dirng dung cu roi xem bang kinh lip nay dugc may mdéc lam thay.
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Cach tiép can tuwong ty cling c6 tac dung vai kim loai khac. Mot nghién citu dd dy dodn mon dung cu khi
cat hgp kim niken goi 1a Hastelloy C276 bang mo hinh dya trén dit liéu. Ly do 1a nhiéu siéu hgp kim cé
cach mon twong ty. Nhitng két qua nay cling c6 gia tri tham khéo cho siéu hgp kim dung trong tén liva.

Néu dy doan dugce mon dung cy, gia cong khong ngwdi van hanh cling tré nén kha thi. May ty theo doi
trang thai dung cu. Néu nguy hiém, may gidm toc d6 hodc thay dung cu. Con ngwoi khong phai luén
ding quan sat. Trong nha may cat chi tiét suot dém khong c6 ngwoi nhw vay, mo hinh dy doan nang 4
sy an toan do.

Bon dang mon nay phu thudc rat 1én vao nhiét do. vung cat cang néng, mon cang nhanh. Vi vay, lam
mat rat quan trong. Dau cit dugc phun dé ha nhiét. Cling cé khi dau cat dwoc ban truc tiép vao ludi cat
bang ap suat cao. Phuong phap lam mat nay ciing tré thanh bién dau vao cda tri tué nhan tao.

To6m lai, dy dodn mon dung cu tréd thanh con méat ctia quan 1y chat lwgng. Co6 thé thay dung cu truede khi

mon trd nén nghiém trong. Co thé stra diéu kién trudc khi tao ra chi tiét 16i. Tuy nhién, tin hiéu cam bién
¢6 14n nhiéu. Rung dong cling c6 14n dao dong cta chinh mdy. Vi vdy, m6 hinh phai dugc huin luyén tét
dé chiu dugc nhiéu. Khi dung nhiéu cdm bién cung lic, anh hudng ctia nhiéu gidm xudng.

7.3 Tinh toan luc dé cat tét va tdi wu héa hau xir ly

O muc trudc, ching ta da xem vi sao viéc cit khé. O muc nay, chung ta xem cach vugt qua khé khan dé.
Ba noi dung sé dugc ban lan lugt. Trudc hét, xem cach tinh lyc tdc dung trong qua trinh cat. Tiép theo,
xem tinh gia cong thay d6i ra sao theo hau x ly. Cudi cung, xem tri tué nhan tao tim diéu kién t6i wu
nhu thé nao.

7.3.1 Luc tac dung trong qua trinh cat va mé hinh xtr ly luc dé

Tiéu muc nay xem xét lyc tdc dung trong qua trinh cat va moé hinh x@ ly lwc d6. Luc cét (cutting force) la
lyc ma dung cu dung dé day kim loai. Néu biét trudc lyc nay, cé thé chon dung cu va diéu kién t6t hon.
Chudng ta sé xem y tudng co ban dé tinh lyc cung voi van dé rung dong.

Luc cit khong chi tdc dung theo mot hudng. C6 luc day veé phia trudc, lwc day sang bén, va lyc ép xuong
dwéi. Vi vay, luc cat dugce biéu dién bang mot vecto c6 ba thanh phan hudng. Vecto 1a dai lwgng cé ca do
16n va huéng. Nguoc lai, tng sudt trong vat liéu dugc biéu dién bing tensor. Tensor 1a dai lwgng chira
cdc gia tri theo nhiéu hwdng cung luc. Vecto lyc cat va tensor wng sudt la hai dai lwgng khac nhau. bo
16n ctia lyc nay phu thudc vao chiéu day cat va dé bén cuia vat liéu.

Trong khi cat, ba viéc xay ra cung lic. Kim loai bién dang, nhiét sinh ra, va ma sat xuat hién. Mot mo
hinh t6t phai x& 1y ca ba viéc nay cung nhau. D6 bén cta vat liéu khi bi ép nhanh thay do6i theo nhiét do.
Khi néng 1én, kim loai mém di mot chut. Quan hé nay dugc dua vao mo hinh bang bang, khong phai
béang cong thitc.

M6 hinh nay dung cac hang s6 khac nhau cho tirng vat liéu. Hang s6 dugc xac dinh bang thi nghiém. Du
cung la Inconel 718, hiang s cia vat liéu ché tao boi dap va vat liéu rén van khac nhau. Ly do 1a vat liéu
ché tao boi dap cd cau truc khac. Vi vay, can thi nghiém riéng cho véat liéu ché tao boi dap. Khi dit liéu thi
nghiém riéng cho vat liéu ché tao boi dap tich liiy dd, mo hinh méi tré nén chinh xac.

Tri tué nhén tao cting ho tro thi nghiém xac dinh hing s6. C6 phuong phép tim ngugc hang so tir tin hiéu
cat. Do lyc va nhiét do, réi chon hang sé pht hgp véi cac gia tri dé. Cong viéc ma con nguwoi tirng chinh
bang tay dugc may thuc hién nhanh chong. Khi d6, mé hinh cé thé duwgc khdp nhanh cho vat liéu mai.
Van dé rung dong ciing quan trong. O trén di néi vé chatter. Chatter 1a rung dong trong d6 dung cu va
chi tiét 1am rung 1an nhau. Khi dd rung mdt lan, & vong quay tiép theo dung cu lai cat dung vét dé. Khi
dé, rung dong 16n hon. Dao ddng nho tw 16n dan 1én va can tréd gia cong.
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Dé ngan rung dong nay, can biét chiéu sau cat an toan. Néu cat qua sau, rung dong tang 1én. Néu cat
nong, rung déng lang xuéng. Ranh gigi d6 thay déi theo toc do quay. Hinh vé thé hién ranh gidi nay
dugc goi 1a biéu d6 thuy 6n dinh. Dya vao hinh nay, nguoi ta chon diéu kién khong gay rung dong.

Tri tué nhan tao giup phép tinh nay nhanh hon. Néu chi dung mé hinh vat ly, tinh todn mat nhiéu thaoi
gian. Mo6i khi thay déi diéu kién mot chut, phai giai lai tir dau. Tri tué nhan tao hoc trwdc két qua ciia mo
hinh vat ly. Sau dé, n6 dua ra ngay dap an cho diéu kién méi. M6 hinh thay thé cho phép tinh ndng nhw
vay dugc goi 1a surrogate. Surrogate cé nghia la dai dién. Chi can thyc hién phép tinh chinh xac trudc
vailan. Mo hinh dai dién da hoc tir cac két qua dé sé phu trach phan sau.

Cach nay gidm manh thoi gian tai hién treong. Trede day, nguoi ta phai thay doi diéu kién va cét thi
nhiéu 1an. Nay mé hinh loc trwdc cac diéu kién nguy hiém. Chi vai phuwong an con lai méi dugc thi thuc
té. Tuy nhién, néu mo hinh vat 1y sai thi tri tué¢ nhéan tao ciing sai. Vi vy, dung ca vat 1y va dit liéu cung
nhau la c4ch an toan hon.

Phuong phap dung ca vat ly va dit liéu dugc goi 1la hoc may dya trén vat ly (PIML). Phuong phap nay dwa
cac dinh luét vat ly vao tri tué nhan tao. Du dit liéu it, dinh luat vat 1y van gitt cau tra 101 ding huéng. N6
trd thanh thiét bi an toan ngan dy dodn vo ly. Y twdng nay sé xuat hién nhiéu Ian trong cdc chuong sau
cta cuon sach. N6 c6 ich 16n trong linh vyc khan hiém dit liéu nhw ki thuéat tén lia.

7.3.2 So sanh tinh gia c6ng ctia vat liéu rén, trang thai ngay sau ché tao boi dap, va vat
liéu da xur ly HIP

Tiéu muc nay so sanh kim loai & ba trang thai. Dut cing 1a Inconel 718, tinh chat thay doi theo cach ché
tao va hau x ly. Chung ta sé dat canh nhau vat liéu rén, trang thai ngay sau ché tao boi dap, va trang
thai da qua ép ding tinh nong.

Trudc hét, hdy xem vat liéu rén (wrought). Vat liéu ren la vat liéu dugc tao ra bang cach ép va nén kim
loai. N6 c6 cung goc véi cach tho rén go st trong 10 rén. Cu tric min va déng déu. Tinh thé nhé va tron.
Vi vay, dao dong cta lyc cat thuoc nhdm nho hon trong ba vat liéu. Mon dung cu ciing it hon twong tng,
nén viéc du doan dé hon nhiéu.

Tiép theo la trang thai ngay sau ché tao boi dap. Trang thai nay con goi la as-built. Pay la trang thai dwgc
1dy ra nguyén ven tit may in, chua qua hau x 1y. Ung sudt du 16n va pha Laves cing tap trung nhiéu.
Tinh thé dang c6t cling thé va dai. Vi vay, sttc can cét ting manh hon so véi vat liéu rén. Nguy co dung cu
bi v& cling thudc nhoém 1én hon trong ba vat liéu.

Thit ba 1a trang thai da qua ép dang tinh néng (Hot Isostatic Pressing, HIP). HIP 1a hiu xtt 1y dung dong
thoi nhiét d§ cao va ap sudt cao. Thuong tién hanh & nhiét d6 trén 1000 do C. Ap suét cling vugt qua 100
megapascal. Trong diéu kién nay, cac 16 rong trong kim loai bi ép déng lai.

Hay nghi dén bot nhao 1am banh mi thi dé hiéu. Trong bt nhao cé cac bot khi nhé. Néu ép va nhao lau,
cac bot nay thoat ra va bt tré nén dic hon. HIP ciing twong tu. Ap suét cao ép céc 16 rong trong kim loai
dinh lai. Ap sudt cao va nhiét lam nguyén t& di chuyén, khién thanh 16 réng 4p sit vao nhau.

HIP ciing thay d6i cdu trdc. Tuy nhién, mic dé thay doi phu thudc vao nhiét d6 va thoi gian gitt. Néu
nhiét do du cao, pha Laves citng hoa tan vao nén. Néu nhiét d¢ thap hodc thaoi gian ngan, mot phan pha
Laves van con lai. Tinh thé dang cot kéo dai cling c6 thé van gilt nguyén tuy diéu kién. Khi cdu tric trd
nén dong déu, khac biét theo hudng va dao déng lyc cat gidm xudng. Vi vay, HIP dugc dung cung véi x
ly dung dich, héa gia, va x Iy nhiét dong nhat héa bang cach khép diéu kién véi nhau.

Tuy vay, HIP ciing c6 gidi han. N6 khong loai bé dwgc moi 16 rong. L6 rong ndi véi bé mét va 16 rong bi
gilt bén trong hoat dong khéc nhau. Bot argon bi méc ket trong qud trinh ché tao boi dip van gay van dé
trd lai du da dwgc HIP déng lai. Ly do la argon 1a khi khéng hoa tan trong kim loai. Khi sau dé lai chiu
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nhiét do cao, bot dd déng sé& phong 1én va md ra. Hién twgng nay duogc goi 1a rd khi do nhiét. Vi vay, diéu
quan trong la gidm bot khi ngay tir dau.

Sau HIP cling xudt hién vin dé mai. Khi ciu tric mém hon, phoi kim loai khéng dé gay. Phoi kéo dai va
quan quanh dung cy. Néu hién tugng quan nay ndng, né cao xudc bé mat. Vi vay, phai chon hinh dang
dung cu sao cho phoi dé gay.

Tri tué nhan tao sap xép phép so sanh nay thanh dit liéu. N6 gom dit liéu cat got ctia tirng trang thai roi
hoc sy khac nhau. Khi dé, né phan doan chi tiét mdi gan véi trang thai nao. N6 cling dé xuat chi tiét o6
can trai qua x& ly sau nao. Cac nghién cttu gan day dang xem xét rong rai cach t6i wu hoa dong thoi HIP
va nhiét luyén.

HIP 1a mot bude xi¢ 1y sau ton chi phi va thoi gian. Phai nung néng va ép trong thoi gian dai bén trong
thiét bi 16n. Vi vay, khé dung cho moi chi tiét. Can phan doan chi tiét nao that sy can HIP. Tri tué nhan
tao cling ho trg phan doan nay. N6 nhin vao théng tin khuyét tit roi wéc lwgng trude hiéu qua caa HIP.

Céac nghién ctru cong khai cling 1a chi dan t6t. Co quan Hang khong va Vii tru Hoa Ky da dung mo phéng
dé xem HIP lam gidm khuyét tat cia Inconel 718 ché tao boi dap nhu thé nao. Mot nghién ctru da x& ly
bang HIP céc chi tiét ban dau c6 nhiéu 16 rong, roi do cwong d6 maéi. Phan 16n 16 rong da khép lai, nhung
céc bot argon van con. Nhitng két qua nhu vay tich ldiy lai va tré thanh nén tang cho thiét ké xit 1y sau.

Cé6 1y do dé 14y vat liéu rén lam chuén. Vat liéu ren 1a vat liéu da duoc kiém chirng trong thoi gian dai.
Tinh chét cia n6 dwgc hiéu rd va dit liéu cling nhiéu. Muc tiéu 1a dua vat liéu ché tao boi dap 1én mic
cta vat liéu rén. Xt ly sau la con duong tién gan dén muc tiéu do. Tri tué nhan tao gitp tim con duwong
ay nhanh hon.

7.3.3 Tim diéu kién cat got tot bang it thi nghiém

Tiéu muc nay ban vé cach tim diéu kién t6t bang it thi nghiém. Cé nhiéu diéu kién cét got. Téc do, lwgng
chay dao, chiéu sau va cach 1am mat déu 1a bién s6. Néu t6 hgp hét cac bién s6 nay, s6 thi nghiém sé tang
bung no6. Phuong phap thiét ké thi nghiém Taguchi va mang no-ron nhan tao dugc két hgp dé giai bai
toan nay.

Phuong phap thiét ké thi nghiém Taguchi (Taguchi method) la cach so sdnh nhiéu diéu kién bang it thi
nghiém. N6 khong thi tat ca cac to6 hop. N6 chi chon cédc t6 hop dai dién dé thi nghiém. Chi véi vai té hop
dugc chon t6t, ta doc duwgc xu hudng chung. S6 1an thi nghiém gidm, nén thoi gian va chi phi ciing gidm
theo.

Phuong phap nay lam gidm manh s6 thi nghiém. Vi du, c6 thé gidm hang tram t6 hgp xudng con mudoi
tam thi nghiém. Trong moi thi nghiém, ta do d6 nham bé mit va dd mon dung cu. Ta cling do nang luong
dung cho cat got. Cac gia tri thu dugc tir nhiéu té6 hgp nhu vy trd thanh dit liéu hoc cida tri tué nhan tao.

Mang no-ron nhéan tao (Artificial Neural Network, ANN) hoc quy luat tw dit liéu nay. Mang no-ron nhan
tao la cdu tric tinh toan mo phong két ndi than kinh trong nio ngwoi. Pau vao gom diéu kién cat got va
trang thai nhiét luyén. Pau ra gom d6 nham bé mat va dé mon dung cy. M6 hinh ty tim méi quan hé
gitta dau vao va dau ra roi hoc thanh quy luat.

Sau khi hoc xong, mo hinh ciing dy doan dugc cac diéu kién chwa thi nghiém. Néu dua vao téc d6 méi va
lwgng chay dao méi, n6 cho biét trwdec két qua. Sau dd, ta gan thém budc tim kiém diéu kién téi wu. Ta
chon diéu kién lam bé mat min va lam dung cu mon it. Khi hai muc tiéu va cham nhau, ta tim diém can
bang.

Cac truong hop thyc té cling dang tich liiy. Mot nghién ctu x 1y tién vi mo6 d6i véi Inconel 718 ché tao
boi dap. Nghién cttu xem kha nang gia cong cia vat liéu dad qua nhiét luyén thay doi ra sao. N6 so sanh
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toc do cat tir 30 mét dén 60 mét moi phut. Nhitng dit liéu nhw vy duge gom lai va trd thanh vat liéu hoc
cho mo6 hinh.

T6 hop nay rat hitu ich tai hién trueong. Trudce hét, ta 1ap mot badng thi nghiém nhé. Sau do, ta thu dit liéu
bang cAdm bién va phép do. Cudi cung, tri tué nhan tao hoc moi quan hé gitra diéu kién va chat lugng.
Lam nhu vay, ta c6 thé nhanh chéng xac dinh diéu kién cho chi tiét méi.

Khi cé nhiéu muc tiéu, can tim diém can bing. Ta muon bé mét min, dung cu mon it va thoi gian ngan.
Céac muc tiéu nay va cham nhau. Néu cit nhanh, bé mét dé trd nén tho. Vi vay, néu chi ¢6 1am t6t mot
muc tiéu, muc tiéu khac sé xau di.

Khi dé, ta dung phwong phap x& 1y nhiéu muc tiéu cung lic. Ta nhuong mot chut ¢ muc tiéu nay dé dat
muc tiéu kia. Ta gom cdc t6 hgp tot thu dugc theo cach do. Trong s6 ay, ta chon t6 hgp phit hgp véi chi
tiét. Tri tué nhan tao nhanh chéng tim ra cac t6 hgp nay.

Muc tiéu thuc té€ 1a 1am dé6 nham bé mat nho di. Chi tiét tén I¥a phai c6 bé mat min thi mdi bén moéi. Néu
dung diéu kién cat got dwgc chon tot cung véi dung cu tdt, ta tién gan dén muc tiéu nay. Bé mat min lam
gidm cac diém khéi dau ctia vét niit. Vi vay, hoan thién bé mat 1a nit that dau tién ctia bdo ddm moi.
Gidi han cling r6 rang. M6 hinh chi dadng tin trong pham vi n6 da hoc. Véi toc dd hodc lugng chay dao
khong c6 trong dit liéu hoc, dy doan sé dao dong. Néu dix liéu it, sai s6 s€ 16n. Vi vay, véi chi tiét quan
trong, ta xac nhan diéu kién bang thr nghiém cat got thuc té. Ta kiém ching dy doan cé dung khong
bang d6 nham bé mat va do mon dung cu.

Lya chon dung cu ciing 1a bién s6 quan trong. Véi siéu hgp kim, ta dung dung cu pht 16p phua dac biét.
L6p phi gitp chiu nhiét va chiu mai mon. D6i khi cling dung dung cu lam bang vat liéu gém. Tri tué
nhéan tao cling hoc dung cu nao phut hgp véi diéu kién nao. Khi dd, ta cé thé cAn bang chi phi dung cu va
chat lugng gia cong.

Nhiém vu phia trudc 1a mé rong dit liéu. Néu gom dit liéu thi nghiém ctia nhiéu té chitc, mé hinh sé
vitng hon. Tuy nhién, méi t6 chitc ¢6 cach do hoi khac nhau. Cach ghi diéu kién cat got cling khong giong
nhau. Vi vay, can quy tic dé thong nhit dit liéu. Khi cé chudn nhu vay, do tin ciy ctia du doan sé ting
1én.

7.4 Pha hiy méi chu ky cuc cao ctia canh turbopump

Dbén day, ta da ban vé cach cat got cho tot. Tt muc nay, ta ban vé chi tiét chiu dwoc bao 1au. Ta xem vi sao
canh quay cda turbopump trong tén ltra lai nguy hiém, va khi chi tiét dé v&, nd dé lai dau vét nao.

7.4.1 Mai trwong khac nghiét c6 ca nhiét dd cuwc thap va nhiét d6 cao

Tiéu muc nay ban vé moéi treong khac nghiét noi cdnh turbopump lam viéc. Turbopump (turbopump) la
bom diy nhién liéu va chat oxy hda vao vai ap sudt cao. Cinh quay nhanh bén trong né dugc goi la banh
cong tac (impeller). Ta sé xem vi sao tai trong ma chi tiét nay chiu lai khac thuong.

Banh cong tac quay rat nhanh. N6 quay tir 30.000 dén 80.000 vong moi phut. Diy la téc dd6 nhanh hon
déng co 6 t6 hon muoi lan. Trong khi quay, luc ly tAm kéo canh ra phia ngoai. Néu téc dé quay 6n dinh,
lyc ly tAm nay 1a tai trong tinh cé do 16n gan nhw khong doi.

Moi treong nhiét do cling khac nghiét. Ban than banh cong tac tiép xuic véi chat day & nhiét do cuc thap.
Hydro 16ng lanh hon 4m 250 do. Oxy 1dng cling ¢ gan 4m 180 dd. Khilam viéc néng khéong nam & banh
cOng tac, ma & phia turbine gén trén cung truc. Nhiét nay truyén dan sang phia bom qua truc, 6 d& va
phét. Vi vay, hai dau cia mot truc cung lic d6i dién véi noi rat lanh va noi rat nong.
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Chénh léch nhiét d6 16n tao ra co va gidn. Phia lanh co lai, phia néng né ra. Sy khac nhau nay tao lyc
bén trong chi tiét. Trén nén dé co lyc ly tdm tinh. Phia trén nita la tai trong rung ldp lai chong 1én va lam
chi tiét dao dong.

Tai trong ldp lai dén tir nhiéu noi. M6i khi canh di qua canh chi tiét ¢6 dinh, lyc lai tdc dong vao. Mat can
bang rit nho cia truc quay va dao dong ap sudt cling gép thém lyc. Khdi dong va dirng mdy cling moi
1an tao mot tai trong 16n. Luc do canh di qua ldp lai hang nghin 1an méi gidy. Vi vay, sé chu ky lap tich
Iy rat nhanh.

MO6i c6 s6 chu ky 1ap 16n nhu vay duoc goi la méi chu ky rat cao (Very High Cycle Fatigue, VHCF). Thiét
ké thong thwong 1dy muoi triéu chu ky 1lam chuan. Muén biét chi tiét thuc té chiu tai 1ip dén bao nhiéu
1an, phai nhén tan sé kich thich vdi thoi gian van hanh tich lily. Trong nghién cttu mau thi, ngudi ta x
1y dén viing 100 triéu Ian va 1 ty lan. O ving nay, quy luat méi thay déi, nén phai xem xét riéng.

Th® nghiém méi théng thwong khé xit Iy viing nay. Néu thit 1 ty 1an & téc do thwong, thoi gian sé qua
lau. Vi vay, nguoi ta dung may thi tAn s6 cao dic biét. Mdy nay lam méu dao dong khoang 20.000 1an
moi gidy. Du dung dao dong nhanh nhu vy, hoan thanh mot th nghiém van mat vai ngay.

Vi th® nghiém mat nhiéu thoi gian, dit liéu rat quy. Néu dit liéu it, dw doan sé dao ddng. Vi vay, tri tué
nhén tao can cach dung dir liéu tiét kiém. N6 phai dua ra dy dodn dang tin ngay ca vdi it dir liéu. Bai
toan dung dit liéu tiét kiém nay sé duwoc ban k§ hon & muc sau.

Lua chon vat liéu cling gan v4i moi trudng nay. Mot s6 kim loai tré nén mém hodc dé v& ¢ noi rat lanh.
Inconel 718 c6 tinh chit twong d6i 6n dinh ngay cd & nhiét do cuc thip. Vi vay, né dugc dung rong rai
cho chi tiét nhiét d6 cuc thap. Dong Haynes phat huy sitc bén tdt hon & nhiét dé cao hon. Phai chon vat
liéu theo vi tri dat chi tiét.

Ngay trong mdt chi tiét, diéu kién cling khac nhau theo tirng vi tri. Chan canh chiu lyc 16n. Pau canh
chiu rung nhiéu. Vi vay, trwdc hét phai tim vi tri yéu kho chiu lwc. Vi tri nay dugc goi 1a tiét dién nguy
hiém. BAo ddm moi 14y tiét dién nguy hiém nay lam chuén.

Tim tiét dién nguy hiém ciling can tinh toan. Ta gidi lyc tdc dung 1én chi tiét bang may tinh. Tinh toan
nay duoc goi la phan tich phan t& hitu han. Chi tiét dugc chia thanh cdc manh nhd roi tinh lyc tirng
phan. Vi tri tip trung Iyc 16n 1a tiét dién nguy hiém. Tri tué nhin tao do6i khi thay thé nhanh phép tinh
nay.

Rung clia banh cong tac c6 quy luat riéng. S6 1an canh di qua canh chi tiét c6 dinh da dwoc xac dinh. S6
1an nay nhan véi toc d6 quay sé thanh chu ky rung. O mot tdc d6 quay nao dé, rung nay trung véi dao
dong riéng cla chi tiét. Khi dé, dao dong tdng manh. Sy trung nay duoc goi la cong huwdng. Cong hudng
lam chi tiét hw hong nhanh. Vi vy, nguoi ta thiét ké dé tranh toc d6 quay nguy hiém.

Béo dam moéi clia banh cong tac l1a cot 16i clia an toan tén Ita. Néu mot canh v, toan bd bom sé vo theo.
Khi d6, dong co dirng hodc phat né. Vi vay, chi tiét nay chiu kiém tra nghiém ngit hon bit ky chi tiét nao
khéac. Phai quan ly ca chat lwgng bé mat va khuyét tat bén trong.

7.4.2 Pha hly bat dau tir bén trong va hoa van mat ca

Tiéu muc nay ban vé cach mai chu ky rat cao lam v& chi tiét. O trén da néi rang quy luat cia viung nay
khéc. Bay gio ta xem khéac nhu thé nao mot cach cu thé. Ta cling xem hoa van la con lai trén mat gay.

Moéi thong thuong bt dau tir bé méit. Bé mét 1a noi dé bi xwdce. Khi chiu tai 1ap lai, trén bé mat xudt hién
vét trugt. VEt nut bat dau tir vét do. Vi vay, néu hoan thién bé mét cho min, tudi tho sé ting.
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Moéi chu ky rat cao thi khac. Vét nitt bat dau khong phai & bé mat, ma & bén trong. Khi so lan lap rat 16n,
du lyc yéu, khuyét tat bén trong cting khong chiu néi. L6 nho hodc hat cing bén trong trd thanh hat
mam. Bot argon nhé ma HIP ciing khong loai bé dugc 1a vi du nguy hiém.

Quanh hat mam ctia vét nut xuat hién mot ving khac thuong. Xung quanh hat mam, bién dang vi mo
tich Iy qua hang tram triéu Ian. Vét nitt bat dau tir bén trong 16n 1én ¢ noi khong tiép xuc véi khong khi.
Hai mat ctia khe hep co xat nhau va nghién cdu triac thanh cac hat rat nhé. Vi tri bi nghién nhé nhwv vay
dugc goi 1a vung hat min (Fine Granular Area, FGA). Khi nhin béng kinh hién vi, viing nay trong t6i hon
khu vyc xung quanh. Vung t6i nay nam & gitta dang mat ca.

vung t6i nay can thoi gian dai dé hinh thanh. Phan 16n tudi tho moi tong thé dugc dung & giai doan nay.
Giai doan trudc khi vét nitt 16n dén murc nhin thiy dugec 1a giai doan dai. Bén ngoai trong van nguyén
ven, nhung bén trong hu hai da tién trién.

Diém nay cé y nghia d6i véi viéc xac dinh thoi diém kiém tra. Hu hai 10 ra bén ngoai mudn. Vi vay,
khong thé yén tdm chi bang cach nhin bén ngoai. Phai nhin vao bén trong theo chu ky da dinh. Véi tén
Ita tai st dung, quan 1y chu ky nay cang quan trong. Trudc khi dung lai chi tiét d& dung mét 1an, phai
kiém tra bén trong.

Khi vét nitt 16n 1én tir hat mam, no dé lai hoa van tron. Hoa van nay tréng giong mat ca. Vi vay, né dugc
goi la dang mat ca (fish-eye). Dang mat ca 1a bang chirng cho thdy vét nitt bat dau tir bén trong. Nhin mét
gdy, ta biét nguyén nhan nho hoa van nay.

Cubi cung, vét nitt cham téi bé mat. Ngay khoanh khac do, chi tiét dot ngdt gay. Vet nit von 16n 1én cham
bong bung ra trong mot lan. Kiéu pha huy dot ngdt khé nhan biét trude nhu vy nguy hiém hon ca.

Cach pha huy nay c6 y nghia 16n doi vgi kiém tra. Néu chi nhin bé mit, ta bé s6t nguy co. Phai nhin vao
bén trong. Vi vay, nguoi ta dung chung CT tia X (X-ray CT) va kiém tra siéu 4&m. Cac phép kiém tra nay
nhin vao bén trong ma khéng pha hiy chi tiét. Kiém tra nhu vay dugc goi 1a kiém tra khong phé huy
(non-destructive testing).

Tri tué nhén tao bat tay véi cac phép kiém tra nay. N6 1ay kich thwdc va vi tri khuyét tit bén trong tim
dugc bang CT lam dau vao. Bang cac gia tri nay, n6 du doan tuoi tho moéi. N6 xép hang khuyét tat nao
nguy hiém. Nghién cttu gan diy da dé xudt phuwong phap tim khuyét tat nguy hiém trong chi tiét ché tao
boi didp bang cach khong pha hily. May mac chi ra trede nhitng khuyét tit bén trong ma con nguoi dé b
sot.

Kho loai b6 hoan toan khuyét tat bén trong. Vi vay, ta thiét ké sao cho van an toan du cé khuyét tat. Cach
nghi nay duoc goi la thiét ké dung sai khuyét tat. Ta xac dinh truwdc chi tiét chiu dugc khuyét tat 16n dén
mutc nao. Chi tiét c6 khuyét tat 16n hon mic d6 sé bi loai bd. Tri tué nhan tao tao ra dir liéu dé xac dinh
tiéu chuin nay.

Céch lam nay cing gan vdi tiéu chudn kiém tra. Thiét bi kiém tra khong thé phat hién dén nhirng Khuyét
tat cic nhé. Khuyeét tat cé thé phat hién luén c6 mat gidi han kich thudc nhat dinh. Thiét ké phai lam sao
dé khuyét tat vugt qua giéi han nay van an toan. Khi do, ca khuyét tat bi bo sot trong kiém tra cling
khong gay nguy hiém. Nhu vay, kiém tra va thiét ké bu vao khodng tréng ctia nhau dé giit an toan.

7.5 Bao dam do tin cdy méi bang cach duw doan ca d6 dao dong

Tuoi tho médi khong roi gon vao mot con sd. Ngay ca cac chi tiét trong cung diéu kién ciing c6 tudi tho
khéc nhau. Vi vay, du dodn phdi chita cd d6 rong ctia dao dong. Muc nay giai thich tri tué nhan tao x& ly
dao dong do. Ta sé xem cach bién khuyét tat thanh con s6, mé hinh chita dao déng, va cach noi két két
qua vdi tiéu chuan an toan.
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7.5.1 Bién trang thai vat liéu thanh con s6

Tiéu muc nay ban vé cach bién trang thai vat liéu thanh con s6. Tri tué nhan tao hoc bang cac con so. Vi
vay, phai bién khuyét tat va bé mat thanh con s6. Nhitng con sé nay dugc goi la descriptor. O day, ta sé
lan lwgt xem nhitng con s6 nao quan trong doi voi tudi tho mai.

Trudc hét, hinh dang ctia khuyét tat dwgc dwa vao con so. Khi chup bén trong chi tiét bang CT, ta thu
dugc hinh dang ba chiéu cta 16 réng. Hinh dang nay dugc sip xép thanh tensor. Nhu da noi & trén,
tensor 1a mot chiéc hop chia céc gia tri theo nhiéu hudng. N6 chira thong tin 16 rong kéo dai theo hudng
nao, va det dén mirc nao.

X-ray CT c6 nguyén ly giong CT trong bénh vién. N6 ban tia X tit nhiéu hwéng dé nhin vao bén trong. Sau
do6 gom céc théng tin d6 lai dé tao thanh hinh dnh ba chiéu. Ta nhin dugc 16 rong bén trong ma khong
phai cat chi tiét. Tirng kich thudce va hinh dang cta 16 rong dugc do. Thong tin kich thwdc va hinh dang
thu dwgc nhu vay tré thanh dit liéu nén cho dy doan mai.

Kich thudc khuyét tat cling quan trong. Mot cach t6t dé do kich thwdc 1a phuwong phap cin bac hai dién
tich Murakami (Murakami square root of area). Phwong phap nay xem khuyét tit nhw mot vét nit nhé.
Khuyét tat dugc chi€u ép 1én méit phang vudng géc voi hudng tai ¢€ do dién tich. Cin bac hai cia dién
tich dé dugc 1ay lam kich thwéc khuyét tat. Ly do 1a cdn béc hai nay lién hé t6t v4i cwong do cta lyc lam
mé vét nut. Vi vay, mot 16 rong ba chiéu phirc tap dugc chuyén thanh mdt gia tri nay dé xi ly. Gia tri nay
cang 16n thi &nh huwdng dén méi cang xau.

Vi tri ciia khuyét tat cling dugc xem xét cung ldc. Du cung kich thudc, Khuyét tat gin bé mat van nguy
hiém hon. Khuyét tat bé mat cd it vat liéu xung quanh giit lai hon, nén lyc tp trung manh hon. Tac ddng
cia moi treong tiép xuc véi khong khi cling lam vét nit I16n nhanh hon mgt chit. Khuyét tat nam sau
bén trong dugc vat liéu bao quanh bon phia nén it nguy hiém hon. Vi vay, gia tri hiéu chinh dwgc dat
khdac nhau tuy theo vi tri.

Do nham bé mat cling dugc bién thanh con s6. Trén bé mat da gia cong cat got cd cac ranh va dinh rat
nhé. Ranh cang sau va séc thi lyc cang tap trung. Mic do tap trung nay duoc goi la hé sé tap trung ing
sudt (stress concentration factor). N6 giéng nhu khi cét gidy, chi cAn rach nhe mot vét 1a gidy dé rach
hon. Vi mot vét xudc nhd gom lyc dang phan tan vao mot diém va lam vi tri d6 yéu di.

Nhitng con s6 nay gom lai va néi vGi tudi tho méi. C6 mot do thi biéu dién quan hé gitta d6 16n cta luc va
s6 1an 1ap. o thi nay goi la duong cong S-N. Thong tin vé khuyét tat va dé6 nham lam duwdng cong nay
dich 1én hodc xuong. Khi khuyét tat 16n va bé mat nham, duong cong di xuéng. Puong cong di xuéng
nghia la chi tiét sé gdy nhanh hon ngay ca duéi cung mdt luc.

Cac nghién cttu gan day da dua cac descriptor nay vao tri tué nhan tao va dat két qua. Mot nghién citu
da du doan tudi tho méi clia kim loai dép 16p bang thong tin khuyét tat do bang CT. S6 nghién ctiu ap
dung phuong phap Murakami cho nhiéu truwong hgp dap 16p ciing dang tang 1én. Nguoi ta lién tuc xac
nhan rang kich thudc, vi tri va hinh dang khuyét tat &nh hwdng 16n dén tuoi tho.

PO cling cta vt liéu cling dugce dwa vao descriptor. P cing cho biét vat liéu citng dén mic nao. Trong
cong thire Murakami, d6 cirng cang cao thi véat liéu cang dugc xem la chiu khuyét tat t6t hon. Nhung chi
riéng d6 cing khong thé giai thich hét kha nang chiu khuyét tat. Vat liéu qua citng doi khi lai nhay hon
vai khuyeét tat. Vi vay, phai xem cung lic d¢ cing, kich thudc khuyét tat, vi tri va ty so tai.

biéu kién tai cling dwgc dua vao dudi dang con s6. Lic 16n dén dau va theo hwdng nao la diéu quan
trong. Luc chi dén tit mot hwdng hay trén tir nhiéu hudng cling khac nhau. Nhiét d6 cling dugc dwa vao.
Vi tinh chat ctia vat liéu khac nhau ¢ noi néng va noi lanh.
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Nghién cttu gan day da dat két qua tét vai cac descriptor nhu vay. Mot nghién cttu da dy doan tudi tho
moi chu ky cao ctia Inconel 718 dap 16p. Kich thudc khuyét tat va do 16n tai dugc dung lam dau vao. Van
dé thiéu dir liéu duoc gidi bang cach ting dit liéu bang tri tué nhan tao. K&t qua l1a hé so xac dinh cia du
doan tang lén dén 0.975. Sai s6 trung binh chila 1.13 phan tram. Hé s6 xac dinh 1a gia tri cho thay du
dodn khép vdi thyce té dén mirc nao. Gia tri nay cang gan 1 thi du dodn cang khép véi thye té. Tuy nhién,
con sO nay dén tir dit liéu gidi han ctia mot vat liéu. Vi 1a két qua thu dugc tir di liéu da dwoc ting thém,
nén kho 4p dung nguyén xi cho quy trinh va vat liéu khéc.

Tuy vy, viéc quyét dinh descriptor khéng dé. Can phan doan nén dua con s6 nao vao va bd con s6 nao
ra. Néu b sét con s6 quan trong, dy doan sé& 1éch. Néu dua vao con s vo dung, viéc hoc sé bi nhiéu. Vi
vay, ngudi hiéu ro vat liéu va tri tué nhan tao phai cung chon.

7.5.2 Mang no-ron Bayes (BNN) dwa ra do rong ctia dap an

Tiéu muc nay ban vé tri tué nhan tao chita dao dong. Mang no-ron thong thwong chi dwa ra mét dap an.
Trong dy doan moi, nhuw vay 1a chwa du. Vi ngay cd trong cung diéu kién, tudi tho van phan tan rong. Do
d6 can mo hinh dua ra cd pham vi cda dap an.

M6 hinh nhu vay duoc goi la mang no-ron Bayes (Bayesian Neural Network, BNN). Trong mang no-ron
thong thwong, gia tri bén trong duwgc c6 dinh thanh mot gia tri. Mang no-ron Bayes x& 1y gid tri bén trong
nhu mot phan bo. N6 khong c6 mot gia tri duy nhat, ma cé mdt dé rong gia tri. Vi vay, dau ra dy doan
cling khong phai mot con s6 ma la mot do rong.

O day, tir Gaussian thuong xudt hién. Gaussian nghia 12 phan bé hinh chudng. 6 1a hinh dang cao &
gitta va thip dan vé hai bén. C6 thé dé hiéu néu nghi dén phan bd diém thi. Nhiéu ngudi 6 gan diém
trung binh, va cang vé hai dau cang it. Tuy nhién, ban than tuéi tho méi thwong khong cé dang hinh
chuong. N6 phan tan theo cac dang khac nhu lognormal hodc Weibull. Vi viy, nguoi ta 1ay log cia tuoi
tho roi dit gid dinh hinh chuong 1én gia tri dé. Gid dinh hinh chudng nay cling 1a mdt cach thuan tién dé
tinh toan dé hon.

Trong phan bo nay cé hai gia tri quan trong. Mot 1a trung binh. Trung binh la gia tri dai dién. Gia tri con
laila d6 rong phan tan. b6 rong 16n nghia 1a dao dong 16n. Mang no-ron Bayes dua ra hai gid tri nay
cung luc.

Hay vi du bang du bao thoi tiét dé hiéu vi sao du doan cé do rong. Dy bao ndi xac sudt mwa ngay mai la
70 phan tram. N6 khong noi dit khoat 1a 100 phan tram. Vi twong lai ¢c6 dao dong. Mang no-ron Bayes
cling cho biét dé rong xac sudt thay vi chi mot dap an.

Cach hoc ctia m6 hinh nay ciing dac biét. Vi gia tri bén trong 1a phan bd nén tinh toan phitc tap. Tinh
toan chinh xac trén thye té 1a khong thé. Vi vay, ngudi ta dung phuong phap thay bang mot phin bé gan
ding. Qua trinh do6i sang phan b6 gan ding dé gidm lwgng tinh todan nay la cot 16i cda viéc hoc.

Khi hoc xong, ta rut dy doan nhiéu lan. Vi gia tri bén trong 1a phan b6, mai 1an rut lai cho ra dap an hoi
khac nhau. Gom céc dap 4n nay lai, ta tinh dugc trung binh va d6 rong. Néu cac dap an giong nhau, do
rong hep. Néu cac dap an phan tan, do rong 16n. Kich thudc ctia do rong nay cho biét cé thé tin dy doan
dén mic nao.

Cach lam nay giong phan doan ctia con nguoi. K§ su giau kinh nghiém cling phan biét gitta chac chan va
phoéng doan. Vi chi tiét minh biét rd, ho néi ty tin. V&i chi tiét 1an dau thay, ho néi than trong. Mang
no-ron Bayes ciing truyén dat cd mic do chic chin ciia minh nhu vay. Vi thé, con nguoi dé nhin mic do
chéc chin dé @é tin va dung két qua.

Cach tiép can nay con c6 mot diém t6t nira. Khi moé hinh gép diéu kién chua tirng thay, n6 dwa ra do rong
16n. N6 tw g tin hiéu rang minh khong biét rd. Con nguwoi nhin tin hiéu nay va than trong. Du doan cé
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do6 rong 16n can dugc kiém tra thém truwde khi dung. Viéc mo hinh bao cho biét giéi han cta chinh n6
giup ich 1én cho an toan.

Cach tiép can nay phu hop véi dw dodn moi. Moéi 1a hién twong c6 dao dong 16n. B6 rong trung thye hon
mot con s6. Nhiéu nghién cttu gan day di theo huwdng nay. Pa cé nghién ctitu du doan tudi tho maéi cta
kim loai hang khong kém theo dao dong. Cling c6 nghién cttu duwa thém dinh luét vat 1y vao dé ting do
tin cay.

Vi sao dua dinh luat vat ly vao lai to6t? Trong méi c6 nhitng ly thuyét da tich 1iiy 1du dai. P6 1a cac cong
thitc chita quan hé gitra Iyc va tudi tho. Cac cong thirc nay dwoc dwa cung vao tri tué nhan tao. Khi dé, du
dit liéu it, dap 4n van khong léch quéa xa. Cling da c6 nghién cttu X 1y cung luc tai theo nhiéu hudng.
Dong nghién citu nay lam cho bdo dam tudi tho chi tiét tén 1&a vitng hon.

Phuong phap nay cling cé chi phi. Vi phdi rut dap 4n nhiéu lan nén tinh toan tang 1én. Viéc hoc cling khé
hon mang no-ron théong thuong. Du vay, véi chi tiét tén 1a, chi phi nay khong dang tiéc. Vi biét dwoc
dao dong la cach gilr an toan. Néu chi tin mot con sé roi xay ra tai nan, thiét hai sé 16n hon nhiéu.

7.5.3 Tach dao ddng va ndi véi tiéu chuan an toan

Tiéu muc nay ban vé cach tach dao dong dé xem xét. O trén da néi dy doan cé do rong. P rong nay
khong chi c6 mot loai. Hai loai dao dong tron 1an trong dé. Khi tach hai loai nay ra, ta thay phdi lam gi
tiép theo.

Th nhat la bat dinh nhan thitc (epistemic uncertainty). Pay la dao dong sinh ra vi mé hinh khong biét
rd. N6 xudt hién 16n trong cac diéu kién thiéu dit liéu. Néu gdp tinh hudong chwa tirng hoc, mé hinh thiéu
tw tin. Dao dong nay dan gidm Kkhi b6 sung thém di liéu con thiéu.

Th hai 1 bit dinh ngdu nhién (aleatoric uncertainty). Pay 1a dao déng sinh ra tir chinh vt liéu va tai.
Ngay ca cac chi tiét trong cung diéu kién cling cé khuyét tat bén trong khac nhau. Phép do cling cé
nhiéu. Dao dong nay nidm trong ban than hién twong, nén du ting dit liéu cting khé giam.

Vi sao viéc tach hai loai nay lai quan trong? Vi cadch xt Iy khac nhau. Néu dao dong nhan thirc 16n, can
lam thém thi nghiém. Néu dao dong ngau nhién 16n, cin dit thém bién an toan. Néu gop hai loai lai, ta
dé dua ra cach xir ly sai. Khi tadch hai dao dong ra dé xem, viéc ti€p theo can lam s& rd hon.

Bay gio ta noi du doan véi tiéu chudn an toan. Chi tiét tén I¥a phai vugt qua tiéu chudn an toan da dinh.
Tiéu chuan nay chira hai yéu t6 cung luc. Mot 1a bao nhiéu phén tram chi tiét song sét. Hai 1a c6 thé tin
gia tri dé dén mic nao. Vi dy, ta dat giéi han dudi cho truong hgp 90 phan tram song sét va tin diéu d6 &
muc 95 phan tram. Gia tri dugc xac dinh cung luc theo ty 1é s6ng sét va mirc tin cdy nhw vay duoc goi la
gia tri cho phép cta vat liéu. Gia tri chuan A va gia tri chuan B dung trong vat liéu hang khong la nhitng
vi du nhw vay. Chi 1y trung binh trir di phan dao déng thi khong bao dam dwoc gia tri nay. Phai duwa ca
s0 lugng dir liéu thit nghiém va do phan tan vao dé tinh bang thong ké.

Gidi han dudi nay dugc goi la gia tri cho phép thiét ké. Chi tiét phai chiu dwoc 1du hon gia tri cho phép
nay. boi khi nguoi ta con nhan thém mot hé s6 an toan. Hé s6 an toan la phan du dé phong nguy co bat
ngo. Bang cach dat nhiéu 16p du nhu vay, ngwoi ta ngan tai nan. Néu phan du qua 16n, chi tiét sé nang
hon, nén phai tim diém cin bang.

Lam nhu vay sé khién phan dodn nghiéng vé phia an toan. & diéu kién ma mo hinh khong ty tin, tudi
tho duoc dit thap hon. O diéu kién ma mo hinh ty tin, ta c6 thé cho thém mot chit du dia. Thai dd nay
phu hop véi chi tiét tén 1tta. Du dit hoi bao thu, ngian dugce tai nan van tét hon.

Chi riéng tri tué nhan tao khong thé hoan tat chitng nhan. Bdo ddm mai can nhiéu cong cu cung lic. Dy
doan béng tri tué nhan tao, th nghiém mai tiéu chuén, kiém tra khong pha hiy va hé sé an toan déu
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can thiét. Phuong phap thi tiéu chuln ciing da dugc quy dinh. C6 tiéu chudn qudc té vé cach dit luc va
cach phan tich dir liéu.

Vai tro cda tri tué nhén tao rat ro. N6 nhanh chéng tim céc ng vién nguy hiém. N6 cho biét can th&
nghiém thém & dau. N6 giip thu dwgc nhiéu thong tin bang it thi nghiém. Con ngwoi dung thong tin dé
dé 1ap ké hoach tht nghiém t6t hon, qua d6 gidm manh thai gian va chi phi.

Phéan dinh cudi cung do con nguoi va thi nghiém dwa ra. Du doan cta tri tué nhan tao la diém bat dau,
khong phai diém két thuc. Dit liéu thi nghiém thuyc té phai chong d& cho du doan. Tai liéu chat lwgng
phai ghi lai qué trinh dé. Chi khi moi tht nay day dd, chi tiét méi dugc dwa lén tén la.

Van con nhitng nhiém vu phia trwde. Dt liéu mo6i van con thiéu. Dit liéu & vung siéu cao chu Ky con it
hon nira. Vi thit nghiém mét nhiéu thoi gian. Do d6, cdc phuong phap hoc tir it dit liéu van tiép tuc dugc
nghién ctru. Cling cé cach chuyén dit liéu cta vat liéu khac sang dung. Khi cac phwong phap nay phat
trién, du doan sé virng hon.

Chat lugng dit liéu cling quan trong. Cach do khuyét tat khac nhau gitta cac b dir liéu. Cach lam thw
nghiém cling khong giong nhau. Néu ghi chép so sai, mo hinh sé hoc sai. Vi vay, can c6 van hoa ghi chép
dit liéu can than. Phai c6 dit liéu t6t duwgc ghi chép tét thi mai c6 mé hinh tét.

Tiéu chudn va chitng nhan cling phai phat trién cung lic. Cac quy tic chitng nhan hién nay dugc xay
dung dya trén vat liéu trwde day. Vat liéu ché tao boi dap cé tinh chat khac. Vi vay can c6 quy tac mai.
Nguoi ta cling dang thdo luin cach dua dy bédo cda tri tué nhan tao vao chitng nhan. Khi cudc thao luan
nay dugc sap x€p rod rang, linh kién ché tao boi dap sé duwgc dung rong rai hon.

Tong két

Trong chuong nay, chung ta da x& 1y hai van dé 16n. Mgt 1a gia cong cat got tot cac kim loai kho cat. Hai
1a biét linh kién chiu dwgc trong bao 1au. Ca hai van dé déu xuat hién & linh kién tén Ita dwoc lam bang
in 3D. Va trong ca hai van dg, tri tué nhan tao déu giup ich 16n.

That ra hai van dé nay noi lién véi nhau. Phai cat got tot thi bé mat mdi min. Bé mét min thi chiu moéi tot.
Phai loai b6 16 rong bén trong thi mam nit maGi gidm. Cudi cung, gia cong t6t dan dén tudi tho dai. Vi vay
phéi ludon xem gia cong va moi cung nhau. Chuwong nay dat hai vin dé gia cong va moéi vao cung mot cho
dé x 1y chung.

O phan dau, ching ta dd xem xét vi sao siéu hop kim ché tao boi dap khé cit got. T6 chirc ngudi nhanh
c6 tinh chat khac nhau theo huwéng. Bén trong c6 ng sudt bi gitt lai, va cac hat cizng tu lai. Nhitng tinh
chat nay lam dung cu mon nhanh, dong thoi dé lai 16p trang va vét nit vi mo trén bé mat.

Chung ta ciing da thiy con duong vuot qua khé khan nay. Tinh truwde luc cit va dao dong dé chon diéu
kién an toan. Dung ép dang tinh n6ng dé gidm 16 rong bén trong va lam t6 chirc déong déu. Dung phuong
phap Taguchi va mang no-ron nhan tao dé tim diéu kién t6t tir it thi nghiém. Trong qua trinh nay, tri tué
nhan tao nhanh chdéng thu hep cac phuwong an ng vién.

O phan sau, ching ta da xt Iy van dé méi. Canh ctia bom tuabin tén ltta ndm trong viing maéi chu ky cuc
cao. O viing nay, vét nitt bat dau tir bén trong chit khong phai tit bé mat. Trén mat gay con lai hoa van
tron goi la dang mat ca. Vi vay can kiém tra khong pha hiiy dé nhin vao bén trong ma khong lam v linh
kién.

Du bdo mo6i phai chita cd dd dao dong. Vi ngay ca cac linh kién trong cung diéu kién ciing c6 tudi tho
khac nhau. Mang no-ron Bayes khong dwa ra mot dap an duy nhat, ma dwa ra mot khodng dap an. Néu
chia khodng nay thanh hai loai, ta sé thiy viéc can lam tiép theo. C6 thé quyét dinh nén tang dit liéu hay
tang bién an toan.

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va kj thuat déng co ddy tén Ira - 121



Diém cot 16i 1a sy hgp tac gitta tri tué nhin tao va con ngwoi. Tri tué nhan tao doc dir liéu nhanh va chi
ra rui ro. N6 giup gidm ké hoach thi nghiém mot cdch thong minh. Nhwng chitng nhan cuéi cung do thi
nghiém va kiém tra ddm nhan. Linh kién tén 1ta dugc bao vé bang ca hai sttc manh nay. Sy hop tac gitta
tri tué nhan tao va thi nghiém tré thanh nén tdng nang d& chuyén bay an toan.

Hay rat gon nodi dung chwong nay thanh mot ciu. Phai cit got tot, hoan thién tot, va kiém tra t6t. Roi
phéi dy béo két qua d6 cung voi do dao dong. Tri tué nhan tao giup mei budc nay dién ra nhanh hon.
Con nguoi nhn sy trg giup dé dé 1am ra linh kién an toan hon. Tuwong lai ctia linh kién tén 1%a in 3D
cudi cung phu thudc vao sy hop tac nay.
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Chwong 8. M6 hinh héa dong khi phan wng va héa hoc
chdy bang hoc may dwa trén vat ly (PIML/PINNs) va hoc
toan twr (FNO)

Mé& dau

Khi bat bép gas trong nha bép, ngon 1ta xanh hién 1én. Khi d6t 1a nhién liéu gap oxy trong khong khi va
sinh nhiét. Qua trinh nay goi la sy chdy. Sy chay c6 & khap noi trong doi song clia chung ta. Pong co 6 td
va noi hoi cling van hanh nho sy chay.

bong co tén Iita cling tao lyc theo cuing nguyén 1y. Nhung quy mé va diéu kién khac rat nhiéu. Bén trong
budng chdy tén Ita néng hon nhiéu va co p sudt cao hon nhiéu. Nhién liéu va oxy tron 1an roi phan ung
v6i toc do rat nhanh. Trong d6, khi chdy, xody va phat ra &m thanh.

Rat kho tinh toan tit cd nhitng viéc nay cung mdt lic. Phan ng héa hoc xay ra trong chép méat. Nguoc
lai, dong chay di qua toan b budng chay chdm hon thé. Bién d6i nhanh va bién d6i chdm trén 1an trong
cung mot khong gian. Néu may tinh phdi theo ddi ca hai cung lic, khoi lwgng tinh todn tang rat 16n.

Cho dén nay, nguoi ta gidi bai todn bang cach chia phwong trinh ra riat nhé. Phuwong phap nay goi la
dong lyc hoc chat lvu tinh todn (CFD). N6 chinh xac nhung chi phi tinh todn 1én. Muén gii chi tiét mot
buodng chdy tén Ia 16n, siéu may tinh phai chay trong nhiéu ngay. Cac nha thiét ké da mong co6 cong cu
nhanh hon tu 1au.

Tri tué nhan tao gitp ich & diém nay. Mot mang no-ron dwgc huin luyén tot gitip gidm nhanh khéi lugng
tinh todn. Khi c6 it cdm bién, nd cling co6 thé 1ap day phan thong tin con thiéu. Nhung trong bai toan
chdy, néu tri tué nhan tao ty y dwa ra dap an thi rat nguy hiém. Trong tén 1ita, mot sai s6 nhé cling cé thé
dan dén tai nan 16n.

Vi vay, phuong phap dua truc tié€p dinh luat vat ly vao qua trinh hoc da xuat hién. Phuwong phap nay goi
la hoc may dva trén vat 1y (PIML). Mang no-ron khong chi bat chudc dit liéu. N6 con dugc tao ra dé cung
tudn tha cdc dinh luat nhu bao toan khoi lwgng hay bao toan niang lwgng. Phuwong phap tiéu biéu la
mang no-ron dua trén vat ly (PINN).

Chuwong nay ban vé nhiéu phwong phép cta hoc dua trén vat 1y d6. Trude hét, chung ta dién gidi bang 10i
cac phuong trinh chi phéi sy chdy. Tiép theo, ching ta xem xét khé khéan tinh toan do phdn ng héa hoc
nhanh gay ra. Sau d6, ching ta xem mot cau tric mai goi la mang Kolmogorov Arnold (KAN). Réi ching
ta gigi thiéu toan t& no-ron Fourier (FNO), von bién ham thanh ham. Cuéi cung, chwong két thuc bang
mot vi du khoi phuc bén trong dong co detonation quay.

O day hay thit dung mot phép so sanh. C6 thé nghi dén hai cach vé ban do. Mot cach 1 di tirng budc trén
khap mat dit dé do. Cach nay chinh xdc nhuwng mat nhiéu thoi gian. Cach kia 1a chi do vai noi roi 1dp day
phan con lai. Cach nay nhanh, nhung néu lap day khong theo quy tac thi sé thanh ban do6 sai léch. Hoc
dua trén vat ly la dua quy luat tw nhién vao viéc lap day do.

Sau khi doc chuong nay, bic tranh 16n sé& hién rd. Ta sé thay tri tué nhan tao dang thay déi tinh toan
chay nhu thé nao. Ta ciling sé phan biét dwgc diéu gi da lam dugc va diéu gi van con khé. Cong cu mdi c6
stc manh 16n, nhung khong phai van ndng. N6 chi dang tin khi di cing vat ly va kiém ching. Viéc git
cin bang do la y twdng xuyén sudt chuong nay.

Cuon sach nay x 1y can trong cac tén goi va con s6 kho. Trong cac nghién cttu gan day, c6 nhitng truong
hop chi c6 cai tén nghe c6 vé thuyét phuc. Cling c6 cac con s hiéu ning chwa dugc kiém ching. Vi vay,
chuong nay chi chon va giai thich cac nghién cttu da dwgc xac nhan. Nhitng con sé chwa kiém chirng sé
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khong dugce dung trong phan chinh. Nghién cttu & giai doan dau sé dugc néi rd la nghién ciru 6 giai doan
dau.

8.1 Su chuyén ddi mo hinh trong ky thuat tinh toan chday va tri tué nhan tao

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay bat dau tir 1y do vi sao tinh todn chdy lai khé. Chung ta xem nhitng gi dién ra bén trong budng
chay tén Ira phirc tap dén muc nao. Roi ching ta xem gidi han ctia cac phuwong phép tinh todn truyén
théng. Muc nay giai thich vi sao tri tué nhan tao xuat hién dé vugt qua nhirng giéi han do.

O day ching ta khong dung cong thitc khé. Thay vao d6, ching ta chuyén khai niém sang cac canh trong
doi séng. Néu hiéu muc nay, moi muc phia sau s& dé hon. Vi toan bd chwong nay cuéi cung déu 1a cac
phuong phap khac nhau dé giai bai toan nay.

Bén trong budng chay tén lira 1a mot moi truong cue han. Nhiét d6 tang 1én t6i hang nghin do. Ap suét
dat t6i hang tram 1an 4p sudt khi quyén. Nhién liéu va chit oxy héa phan wng dir doi trong thoi gian
ngan. Dong co dung methane va oxy 16ng 1a mot vi du tiéu biéu.

Phan &ng nhu vay phitc tap hon nhiéu so vdi vé bén ngoai. Con duwong dé methane gip oxy roi thanh
nuéc va carbon dioxide khong chi cé mot. O gitta xuat hién hang chuc loai chét trung gian. Nhitng chat
nay goi la goc ty do va c6 hoat tinh phan &ng 16n. Vi vdy, hang tram phan ng phu dan xen véi nhau va
dién ra cung luc.

Hay so sanh géc ty do véi cudce chay tiép sire. Gy chuyén tay dugc trao rat nhanh tir tay nay sang tay
khéc. Khong van dong vién nao gitt gy lau. Goc ty do ciing sinh ra trong chdp mat roi chuyén sang chat
ti€p theo. Sy trao d6i ban ron nay dan dat qué trinh chdy. Néu bo 16 toc do do, ta khong thé vé dung hinh
dang ngon lia.

Thém vao d6 con c6 dong réi. Dong réi la dong chay trong dé khi xody va tron 1an hon loan. N6 giong
hinh &nh nudc song gip da roi v trang x6a. Khi trong budng chay tén Ita cling tron 1an nhu vay. Dong
roi lam nhién liéu va oxy gap nhau nhanh. Nhung chinh chuyén déng bat quy tac dé lam tinh todn khé
hon.

Muon gidi chinh xdc phan &ng nay, phai chia khéng gian va thoi gian ra rat nhé. Noi ngon Itta dung
thanh 16p méng cd bé day con méng hon sgi téc. Trong 16p dd, nhiét do va néng do thay déi dot ngot.
Néu b6 sot 16p mdng nay, phép tinh sé sai léch. Vi vay, mudn chira dugc ca 16p nay, phai dat lwdi rat day.

Hay cdm nhan bai todn da thang do nay bang con s6. Lép méng noi ngon I¥a ditng c6 kich thwdc vai
chuc micromet. Nguoc lai, chiéu dai toan b6 budng chdy 1a vai chuc centimet. Chénh 1éch kich thuéc 1én
téi hang nghin 1an. Trong thoi gian cling xudt hién khoang cach twong tw. Mudn chita toan b6 pham vi
réng nay cung luc, s6 6 lwdi ting bung no.

Cac phuong phap tinh toan truyén théng gom mo phdng so tryc tiép (DNS) va mo phong xody 16n (LES).
MO phéng s6 tryc tiép gidi tat cd, khong béd sot cd nhirng xody cé kich thuwéce rat nho. M6 phong xody 16n
chi gidi cac xody 16n va xap xi cac xody nhé. Ca hai déu chinh xdc nhung khéi lwgng tinh toan 16n. Néu
giai chi tiét mdt budng chay 16n, thoi gian sé kéo dai.

Hay chuyén cau noéi chi phi tinh todn 16n sang ngoén ngit doi thuong. N6 giong viéc lam mdt bo phim do
phan gidi cao. Néu vé ti mi tirng canh, c6 thé mat nhiéu thang. Tinh todn chay cting nhu vay. M6i 1an
thay déi diéu kién, phai vé lai tir dau. Nha thiét k€ muon th hang chuc diéu kién. Nhung trong thuc té,
rat kho cho nhiéu ngay moi khi thay doi diéu kién.
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O day tri tué nhan tao mé& ra mot con dwdng méi. Khi mang no-ron da hoc t6t mot 1an, né trd 16i nhanh
cac bai todn tuong tw. N6 tré thanh mo hinh thay thé (surrogate model) nhe, lam thay cho phép tinh
ndng. Mo hinh thay thé 1a mo hinh x4p xi nhanh bat chuwdc phép tinh géc. Nha thiét ké cé thé xem qua
nhiéu diéu kién trong thoi gian ngan.

Hay so sainh mo hinh thay thé véi itng dung ban d6. Du khong that sy di bd trén dwong, ng dung van
cho biét thoi gian can thiét. N6 so sanh vo so tuyén duwong trong chdp mat. M6 hinh thay thé cling vay.
N6 wdc lugng két qua ma khong chay toan bo phép tinh that. Nho d6, nhiéu phuwong an thiét ké co thé
dugc xem xét trong thoi gian ngan.

Tuy nhién, ®ng dung ban d6 ciing sai trén con dwong la. M6 hinh thay thé ciing 1éch khi ra ngoai pham
vi da hoc. Vi vay, ta khong tin nguyén xi cau tra 10i wdc lwgng. Trwdc quyét dinh quan trong, phai kiém
tra lai bang tinh todn chinh xac. M6 hinh thay thé 1a la ban giup dinh hwéng, khong phai phan quyét
cudi cung. Thai d6 nay chdy xuyén suot chwong nay.

Hay giai thich thém mdt chit vé trang thai siéu t¢i han. Dung nude lam vi du s& dé hiéu. Binh thuong,
nudc s6i va chuyén thanh hoi nudc. Ranh gigi gitra chat 16ng va chat khi rd rang. Nhung néu nang ap

sudt va nhiét do 1én rat cao, ranh gigi dé6 mao di. Nhién liéu trong buong chay ap suat cao cla tén Ita &
trang thai nhu vay. Viéc tinh chinh x4c ranh gi¢i mo gitra chat 16ng va chat khi nay rat kho.

Vi du thyec té cling dd xudt hién. DeepFlame la phan mém dwa mang no-ron vao dé tinh nhanh qua trinh
chdy siéu tdi han. Siéu tdi han chi trang thai ap suét cao, noi ranh gigi gitta chat 1éng va chat khi tré nén
mo. Nhém nghién cttu da t6i wu ma nay dé giai qua trinh chay réi cia methane va oxy & quy mo 16n.
Theo tai liéu cong khai, quy mo tinh todn da dugc nang téi mirc hang chyc ty 6. Pay la pham vi rong hon
nhiéu so véi trude day. Két qua nay la nghién ctru giai doan dau duoc trinh bay tai mot hoi nghi dién
todn hiéu nang cao nam 2025.

Trong vi du nay, viéc tri tué nhan tao ddm nhiém rat ré. Tinh toan phadn ng héa hoc la phan mat nhiéu
thoi gian. Mang no-ron thay thé nhanh phép tinh nay. Nhung cac tinh chét cia chit lwu that van dugc
gilt nguyén. Pay 1a nd lyc nhim c6 ca téc dd va do chinh xac. Hudng di nhu vy ddy nhanh tinh toan
buong chay tén Ita 16n.

Héay xem vi sao tinh toan quy mo 16n lai quan trong. Pong co tén Iva that cé hang tram kim phun. Kim
phun 1a bd phan phun nhién liéu va oxy dé tron chting. Ngon Ia tir rat nhiéu kim phun nay d&nh huéng
1an nhau. Tinh toan quy mé nhé kho chira dugc twong tac nay. Khi tinh todn quy moé 16n mé ra, ta méi
tién gan hon dén dong co that.

C6 ba cach 16n dé tri tué nhan tao di vao linh vic chdy. Mot 1a mé hinh thay thé nhanh, lam thay phép
tinh mat nhiéu thoi gian. Cach khac 1la khoéi phuc toan bo truong tir cac phép do thua. Cach con lai la
chin doan va diéu khién trang thai theo thoi gian thye. Chwong nay tap trung vao hai cach dau, con cach
diéu khién thwt ba sé& dugc ban & chuong sau.

Hay lay mot vi du dé thdy vi sao tri tué nhan tao vi pham vat 1y lai nguy hiém. Gia st mdt mé hinh dwa
ra nhiét do thip hon thyc té. Nha thiét ké két luan rang vach cé thé chiu dugc. Nhung néu nhiét do that
cao hon, véch sé néng chdy. Sai s6 nhé dan dén tai nan 16n. Vi vay, trong tén ltta, viéc tudn tha vat Iy gan
thdng vdi an toan.

Di nhién, gigi han cling r6 rang. Tri tué nhan tao thwong sai khi ra ngoai pham vi da hoc. Tén Itta luén
xudt hién diéu kién méi. Néu khong tuan thu dinh luét vat ly, dw dodn trd nén nguy hiém. Vi vay, toan
b0 chwong nay ban vé cach budc vat 1y va hoc lai véi nhau. Nam 2026 cling da c6 bai tong quan vé hoc
dua trén vat 1y cho hé ddy hang khong vii tru. Dong chdy nay cho thiy linh vic nay dang phat trién
nhanh.
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8.2 Phuong trinh chi phai dong phan &rng nén dugc da thanh phan va hoc
dua trén vat ly

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay dién giai bang 10i cac phwong trinh co ban chi phéi sy chay. N6i dén phuwong trinh nghe c6 vé
kho. Nhung y nghia thi dé hiéu. D6 1a quy tac rang khong cé thi gi tw nhién bién mat hay ty nhién sinh
ra.

Tiép dé, ching ta xem cach dwa quy tadc nay vao mang no-ron. Ching ta xem mang no-ron dya trén vat
Iy tuan tht dinh luat nhw thé nao. Hai khai niém nay la b6 khung cia chwong. Moi phwong phap phia
sau déu tach ra tir hai khai niém nay.

8.2.1 Phuong trinh chi phdi Navier-Stokes phan rng

Phuong trinh Navier-Stokes 1a quy tic mo ta chuyén dong cia chit lwu. Hién twgng nudc chay va khong
khi théi dugc gidi bang quy tac nay. Trong qua trinh chdy cda tén 1ta, phai thém ca phan &ng hoa hoc va
nhiét vao dé. Vi vay, s6 phuong trinh can gidi cung nhau tang 1én nhiéu.

Véi chat lvu thong thuong khong cé phan ng, chi can ba can bang 1a khoi lwgng, dong lwong va nang
lwgng. Nhung chat lvu phan tng nhu trong sy chay cé thém bao toan loai héa hoc. Vi vay, cdc phuong
trinh nay chira bon dinh luat bao toan. Binh luat thi nhat la bdo toan khéi lwgng. Luwgng khi di vao va
Iwgng khi di ra phai khép nhau. Khi khéng ty sinh ra hay bién mat. Can bang khoi lwgng khép ding nay
tré thanh nén tdng ctia moi phép tinh.

Tiép theo la bdo toan déng lwong. Pong lwgng la dai lwgng bang khoi lwong nhan vai van tée. Khi nhan
lyc, dong lwgng thay déi. Chénh 1éch ap suat va do nhét tao ra lyc nay. D6 1a 1y do khi trong tén 1ira bi
ddy ra ngoai rat nhanh.

Hay hinh dung bao toan dong lwgng bang chiéc xe dap. Khi dap ban dap, xe dap tién veé phia trudc. Luc
dap tao ra thay doi van t6c. Trong tén 1ta, chénh 1éch ap sut trd thanh luc d6. D6 nhét 1a ma sat gitr cac
phén dong chay lai véi nhau va lam ching chdm di. Hai lyc 1a chénh 1éch ap suat va d6 nhét nay lam
thay doi van t6c cta Kkhi.

Mot dinh luat nita 1a bdo toan loai hda hoc. Loai héa hoc la cac chat tham gia phan *ng nhu oxy,
methane va nuwédc. Khi phdn &ng xay ra, c6 chat gidm va c6 chat ting. Téc do phan tng quyét dinh lugng
tang gidm dd. Chat lvu phan tng 1ap riéng mét phwong trinh bdo toan nhu vay cho tirng chat. Vi vay, so
phuong trinh ting thém bang s6 loai hda hoc. Cudi cung la bdo toan ning lwgng. Nhiét sinh ra tir phan
ng lam ndéng khi va ddy dong chay di.

C6 thé vi bao toan nang lwgng véi heo dat tiét kiém. Khi khdp tién bo vao va tién da dung, ta biét s6 tién
con lai. Trong su chdy, phan ng hoa hoc khéng tao ra nang lwgng méi. Nang lugng héa hoc bi nhot
trong nhién liéu chi chuyén thanh nhiét. Nhiét dé lam néng khi va sinh céng roi di ra ngoai. Cling c6
nhiét thoat ra bang bic xa. Quy tac khép tat cd nhitng dong vao ra nay la bao toan nang lugng.

Khai niém nén dugc ciing quan trong. Nén dugc nghia 1a méat do khi thay do6i 16n theo ap suét. Buong
chay tén ltra c6 ap sudt cao va bién doi manh. Vi vay, khong thé c6 dinh mat do. Piém mat do lién tuc
thay do6i nay lam tinh toan khé hon.

Hay xem vi sao b6n cidn bang nay lai quan trong dén vay. Mot phép tinh lam v& can bang sé 1ap tic tré
thanh 161 n6i d6i. Néu khoi lugng ty tang 1én, tirc 1a lyc ddy khong hé cé da duoc tao ra. Néu nang luong
ro ri, du dodn nhiét do sé sai 1éch. Trong thiét ké tén Ira, sai s6 nhu viy s& dan thang dén tai nan. Vi thé,
tri tué nhéan tao ciing phai tuan thd cac can bang nay.
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Toc do phan &ng hoa hoc dugce xac dinh bang dinh luat Arrhenius. Pinh luat Arrhenius la quy tac néi
rang khi nhiét do tang, phdn &ng sé nhanh 1én dot ngdt. N6 giong nhu que diém da bén 1ita thilan ra
trong chdp mat. Tinh chat dot ngdt nay trd thanh géc ré cia van dé tinh toan sé ban & phan sau. Ky su
thiét ké tén 1ta phai du doan chinh xac phan &ng nay dé giit an toan.

Khuéch tan va truyén nhiét cling phai dugc giai cuing nhau. Khuéch tan la hién twgng vat chat lan tir noi
c6 nong do cao sang noi cé nong do thap. N6 giong nhw mui hwong trong bép lan vao phong. Truyén
nhiét 1a hién twgng nhiét di chuyén tir noi néng sang noi lanh. Trong budng dét, hai hién twgng nay xay
ra cung lic véi phan ng héa hoc. Vi vay, cdc phuong trinh dan vao nhau va dwgc gidi nhw mot khoi.

8.2.2 Ham mat mat phurc hgp dua trén thong tin vat ly

Co6t 16i cia mang no-ron dya trén vat Iy ndm & ham mat mat. Ham mat mat 1a thwdc do xem mang
no-ron sai bao nhiéu. Mang no-ron théng thwong chi do chénh 1éch véi dit liéu. Mang no-ron dya trén
vat ly cong thém sai s6 vat ly vao do.

Cach hoat dong la nhu sau. Mang no-ron nhén vi tri va thoi gian lam dau vao. Sau dé, né dua ra ap sudt,
nhiét d9, van téc va néng do tai diém do. Cac gia tri nay phai thda man phuong trinh bo toan thi méi
dung. Néu cac gia tri nay khong théa man phuwong trinh, ching sé bi phat twong @ng.

Muon do sai s6 vat Iy nay thi can dao ham. 0 day dung vi phan ty dong (automatic differentiation). Vi
phan ty dong la ki thuat tinh dao ham bang cach lan theo qua trinh tinh toan cia mang no-ron. N6 khac
v6i sai phan hitu han, von wdc lwgng bang chénh léch cta lwdi. Vi vay, né khéng co sai sd cat cut phat
sinh trong sai phan hitu han. Tuy nhién, sai s6 xap xi cia chinh mang no-ron hoéc sai s6 do chon diém
mau van con. Tht ma vi phan ty dong loai bo 14 sai s6 sinh ra khi wdc lugng dao ham.

Hay xem vi sao can dao ham. Phuong trinh bao toan x 1y ty 1é bién do6i. N6 xem ap suat thay d6i nhanh
dén dau, van toc bién doi nhu thé nao. Ty 1& bién do6i nay chinh 1a dao ham. Ta dung dao ham dé tinh sy
thay déi ctia cdc gia tri do mang no-ron dua ra. Sau dé kiém tra xem téc do bién déi thu dugc c6 thoa
man phuong trinh hay khong.

Tinh todn truyén thong xip xi dao ham trén lugi. N6 wdc lwgng sy thay déi bang chénh 1éch gitra cac
diém lugi 1an can. Cach nay c6 sai s6 16n khi lwdi tho. Vi phan tw dong khong dung x4p xi nay. N6 1ay dao
ham trye tiép tir biéu thitrc cdia mang no-ron. Vi vay, khong can dat riéng mot lugi day dac dé tinh dao
ham. Tuy nhién, van phai chon cac diém @€ do sai s vat ly. Cac diém nay dwoc goi 1a diém b tri. Néu
dat diém bo tri qua thua, nghiém sé dao dong. N6i rang khong bi rang budc bai lwdi khong c6 nghia la &
dau ciling chinh x4c.

Ham mat mat gom nhiéu hang cung Iic. Chénh léch vai dit liéu 1a mot hang. Sai s6 ctia cdc phuwong trinh
khoi lvgng, dong lwgng, nang lugng va loai héa hoc la tirng hang riéng. biéu kién bién va trang thai ban
dau cling dugc dwa vao nhu cac hang. Qua trinh hoc cadn nhac cdc hang nay va gidm ching cung nhau.

Céch nay tao ra lgi ich 16n. Du dit liéu it, dinh luat vat 1y van 1dp vao cho tréng. Trong phong thi nghiém,
nguoi ta chi dung vai cdm bién ap sudt trén vach hodc dau do quang hoc. Chi véi cac phép do thua nhw
vay thi khong thé biét toan b6 dong chay. Néu dat dinh luat vat 1y lam quy tac, ta cé thé 1ap phan & giita.
Tinh chat nay phat huy tac dung trong bai toan gidi ngwoc. Tinh toan thong thwong dwa nguyén nhan
vao dé nhan két qua. Bai toan gidi ngugc nhin két qua dé tim nguyén nhan. Vi du 1a chi nhin nhiét o
vach dé tim ngudn nhiét bén trong. Mang no-ron dya trén vat Iy manh trong nhitng bai todn ngwgc nhw
vay. Ly do 1a né x& 1y phép do va vat ly trong cung mot ham mat mat.

Trong th nghiém tén 1tva, ndng lyc nay rat co gia tri. Khé ddt nhiéu cdm bién bén trong budng dét. Noi
d6 néng va hep nén cadm bién khong chiu noi. Vi vay, nguoi ta chi do vai diém & bén ngoai. Khéi phuc
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trang thai bén trong tlr vai diém nay la nhiém vu then ch6t. Mang no-ron dya trén vat Iy bic cau gitra
phép do va trang thai bén trong.

Trong ham mit mat nay c6 mot khé khan an bén trong, d6 1a can trong s6. Van dé 1a xac dinh tim quan
trong cta tirng hang nhu thé nao. Néu dét trong sé qua 16n cho mot hang, cadc hang khac sé bi bé qua.
Néu chi duoi theo sai s6 vat 1y, dit liéu sé bi b6 16. Néu chi duoi theo dit liéu, vat 1y sé bi vi pham. Cach
gilt cAn bang nay 1a mot chi dé 1on cia nghién ctiru.

C6 thé vi viéc cin trong s6 nay véi ném ném khi ndu an. Mudi qué manh thi min, duong qua manh thi
ngot. Néu mot thit vugt qua mic, vi sé hdng. Cac hang trong ham mat mat cling vay. Néu mot hang qua
manh, qua trinh hoc s& nghiéng vé mot phia. Vi vay, cac phuwong phap tw diéu chinh trong so6 cling dang
duwoc nghién ctru.

Nghién ctu dau tién pho bién rong rai khai niém nay la bai bdo nam 2019 cta Raissi va cdng su. Sau do,
no lan rong sang linh vyc chay. Nam 2025, mot bai tong quan vé hoc dya trén vat 1y cho chay cling da
dugc cong bo. Bai tong quan nay chia thanh cac loai: phan wng hoa hoc, dong phan &ng va cac van dé
chay khac. N6 cho thay hoc dya trén vat 1y da tré thanh mot dong chay 16n.

Ciing phai nhin thidng vao gi¢i han. Mang no-ron dya trén vat 1y tim nghiém t6t cho mot diéu kién da
dinh. Nhung khi diéu kién thay d6i, nhiéu khi phai hoc lai. Viéc chita mét vung diéu kién rong trong mot
1an van con khd. Qua trinh hoc ciing c6 thé dao dong & séng xung kich manh hodc mét ngon lira thay doi
gap. Nghién cttu nham bu dap diém yéu nay van dang tié€p dién.

8.3 Pong hoc phan rng cirng va hoc vat ly cé rang budc bao toan
8.3.1 Pd cirng sd clia phan (rng héa hoc va su sup dé cta hoc tiéu chuan

Do citng xudt hién khi c6 bién d6i rat nhanh va cé bién déi cham. Tinh huéng nay phé bién trong hoa
hoc chay. Cac chat trung gian nhw goc ty do sinh ra roi bién mat trong chdp mat. Trong khi dé, nhiét do
hodc thanh phan chinh thay déi twong doi cham.

Hay xem chénh 1éch thoi gian nay 16n dén muc nao. Phan ng nhanh dién ra theo don vi mot phan ty
gidy. Dong chdy cham chuyén déng theo don vi mot phan nghin gidy. Chénh léch gitta hai thang do vuot
quéa mot triéu 1an. Khodng cach 16n nay trd thanh goc ré ctia dd cing lam rung chuyén phép tinh.

Néu gidi bién d6i nhanh va bién d6i chdm bang cing mdt khodng thoi gian, van dé sé phat sinh. Néu dat
khoang thoi gian theo phan ng nhanh, phép tinh sé kéo dai vo tan. Néu dat theo dong chdy cham, phdn
ing nhanh sé bi b6 15 va phép tinh phan ky. Phan tich s6 truyén thong cling da vat 16n 1au dai ¢ diém
nay. Vi vay, phan tich s6 truyén thong da x& Iy né bang cac phuwong phap tich phan thoi gian chuyén
dung.

Chénh léch thoi gian nay giong véi viéc chup dnh. Hay gid sit ta muon dwa nhip dap canh ctia chim rubi
va budc di clia rua vao cung mot tdm dnh. Néu chinh theo chim rudi, phai bam ctra trap vo sé lan. Néu
chinh theo rua, chim ruo6i sé bi nhoe. Rat kh6 dua ca hai vao cung mdt khung hinh. Phdn &ng nhanh va
dong chay cham trong chay ciing giong nhw vay.

Mang no-ron dyua trén vat 1y tiéu chuin thuong sup do & day. Mang no-ron nay c6 gidm tat ca sai s6 cung
mot Idc. Sai s6 16n do phan &ng nhanh tao ra chi phdi qua trinh hoc. Khi d6, né khong hoc dung can
bang cla cac bién cham. Hién twong qua trinh hoc léch vé mot phia nhw vay dwgc goi la bénh 1y
gradient.

Hay vé bénh 1y nay bang mot hinh anh. Gid st mot giong néi 6n ao chiém tron cudc hop. Loi cia nhitng
nguwoi néi nhé bi chén vui. Cudc hop chi nghiéng vé mot phia. Sai s6 16n cia phén &ng nhanh chinh la
giong no6i 6n ao do. Vi vy, can bang cta cac bién cham bi ddy xuéng hang sau trong qua trinh hoc.
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O day con 4n thém hai nguyén nhan. Mot 1a tinh chat mang no-ron hoc cc bién déi gdp mot cach cham
chap. Mang no-ron hoc dong bién doi thodi trudc, roi day cac bién doi sac nhon veé sau. Tinh chat nay
dugc goi 1a thién 1éch pho. Bién doi déc dung tai khoanh khic danh 1ra chinh 1a phan sic nhon nay.
Nguyén nhan con lai 1a van dé khong gittr dugc quan hé nhan qua theo thoi gian. Trong chay, khodnh
khac trwdc 1a nguyén nhan ctia khoanh khéc sau. Nhung hoc tiéu chuan c6 khép moi thoi diém cung
mot luc. Khi do, trat tw nguyén nhan va két qua bi xdo trén. Nang hon, nghiém cé thé sup xuéng thanh
mot nghiém phéng li, khong xay ra phdn &ng nao. Vi viy, di xudt hién cac phuong phap chia thoi gian
dé hoc lan luot hoac gan trong s6 khac nhau cho tirng loai hda hoc.

Mot van dé khac 1a sw sup do ctia dinh luat bdo toan. Khi cAn nhiéu hang cung ldc, cin bang bi vd. Tong
nong do cda cac loai hda hoc phai luon khéng déi. S6 nguyén ti trede va sau phan &ng ciing phai giong
nhau. Néu quy tac nay bi pha v&, sé xuat hién céc gid tri vo Iy nhuw nong do am.

Héay xem vi sao nong do &m la van dé 1én. Trong thue t€ khong cé chuyén lwgng ca mét chat la so am.
Nudc khong thé 1a Am mdt coc. Néu phép tinh dua ra gia tri nhu vay, budc tiép theo sé sup d6. Tinh toan
toc do phan wng sé chay mat kiém soat hodc dirng lai. Vi vay, phai ngan nong do roi xuéng am.

C6 nhiéu nghién cttu ban dau x& 1y van dé nay. Stift-PINN nam 2021 cda Ji va cong su 1a vi du tiéu biéu.
Nghién cttu nay dua vao x& 1y chuyén dung dé x Iy hoa hoc cirng. Mang no-ron dya trén vat ly da thang
do ciling xudt hién vao thoi ky tuwong ty. Nhitng nghién citu nay xac nhan dé cing la mot bikc twong 1én
dén mirc nao déi véi qua trinh hoc.

C6 ly do khién birc twong nay cao hon trong tén ltra. Chdy methane va oxygen c6 nhiéu duong phan @ng.
S0 chat phdi xit 1y 1én tdi hang chuc loai. Khi s6 chat tang, do cirng ciling tang theo. Vi vay, chay trong tén
Ita nam & dau kho ctia bai toan do cirng. Phuong phap ap dat vat 1y chét ché cang tré nén cap thiét.

8.3.2 Két hgp rang budc bao toan va tich phan thai gian

Chia khoa dé giai bai todn d6 citng nam & viéc ap dat vat 1y chdt hon. C6 hai cach 16n dé ap dat vat ly.
Mot 1a rang budc mém, tie 1a phat khi quy tac bi vi pham. Cach cong hang sai s6 vat 1y vao ham mat mat
thudc loai nay. Cach con lai 1a rang budc cing, titc 1a nhing quy tic vao ciu truc dé khéng thé vi pham
ngay tir dau. P clitng cang nang thi hai cach nay cang thuwong duge dung cung nhau.

Cong cu thi nhat 1a ndi bo tich phan thoi gian da duogc kiém chirng v4i mang no-ron. Phuwong phéap
Runge-Kutta 1a k§ thuét tiéu chuin gidi phwong trinh vi phin bang cach chia thoi gian thanh tirng budc
nhd. Nhung phai chon ding loai. Phuwong phéap twdng minh, von ddy gid tri thing tir phia trudc, yéu
trudc bai todn cirng. Mudn giai on dinh thi phdai chia khoang thoi gian qua nhé. Vi vay, véi bai todn cing,
nguoi ta dung cac phuwong phap tich phin 6n dinh thudc ho an. Ta dwa cdu truc tich phan da dwoc kiém
chirng vé 6n dinh nay vao bén trong mang no-ron. Khi dé, hoc siu thira hwéng d¢ 6n dinh cda phan tich
s0 da tich lly trong thoi gian dai.

Cong cu thw hai 1a phép chiéu cudng bitc bao toan. Ta khong dung nguyén xi néng dé do mang no-ron
dua ra. Trudc hét, luon chuyén gia tri thanh s6 duong. Tiép theo, chinh lai dé tong luén khong doi. Cudi
cung, diéu chinh gia tri dé s6 nguyén ti dugc bao toan. Sau qua trinh nay, gia tri vi pham vat 1y sé khong
xudt hién ngay tir dau.

C6 thé vi phép chiéu vi nguoi gac ctra. DU mang no-ron dua ra gia tri nao, né cling dugc kiém tra trudc
cra. Néu khong dung quy tac, né dugc sita thanh gia tri ding gan nhat. S6 &m dugc dua vé s6 duong.
Néu tong bi 1éch, né dugc chinh lai. Vi vay, gia tri di ra ngoai luén tuin thid quy tac.

Céach nay khac vdi cich mém & mot diém. Cdch mém chi phat khi quy téc bi vi pham. Hinh phat chi dan
dat qua trinh hoc, chit khong ngan dwgc vi pham. Cach cirng chan chinh hanh vi vi pham bang cdu truc.
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Du qud trinh hoc con vung, vat Iy van dugc gitt. Vi vay, day 1a cach phi hgp vdi tén Ira, noi an toan
quan trong hon moi thi.

Mot vi du thiyee té 1a CRK-PINN. Nghién cttru nay gidi phwong trinh t6c do phan &ng chay bang mang
no-ron dya trén vat ly. Cac tac gia 1la Zhang Shihong, Zhang Qi va Wang Bosen. Bai bdo nay da qua binh
duyét va dang trén tap chi Combustion and Flame. Phwong phép nay dung rang buéc mém, dua dinh
luat vat Iy vao cac hang ctia ham mat mat. N6 dwa dinh luat tac dung khoi lwgng va dinh luat Arrhenius
vao mat mat. Bdo toan enthalpy, bdo toan nguyén t6 va bdo toan tong néng dé cling dugc ap dat theo
cung cach. Khac véi phép chiéu ciing & trén, diy 1a hwdng dung hinh phat dé dan dat vat ly.

Hiéu nang ciing da duoc cong bé. Trong hé phan tng gitta hydrogen va khong khi, tinh todn da nhanh
hon. N6 xt& Iy muwoi loai chéit va hai muwoi mét phan tng. So véi tinh todn tiéu chuin, né nhanh hon
khoang sdu dén mudi bon 1an. Khi ghép véi tinh todn dong phan ng thye té, né van nhanh hon khoang
hai dén nidm lan. Pay la mot vi du dat dwgc téc do tinh toan trong Khi van tuin tha dinh luét vat 1y.

Hay xem cau ndi nhanh hon vai lan c¢6 nghia gi. Tinh toan phan &wng hda hoc la phan 16n tén thoi gian
trong phan tich chay. Mot phan 16n thaoi gian tinh toan tong thé dwgc dung & day. Néu lam phan nay
nhanh hon muoi 1an, tong thé sé gidm manh. Phép tinh tirng mat vai ngay co6 thé gidm xuéng con mot
ngay. Nho do, chu ky stva thiét ké va thi lai s€ nhanh hon.

O day can néi rd dé khong goi 1an rang budc mém va rang budc ciing. CRK-PINN 1a cdch mém, din dit
vat Iy bang mat mat. N6 khéc vé tinh chat vdi phép chiéu cirng, von cudng bikc sita gia tri. Hai cach nay
c6 thé dung cung nhau, cling c6 thé dung riéng. Rang budc mém linh hoat nhung khéng chin hoan toan
vi pham vat ly. Rang budc citng chdn vi pham nhung lam cau tric phitc tap hon. Dung bén nao va dung
bao nhiéu la phan doan trong thiét ké.

Bai hoc ma cach nay dem lai rat dé hi€u va rd rang. D6 1a khong vt bo tri thie phan tich sé da dugc
kiém ching. Nhitng phuong phap nhu Runge-Kutta dd duwgc mai gitia suot nhiéu thap nién. Tri tué nhan
tao dat 1én trén tri thirc d6 dé ting stitc manh. Pay la cach tri thitc vat 1y cli va hoc may mdi khong doi
dau nhau, ma giup d& nhau.

Tuy vay, gidi han cling ro rang. Nhitng phuwong phap nay da duwgc kiém ching trong hé phdn tng ma
chung xt ly. Sy chay methane va oxygen trong rocket phitc tap hon. S6 lwgng chat va phan &ng 16n hon
nhiéu. Muén chuyén sang moét hé phdn &ng mdi, ta phai hoc lai va kiém chitng lai. Cling c6 sy danh dai
1a cang ap dat vat ly manh thi tinh todn cang nang.

8.4 M6 hinh héa dong phan trng dua trén mang Kolmogorov-Arnold

8.4.1 Nén tang dat ham Ién duwdng ndi va ham kich hoat thich nghi

Trudc hét hay hinh dung cdu tric cia mot mang no-ron thong thwong. Mang no-ron gom cac nut va cac
duodng néi gitra cac nit. & ndt c6 ham kich hoat da dinh san. Trén duwong néi chi gdn mot con s6 goi 1a
trong s0. Hoc nghia la diéu chinh cac con sé trong so nay.

Trudc hét hay gidi thich cum tir ham kich hoat. Mang no-ron nhan dau vao réi dua né di qua mot duong
cong nao do trudc khi xuat ra. Puong cong nay la ham kich hoat. Mang no-ron thong thuong c6 dinh
hinh dang ctia duong cong nay. N6 chong nhiéu duong cong da dinh san 1én nhau dé tao ra quan hé
phurc tap. Viéc hoc gitt nguyén hinh dang duong cong va chi thay déi cuong do chéng 1én nhau.

Mang Kolmogorov-Arnold ddo ngugc cach sap dat nay. N6 dat ham khong phai ¢ nit, ma trén dwong
néi. Chinh ham d6 duoc thay déi bang hoc may. N6 khong dung hinh dang dinh san, ma nin duong cong
mot cach linh hoat. Y twéng nay dén tit mot dinh 1y toan hoc da duwoc ching minh tir 1au.
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Dinh 1y d6 1a dinh 1y biéu dién Kolmogorov-Arnold. Pinh Iy nay néi rang mot ham phic tap c6 thé dugc
biéu dién bing tdng clia cdc ham mot chiéu don gidn. C4u truc nay biéu dién ham trén tirng dwong noéi
bdng mot duong cong linh hoat. Pudng cong nay cd thé thay déi hinh dang cuc bo. Vi vay, cé thé chon
riéng nhirng noi bién déi gdp nhw ngon 1a roéi tinh chinh day hon & dé.

Hay chuyén dinh 1y nay sang hinh dnh x€p khoi. Du hinh dang phic tap dén dau, né ciing 1a t6 hop cta
vai loai khéi co ban. Ta chia cdu tric 16n thanh nhirng manh nho roi noi lai. Ham phic tap cing c6 thé
dugc tach thanh téng cia cdc manh mot chiéu don gian. Mang Kolmogorov-Arnold 1dy sy tdch nho nay
lam cdu truc. C6 thé xem todn hoc cli da tré thanh nén tdng cia mdt mang no-ron mai.

Vat liéu tao nén duong cong nay la B-spline. B-spline 1a phwong phap noi tron nhiéu doan duwong cong.
N6 cung ho v6i cong cu ma nha thiét ké 6 t6 dung khi vé cidc dudng cong mém mai. Moi doan chi dnh
hudng trong khodng ctia chinh né. Vi vy, du sita mdt chd, nhitng chd khac khong bi rung theo.

Tinh cuc b6 nay dem lai 1gi ich cho viéc hoc. Ta c6 thé chia day riéng khodng hep noi ngon lta ding.
Nhitng khoang rong con lai cé thé dé thwa hon. Pay 1a cach don tai nguyén vao noi can thiét. Cach nay
dugc goi 1a 1am min lwdi. Nho véy, ta tiét kiém tinh todn ma van dat d chinh xac can thiét.

C6 thé cdm nhan dugc vi sao tinh chit nay tét. Ta nhin ré hon dau vao nao &nh hwdng dén dau ra nao.
Ta c6 thé biéu dién chinh x4c chi nhitng khoang can thiét. Cling dé quan sat va mo6 xé ham bing mat. N6
hgp véi cac bai toan cé bién do6i cuc b6 manh nhu sy chay.

Hay d6i khéc biét gitra nut va canh thanh mét vi du doi thwong. Mang no-ron thong thuong giong nhw
chong nhiéu thiu kinh c6 hinh dang dinh sén 1én nhau. Hinh dang thiu kinh ¢6 dinh, chi diéu chinh
cuong do chong 1én nhau. Mang Kolmogorov-Arnold got chinh hinh dang thau kinh. Vi vay, né tao ra d¢
khuc xa mong muon ty do hon. Déi lai, viéc got thau kinh tén cong hon.

Di nhién cdu truc nay khéng phai 1a van nang. Viéc hoc c6 thé kho hon. Dudong cong cang duwgc chia nhé
thi s6 gia tri phai diéu chinh cang tdng. Tuy bai toan, mang no-ron théng thuwong cé khi tét hon. Nén xem
cau triuc méi nay la mot lwa chon.

8.4.2 Nang luc bi€u dién mat Ilra va gidm nhe tham sé

Mit Itta 12 mot ving méng noi phan tng tap trung. O dé, nhiét dé vot 1én manh trong mot khoang cach
ngan. Khi & nhiét 4o phong tang 1én hang nghin d6 chi trong chdp méat. Nong dé cling thay doi dot ngot.
Rat kho biéu dién bang tinh toan sy bién ddi doc trong khodng hep nay.

Mang no-ron thong thuong yéu trude nhitng bién déi gdp nhu vay. Vi ham kich hoat da dinh sén, rat
kho vé tron mot 16p sic nét. Néu ép cho khop, 16i dang gon song sé xudt hién & vung xung quanh. N6
cling c6 tinh chat hoc chdm théng tin tan s6 cao. Vi nhitng tinh chit nay, két qua tinh todn mat Itta bi
nhoe.

Héay vi nhitng gon séng nay vdi bitc vé 14 cd. Gia st ta chi dung co mém dé vé mot cot thang ding. Bén
canh mép sic ctia cot sé xudt hién hoa van dang séng. Trong tinh toan ciing vay, bén canh mat I¥a sac
nét xuat hién hoa van gid. Hoa van nay la thit khong c6 trong thyc té€. Nhitng hoa van giad nhu vay lam
mo du bdo bang cac tin hiéu khong ton tai trong thuc té.

Mang Kolmogorov-Arnold c6 thé boc 16 diém manh & doan nay. N6 vé tét hon cac 16p doc bang duong
cong linh hoat. N6 c6 thé chon riéng khoang hep noi ngon 1ta ding roi chia day ¢ d6. Noi khong can thi
dé thua, nho vay gidm lang phi. Nang luc thich nghi bang cadch chuyén tai nguyén nhu vay hop voi tinh
toan sy chay.

Mot truong hop thye té la ChemKANSs. Tac gia 1a Konig, Kim va Deng. Nghién ctu nay dugc dang trén tap
chi Physical Chemistry Chemical Physics nam 2025. N6 dua tdc do phan &ng va dong chay cta cac dinh
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luat nhiét déng luc hoc vao mang Kolmogorov-Arnold. Muc tiéu la hoc m6 hinh héa hoc chay va tang toc
tinh toan. Tuy nhién, thit nghién ctu nay kiém chirng khong phai 1a mat 1ta lan trong khong gian. N6
hoc bai toan 16 phan &ng hda hoc, trong dé cac chit phan ng theo thoi gian. Viéc khoi phuc mat 1tra
khong gian hodc séng xung kich trong budng dét rocket van 1a bai todn cho twong lai.

Két qua cong bd cd tinh thye dung. Mo hinh nay hoat dong véi rat it gia tri diéu chinh. N6 hoc t6t ngay ca
vGi dir liéu ¢6 14n nhiéu ma khong bi qua khép. N6 chiu dugc nhiéu t6i da muwoi lam phan tram. N6 cling
cho thiy két qua nhanh hon khoang hai 1an so véi tinh todn chudn. Cing nhém nghién cttu d6 ciing cong
b6 mot nghién citu ban dau tiép theo vé hoc tdéc d6 phan &ng theo ap suat.

Hay gidi thich y nghia ctia viéc manh trudc nhiéu. Po dac thye té ludn c¢6 nhiéu 1an vao. Vi cdm bién
khong hoan hdo. M6 hinh yéu trudc nhiéu s& ghi nhé ca nhiéu d6. Piéu nay goi la qua khdp. M6 hinh
manh trude nhiéu chi chon va hoc quy luat tht.

Hay vi qua khdp vai viée hoc thi. Hoc sinh chi hoc thudc nguyén dap an sé sai khi dé thay déi. Hoc sinh
hiéu nguyén ly thi gidi dwgc ca bai madi. M6 hinh manh trude nhiéu giong nhu hoc sinh dd hoc nguyén
ly. Dit liéu do ctia rocket cé nhiéu nhiéu. Vi vay, tinh chat manh trudce nhiéu nay cé gia tri trong do dac
rocket.

biém manh cia mé hinh nay phdi duoc néi trong pham vi dd xac nhan. C6 ba diéu da duoc xac nhan. b6
la s6 gia tri diéu chinh it, manh trudc nhiéu, va nhanh hon khodng hai 1an so véi tinh todn chuén.
Nhitng con s6 néu hiéu nang 16n hon thé van can dugc kiém ching. Vi vay, cudn sach nay chi néi trong
pham vi dd dugc xac nhan dé.

Mang Kolmogorov-Arnold cé y nghia gi véi rocket. Mét I¥a cling dirng thanh 16p méng trong budng dot
rocket. Phai v& t6t 16p méng nay thi méi du bdo dung nhiét va ap suét. It tham s6 thi tinh toan nhe hon.
MO0 hinh nhe phu hgp cho tinh toan thoi gian thyec. Vi vay, cdu tric nay dugc quan tdm nhw mot ing
vién cho chan doan thoi gian thuec.

Hay nhin vao sttc nang cdia cau noéi rang tham so it. Tham s6 1a s6 lwgng cac con s6 ma mo hinh diéu
chinh. Néu con sé nay nhiéu, viéc hoc cdn nhiéu dit liéu. Tinh todn cling ndang va dung nhiéu bo nhé.
Néu lam cung mdt viéc bang it tham so, ta ¢6 1gi & nhiéu mat. N6 cé thé chay ca trén may tinh nhé mang
theo rocket.

Ciing phdi nhin cd gidi han. Nhitng trueong hop nay da duoc kiém ching trong cac hé phan ng twong
d6i don gian. Néu so loai hda hoc tang 1én hang chuc, s6 duong ndi tang bung né. Khi dé bo nhé va thoi
gian hoc c6 thé ting manh. Vi Iy do nay, cdc nghién cttu ti€p tuc tinh chinh cau tric nhe hon. Su chay roi
ap sudt cao cta rocket phirc tap hon nhiéu. Muén dung cdu tric nay trong thiét ké déng co thuc té, van
con nhiéu viéc phai lam. Can thém ma nguon cong Khai, thi nghiém so sanh va kiém ching doc 1ap. Hién
nay, nén xem nd la mét ciu tric &ng vién day trién vong.

8.5 Toan tr no-ron Fourier bién ham thanh ham

8.5.1 Nguyén ly hoc toan tlr va tinh khéng phu thuéc luéi

Toan t 1a quy tac di tr ham nay sang ham khac. Nghe kho, nén hay déi sang vi du. Gia sk ta dwa vao
phén bo lvu lugng & clra vao budng dét. Khi dé phan bo nhiét do trong toan bd budng dét sé di ra. Quy
tac bién birc tranh clta vao nay thanh bitc tranh nhiét do chinh la toan ti.

Hay vi anh xa gitta ham va ham véi ndu an. Gia st ta dua vao toan bo danh sdch nguyén liéu r6i nhan ra
dnh mon dn hoan chinh. Néu thay doi chut it nguyén liéu, mon an ciing thay doi theo. Hoc todn t hoc
phép bién d6i nguyén khaéi nay. N6 hoc quan hé tong thé, khong phai gia tri cia titng nguyén liéu riéng
1. Vi vay, du diéu kién thay d6i, né van tra 16i nhanh.
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Mang no-ron thong thuong bién vai con sé thanh vai con s6. Hoc toan ti bién mot birc tranh thanh mot
bttc tranh. Vi vay, n6 x ly toan bo truong dong chay cung mot lic. DeepONet 1a mdt nghién ctu dd mé
rong y tuéng nay tr sém. Toan t& no-ron Fourier cling la mét phwong phap thudc hoc toan t nay.

Hay xem vi sao khac biét nay 16n. Néu phai tinh lai tir dau cho tirng diéu kién, toc do sé chdm. Khi d& hoc
toan t& mot 1an, mo hinh tra 161 nhanh cho nhiéu diéu kién. Du diéu kién cra vao thay d6i, khong can
hoc lai. Trong thiét ké, ngudi ta thit vo sé diéu kién khac nhau. Vi vay, hoc toan tit dugc chi y nhw mot
cong cu thiét ké.

C6t 16i cia todn ti no-ron Fourier nam & bién do6i Fourier. Bién d6i Fourier 1a k§ thuat d6i moét hinh
dang phtc tap thanh téng cia nhiéu séng. SGng tan s6 thip chira cu truc 16n cia dong chay. S6ng tan so
cao chtta chi tiét nhw hoa van nhé. Mang no-ron nay cht yéu hoc thanh phan tan s6 thap dé vé nhanh
dong chay 16n.

Cach nay c6 loi thé riéng. Mang no-ron X 1y dong chdy nhu téng cia cac song. N6 tom bat nhanh dong
chédy 16n bang vai tan s6 thap. N6 thuan lgi cho viéc ndm bat quan hé trén vung rong trong madt lan nhin.
Tuy nhién, phwong phap nay khong phai la ki thuat sé tryc ti€p gidi vi phan ciia phwong trinh. Néu chi
gitr tAn s thap va cat bd tan s6 cao, tinh todn sé nhe hon. Nhung chinh viéc cit d6 cé thé 1am nhoe
nhitng phan sdc nhu séng xung kich hodc mat 1¥a. Vi vay, phi than trong & noi chi tiét quan trong.

Hay vi sy nhoe nay vé6i a&nh chup. Anh léch tiéu diém cé bién mo. Puong sic nhin nhu bi loang. Tan s6
cao cang bi cat nhiéu thi hién tugng loang nay cang xudt hién. Bién sic ctia ngon Ita c6 thé bi bét di. Vi
vay, nhitng noi nhw vay can x Iy riéng dé gitt lai tan sé cao.

Tinh chat néi bat & phwong phap nay la khong phu thudc lwéi. M6 hinh nay dugc dinh nghia khong phu
thudc vao do day cia lwdi tinh toan. Sau khi hoc bang dit liéu do phén giai thap, né co6 thé dugc ap dung
cho ludi day hon. biéu nay goi 1a siéu phan giai zero-shot. N6 giong véi viéc khoi phuc anh do phén giai
thap thanh dnh d6 phan giai cao. Tuy nhién, day la tinh chat ly thuyét va két qua da thay trong mot s6
thi nghiém nhat dinh. D6 chinh xac & o phan gidi mdi khéng ty dong dugc bdo dam.

Mang no-ron thong thuong khong lam dugc viéc nay. Kich thudc dau vao va dau ra da duge dinh san
ngay tir dau. Néu thay doi ludi, phai tao mo hinh méi. Toan t& no-ron Fourier thi khac. N6 xt ly dong
chdy nhu mdt ham, khong phai nhw mot lwdi. Vi vay, du dé phan gidi thay ddi, van dung cung mot mo
hinh.

Hay vi bién d6i Fourier véi radio. Radio nhan nhiéu chwong trinh phat séng bang cach chia theo tan sé.
Tan s6 thap va tan s6 cao chita nhitng thong tin khac nhau. Toan t& no-ron Fourier ciing chia dong chay
theo tan s6. Dong chdy 16n nam & tan sé thap, hoa van nhé nam & tan so6 cao. Mang no-ron nay chon phia
thap dé tom bat nhanh dong chay 16n.

Tinh khong phu thudc lwéi dem lai 1gi ich 16n cho tinh toan rocket. O giai doan dau phat trién, nguoi ta
xem nhanh nhiéu phuwong dn bang lwdi tho. Sau khi chon phuong an tét, nguoi ta kiém tra chinh xac
bang lwdi day. Luc nay khong can hoc lai mo hinh. Vi cuing mdt mé hinh dwgc dung nguyén nhu vay &
hai d6 phan giai, thoi gian va chi phi déu gidm.

Tuy nhién, diéu nay khong ty dong xay ra trong moi bai toan. Nhitng noi gia tri bi ngat dot ngoét nhw
séng xung kich rat khé. Mat Itta méng va dong réi gan vach cling phai dugce x& Iy than trong. & nhitng
noi nay, théng tin tan s6 cao rat quan trong. Phai c6 x 1y riéng va kiém ching di kém thi mdi dang tin.

8.5.2 Toan ttr no-ron cho dong chay

Sy chay la mot bai toan khd, noi nhiét, dong chdy va héa hoc dan vao nhau. Nghién cttu nham diéu
chinh toan t& no-ron cho bai todn nay van tiép tuc. Nhiéu nhém thi cac cach khac nhau. O day, ta xem
cac truong hop méi da duge kiém chitng, 1y khai niém lam trung tam.

Tri tué nhan tao cho thiét k& vat liéu mai va k§ thuat dong co day tén Ira - 134



Mot hudng la hoc hoa hoc cirng bang toan t. Todn t& no-ron Fourier mé rong (EFNO) 1la mot vi du. Téac
gid 1a Wong, Li, Zhang, Chen va Zhou. Nghién cttu nay c6 gang gidi héa hoc clirng ngay ca trong cac diéu
kién chwa hoc. N6 dugc th nghiém véi ti boc chay hydrogen khong chiéu va ngon Ia tia
hydrogen-ammonia ba chiéu. N6 cho thay tinh chat khai quat hoa tét ngay cd & trang thai chwa dugc
hoc. Nghién cttu todn t& mé rong nay dwgc dang trén tap chi Combustion and Flame.

Hay phan tich cum tlr ty boc chdy. Khi dat nhién liéu va oxy trong trang thai néong, Itta ty bat 1én. bo la
hién tugng vat chat ty chdy ma khong cin diém. Hoa hoc tai khodnh khic nay dién ra rat nhanh va cé
d6 cing 16n. Toan t& mé rong da co hoc khodnh khac khé nay. Dy 1a bai toan thuong dugc dung lam
phép thtt cho hoa hoc cing.

Hay xem vi sao toan t& mé rong lai quan trong. Mang no-ron thong thuwong chi khép tot trong cac diéu
kién da hoc. Chi can nhiét d6 hodac ap sudt léch di mot chut, két qua da sai. Todn t& mé rong da c6 ha
thap bitc twong nay. Trong thi nghiém, né da khai quat héa & mitc nhit dinh sang cd nhitng diéu kién
chua tirng hoc. C6 thé no6i né da cho thiy du dia si dung trong cac diéu kién tén Ira mai.

Mot huwdng khéc 1a hoc tron ven nhiéu loan phdn &ng ba chiéu. Mot nghién ctiu da xt 1y viéc nay bang
toan t& no-ron Fourier c6 thém cau tric U-Net. U-Net 1a cdu tric mang no-ron x& 1y dong thaoi bitc tranh
16n va chi tiét. N6 tai hién t6t dac tinh tan s6 cia van toc, nhiét d6 va mat do trong nhiéu loan phdn ¢ng
nén dugc. N6 dy dodn dong chdy nhanh hon nhiéu so véi tinh todn truyén théng. Két qua nhu vay cho
thay kha niang cia mo hinh thay thé. Nhiéu nghién cttu thuéc nhanh nay van dang & giai doan dau,
trudc binh duyét.

Hay lam ro cu néi khép tot dac tinh tin s6. Trong dong chay c6 cd xody 16n va xody nho. Moi ¢d xody
chira mdt phan nang lwgng. Tiéu chi quan trong la c6 vé dung phan bo nang lvgng nay hay khéng. Néu
chi khép dong chay 1én ma bé 16 xody nhé thi méi dwge mdt niva. Mot todn ti tot tai hién rong phan bo
nay cda ca dong chay 1én va xody nha.

Hudng thit ba 1a x& 1y truyén nhiét bitc xa bang toan t&. Ngon Itta ndng cling mat nhiét dwéi dang 4&nh
sang. Hién twgng nay goi la truyén nhiét birc xa. Zhao va cac cong sy da dwa ra mdt todn t& no-ron giai
truyén nhiét birc xa trong hda hoan. Pay 1a nghién ctu giai doan dau nham vao hda hoan, khong phai
tén 1ra. Vi vy khong mé rong né thanh kiém ching tén lta, ma chi tham khdo nhu mot truong hop lan
can.

Hay cdm nhan truyén nhiét bitc xa qua mot dong Ita trai. Khi ding trudc dong liva, mat ta thay nong.
Truéce khi khong khi néng 1én, anh sdng dd mang nhiét dén trudc. Ngon lra trong buong doét tén Ita
cling téa nhiét bang anh sdng nhu vay. Bitc xa nay lam néng thanh vach va lam ngudi ngon Ita. Vi thé,
du doadn chinh xac phai bao gom ca nhiét birc xa nay.

Pua bitc xa vao tinh todn 1a viéc khé. Anh sdng lan ra moi huwéng va tron 1an véi nhau. Cuong do & méi
hudng lai khéc. N6 luc hoc dong phitc tap nay bang todn tir dd xuét hién trong nghién ctru héa hoan.
Mudn chuyén sang tén Itra thi phai chinh lai diéu kién va kiém ching. Du vay, day van la mot truong
hop ban dau cé y nghia, cho thay hwéng di sap tdi.

Cac truong hop nay cho thay mdt 1gi ich chung. Khi hoc tir két qua tinh toan d¢ chinh xac cao, né trd
thanh mo6 hinh thay thé nhanh. Cé thé khai phuc tinh todn do phén giai thap thanh dang d¢ phan giai
cao. N0 tré thanh cong cu ho trg wéc lwong toan bo trudng trong tinh huéng c6 it cAm bién. C6 thé dung
no6 dé quét khong gian thiét ké trong thoi gian ngén.

Ciling c6 diém giao nhau gitta hoc toan t& va hoc dya trén vat ly. Toan t& no-ron nhanh, nhung khong
phai luc nao cling tudn thi vat ly. C6 thé dit rang budc bdo toan vao ham mat mat. Day 1a n6 lyc nham
6 ca toc do cla todn t¥ va do tin cdy cua vat ly. Sy két hgp nay sé xuat hién lai trong truong hop
detonation quay & phan sau. Vi vy hai cong cu nay khong canh tranh vgi nhau ma ghép thanh mot cép.
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O day can néi rd cach doc cac truomg hop nay. Cudn sach nay khong dit bang so sanh hiéu nang ctia
tirng mo hinh cu thé. Cac con s6 trong nghién cttu giai doan dau thay doi 16n theo diéu kién. Thay vao
dd, sach giai thich vai tro cta toan ti no-ron bang cac truong hop da dugc kiém chirng. Trong tim nam
& cach dung phuong phap, khong phai & con sé.

Cling c6 truong hop tinh todn quy mo 16n. Nhém nghién cttu DeepFlame da dwa mang no-ron vao dé giai
bai todn chay siéu téi han & quy mo 16n. Cac tac gia 1a Guo, Mao, Liu, Tan, Jia va Chen. Theo tai liéu cong
khai, ho d4 tinh todn chay nhiéu loan cia methane va oxy & quy mo hang chuc ty 6. Day 1a pham vi vuot
xa nang lyc trudce day. b6 la nghién cttu ban dau hudéng t6i chay tén Iiva véi hon mot tram injector.

Muén dung trong thiét ké thuyrc té thi cé nhiéu muc can kiém tra. Phai xem khoi lwgng va nang luong cé
dugc bdo toan hay khéng. Phai xac nhan vi tri song xung kich c¢6 ding hay khong. Phai xem néng d¢ cac
chat héa hoc c6 roi xudng gia tri &m hay khong. Chi khi vugt qua cac kiém chitng nhw vay, né mdéi tré
thanh cong cu. Mo hinh thay thé 1a cip do6i ho trg tinh todn chinh xac, khong phdi vat thay thé.

8.6 Khoi phuc mat ranh gi&i chay sé6ng xung kich trong déng co detonation
quay
8.6.1 Bai toan phan tich dong co detonation quay

bong co detonation quay (RDRE) dung budng dot hinh vong. Trong dé, séng detonation quay rat nhanh
theo duong tron. Detonation 1a dang chay né trong d6 séng xung kich va qua trinh chay gan vgi nhau rbi
cung chuyén dong. S6ng nay chay véi téc dd hang nghin mét moi gidy, nhanh hon 4m thanh nhiéu lan.

Cach nay c6 lgi thé 1a chinh qua trinh chdy lam tang ap suat. Pong co thong thuong tang ap suat bang
may nén hodc bom roéi méi dot. Detonation dot nhién liéu khi séng xung kich nén khi tirc thoi. Vi vay ap
sudt ty tang trong luc chdy. Hién twgng nay goi 1a chay ting dp. Tuy nhién, van can ap sudt phun dé day
nhién liéu va oxy vao. Du ap sudt ting trong budng dét, van co tén that & phun, tron va xa. Vi vay lgi ich
tinh trén toan b dong co thay doi theo diéu kién. Néu dung tt, né c6 kha nang tang hiéu suat, nén
nhiéu t6 chirc trén thé gigi da tham gia phat trién.

Hay xét sy khac nhau gitta detonation va chay thong thuwong. Chay thong thuong lan ra nhu Iva lan
cham. Detonation lan ra nhw mgt vu né véi séng xung kich di phia truge. Séng xung kich nén va lam
nong khong khi trong nhay méat. Ngay phia sau nd, nhién liéu chdy tirc thi. Cau tric trong dé séng xung
kich va ngon I¥a gan véi nhau tao ra ap suat lon.

Van dé 1a bén trong cuc ky phitc tap. S6ng xung kich ddn dau va vung phan ung téa nhiét gin chat véi
nhau. S6ng xung kich nghiéng, mat ti€p xuc va 16p hon hgp chua chdy dan vao nhau. Cac ciu truc nay
tuwong tac & thang thoi gian mot phan triéu gidy. Vi vdy day thudc nhém bai todn khé bac nhéat trong co
hoc chat luu.

Hay vi twong tac nay vdéi tai nan trén duong. Nhiéu xe cing méac ket trong mat giao 16 hep. Mot thay doi
& mot diém lan ra toan b trong nhay mat. Trong detonation, séng xung kich va ngon 1%a cling dan vao
nhau nhu vay. Mot dao dong nho lam thay doi toan b séng. Vi thé, du doan va diéu khién bén trong
dong co nay la viéc kho.

Do dac con bitc b6i hon. Nhitng gi c6 thé thay trong th¥ nghiém mat dat rat han ché. Gan nhu chi c6 tin
hiéu ap suat trén thanh ngoai buéng dot. Nguoi ta cling chup anh sang clia ngon Itta bang camera téc do
siéu cao. Anh sadng nay duoc goi 1a ty phét quang. P6 1a 4nh sdng ma mot phan tt cu thé ty phat ra khi
phan &ng. Nhung bang cac phép do nay, ta khong thé biét tryc tiép trang théi ba chiéu bén trong.

Ciing can hiéu vi sao nguwoi ta phat trién dong co detonation quay. Péng co tén lta thong thuong dot
nhién liéu & ap sudt gan nhu khong doéi. Chay detonation dét nhién liéu trong khi ty lam tang ap suét. Cé
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kha néng thu dugc lyc 16n hon tir cuing mot lwgng nhién liéu. Cling c6 du dia lam dong co ngan hon va
nhe hon. Vi vy cach nay dugc xem 1a ng vién cho cong nghé day thé hé tiép theo.

Hay vi khé khan ctia déng co nay véi camera. Gid s ta chup anh mét con quay dang quay nhanh. Néu
man tradp cham, con quay s& nhoe thanh mgt mang. Séng detonation nhanh hon con quay rat nhiéu.
Camera nhanh dén dau ciing chi ghi dugc vé ngoai. Muon nhin vao bén trong, phai lap cac khodng trong
bang tinh toan.

Hay cAm nhén téc do cta song detonation bang con s6. S6ng nay chay vdi téc dd hang nghin mét moi
gidy. Po 1a téc dd nhanh hon vién dan. N6 mat chwa dén mot mili gidy dé chay hét mot vong trong budng
dét hinh vong. Trong khodng thoi gian ngan dd, ap sudt va nhiét do tang gidm manh. Sy thay doi ay
nhanh dén m&c mat nguwoi khong thé theo Kip.

Vi vay mo hinh khoi phuc la thi rat can. Can mot cong cu tai tao toan bo truong dong tir cac phép do
thua. Phai wéc lwgng phan bo ap sudt, nhiét do, van téc va chat héa hoc trong thoi gian ngan. Pay 1a noi
hoc dya trén véat ly gdp hoc toan tit. Cic phuwong phap da hoc trong chuong nay hop sic tai day.

8.6.2 Khoi phuc va ban sao so két hop dir liéu véi vat ly

Cong cu dau tién ctia khoi phuc 1a ky thuat siéu phan gidi. N6 tai tao cadc phép do thwa hodc thé thanh
mot trieong chi tiét. Nghién cttu nam 2026 cda Yao va Zhang da th lam viéc nay bang mang no-ron déi
nghich nhat quan chu trinh. Mang no-ron d6i nghich la ciu truc trong d6 bén tao ra va bén phan biét
canh tranh v4i nhau dé hoc. N6 giong cdnh ké lam gia va ngudi gidm dinh hudn luyén 1an nhau. Phuong
phap nay hoc tr dit liéu tinh toan ddng co dung hydro va khong khi. N6 da khoi phuc truong dong tho
thanh chi tiét hon tdm 1an. K€t qua nay la nghién cttu da dang trén tap chi hoc thuat.

Hay nhin bang hinh anh dé thay vi sao can siéu phan giai. Khi phdng to mét birc dnh cii, &nh trd nén tho
nhu bac thang. Cong nghé siéu phan giai lam bitc &nh thd dé tré lai mwot hon. Trong tinh toan chay
cling c6 két qua lwdi tho. Néu khoi phuc truong tho nay thanh truong chi tiét, thong tin tang 1én. Pay la
cach tiét kiém chi phi tinh toan bang tinh todn tho, roi 1ay lai chi tiét.

Cong cu tiép theo 1a hgp nhit da d6 trung thire. N6 n6i tinh toan do chinh xac thap, ré tién véi tinh toan
do chinh x4c cao, dét tién. Y twéng 1a ¢ dugc wéc lugng chinh xdc du chi cé it dit liéu dé chinh xac cao.
Mot nghién cttu tén Cheap2Rich da ap dung cach nay cho dong co detonation quay. Cac tac gia la Bao,
Jayak, Powers, Raman va Kurtz. Nghién cttu da do trung thyc nay van 1a nghién cttu giai doan dau, trudc
binh duyét.

Hay vi lgi thé ctia da do trung thyc vdi viéc lo liéu trong gia dinh. Néu chi dung vat liéu dat tién, ngan
sach sé cang. Ta dung vat liéu ré dé dung nén, roi chi dung vat liéu tot & noi can thiét. Tinh toan cling
vay. Dung tinh todn d¢ chinh xac thip dé ndm khung 16n. Chi tinh chinh céc diém quan trong bang tinh
toan do chinh xac cao. D4 la cach tién gan tGi d6 chinh xac cao vai chi phi thap.

Trong sy hgp nhat nay con c6 khai niém dong hoéa di liéu. Pong héa dit liéu la phwong phap lién tuc
khép tinh toan véi do dac thyuc té. N6 giong dy bao thoi tiét nhan quan trac roi sita dy bao. Trong dong
co detonation quay ciing cé tin hiéu cdm bién di vao. Tin hiéu nay lién tuc hiéu chinh tinh toan. Khi dé
du dodn ctia m6 hinh gan hon véi trang thai déng co thuec.

Mot cong cy khac 1a mo hinh sinh phdn dnh quan sat. M6 hinh sinh la mang no-ron ty tao ra nhitng
canh cé vé hgp ly. Néu duwa quan sat thua lam diéu kién, né vé ra toan bg truong. Ngay ca khi vi tri quan
sat thay d6i, van c6 du dia sit dung ma khong phai hoc lai. Wang va céc cong sy da dua ra nd luc nhw
vay trong khoi phuc budng dét detonation quay. Vi thé n6 hitu ich trong tinh huéng c6 it cAm bién va
thiéu quan séat.
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Cong cu cudi cung la sy két hgp gitra todn t& no-ron va mang no-ron véat ly. Todn t& no-ron wéc lugng
nhanh toan bo truong. Mang no-ron vét 1y gitt cho né tuan tha cac dinh luat bao toan. Khi hop hai
phuwong phap lai, ta ¢c6 mét b wdc lwgng vira nhanh vira khép vat 1y. Khi tin hiéu cdm bién di vao, no tai
tao bén trong trong thoi gian ngan.

Két qua khoi phuc nay dan t¢i ban sao s6. Ban sao sd 1a cong nghé trong dé mé hinh may tinh bam theo
trang thai cia thiét bi thyc. T treong dong da khoi phuc, cé thé tinh tdi nhiét trén vach va hiéu suit
chay. C6 thé nhén biét trudc nguy co injector bi bao mon do nhiét. N6 cling noi voi diéu khién dé xt Iy
bat 6n chdy trong thoi gian ngan.

Hay vi bat 6n chay véi chiéc xich du. Khi diy xich du ddng nhip, né dao déng ngay cang 16n. Dao déng
ap sudt trong buong dét cting 16n 1én néu bat nhip véi ngon 1a. Khi dao dong nay 16n, déng co c6 thé va.
Vi vay phai nhan ra dao dong sém va pha nhip dé. Khoi phuc va diéu khién thaoi gian thywe ddm nhan
viéc nhén ra va xi 1y dao dong nay.

Tuy nhién, ¢ day cling c6 nhiéu diém can than trong. Phan 16n cac nghién ctru khoi phuc nay van & giai
doan dau. Nhitng con sé nhan manh toc dé tdng manh hodc d¢ chinh xac cao déu phu thudc diéu kién.
Vi vay cudn sach nay khéng dwa cac con s6 d6 vao phan ndi dung chinh. Phan nay chi giai thich bang
khéi niém thiét ké va cac treong hgp da dugc kiém ching.

Hay xem vi sao ban sao s6 hitu dung. Khong thé nhin truc tiép vao bén trong dong co thyc trong ltic thi
nghiém. Ban sao s6 dung tin hiéu cdm bién dé phan doan trang thai bén trong. N6 nhin ra dau hiéu
nguy hiém nhanh hon con ngudi. N6 c6 thé g tin hiéu trude khi vin dé 16n 1én. Trong tén Ia tai s
dung, cdnh bdo sdm nay co gia tri 16n.

Ty cip nhat cling ¢ rdi ro 4n. Néu mo hinh ty sita minh bang chinh du doan ctia nd, sai s6 co thé tich
lity. N6 c6 thé ty day minh theo hudng sai. MOt nghién ctitu ndm 2026 da chi ra van dé nay. Nghién ctu
dé dé xudt ban sao s6 tu cap nhat dugc on dinh bang vat ly. Nghién cttu nay khong dung tén Ita, ma cho
thiy khai niém qua mat bai todn nhiét téng quat. Pay la cach cac quy tac vat Iy ndm day cuong ctia qua
trinh cap nhat.

Hay xem vi sao can b0 gidi han. Tri tué nhén tao déi khi dwa ra gid tri sai 1éch. Néu gia tri d6 di thang
vao diéu khién, n6 sé nguy hiém. B6 gidi han ngén gia tri vugt ra khoi pham vi an toan. D6 1a hang rao
gilt cac gidi han vat 1y do con nguoi dét ra. Biéu khién ty hanh nhit dinh phai c6 hang rao nhu vay.

Muén dung trong diéu khién dong co thue, cdn chuan bi nhiéu hon. Phai tich 1y du dit liéu thi nghiém
téc dd cao. Phdi c6 kiém ching ddc 1ap di kem. Cling phai cé bo gidi han bdo vé an toan. Dong phat trién
nay cho thdy céng nghé van dang trong qua trinh truéng thanh. Nhung huéng di da ré. Khoi phuc dung
chung dit liéu va vat ly dang dan dinh hinh.

Téng két

Chuong nay da ban vé nhiéu con duong dua tri tué nhan tao vao tinh toan chay. Piém xuat phat 1a mot
van dé. Chdy trong tén lra doi héi lugng tinh todn 16n vi hoa hoc dién ra nhanh va dong chay dién ra
chdm dan xen véi nhau. Tinh todn truyén thong chinh xdc nhung cham. Tri tué nhan tao nhanh, nhung
néu vi pham vat 1y thi nguy hiém.

Loi gidi 1a hoc mdy dya trén vat ly. Mang no-ron khong chi bat chudc dit liéu. N6 dong thoi tudn thi cac
dinh luat nhu bao toan khoi lwgng va nang lwgng. Mang no-ron dya trén vat ly la phwong phéap tiéu
biéu. Du dit liéu it, vat Iy van 1ap vao phan con thiéu. Sttc manh nay boc 16 rd trong cac bai toan giai
nguoc.
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O doan nay, can sap xép lai quan hé gitra tri tué nhan tao va vat 1y. Tri tué nhan tao manh trong viéc tim
quy luat tir dit liéu. Vat 1y chita cac dinh luat da dugc kiém ching trong thoi gian dai. Chi mot trong hai
1a khoéng da. Néu chi dung dit liéu, m6 hinh sé vi pham vat 1y. Néu chi dung vat 1y, lugng tinh toan sé 16mn.
Vi vay, dung hai thi nay cung nhau la trong tdm ctia toan bo chwong nay.

Trong cac bai toan cing, phai rang budc vat Iy manh hon. Chi dung phat thwong khéng da. Ta dwa bo
tich phan thoi gian vao mang no-ron dé dat 6n dinh. Ta dung phép chiéu cudng bitc bao toan dé ngin
cac gia tri vo ly. CRK-PINN la mét vi dy vé rang bugc mém, trong do6 vat ly dugc dua vao dudi dang ham
mat mat.

Cling can nhac lai cdc phuwong trinh cia dong phan ng da thanh phan. Bon can bang vé khai luong,
dong lwong, loai hoa hoc va nang lugng 1a bd khung. Cac can bang nay la quy tac rang khong cé gi ty
nhién sinh ra hay bién mat. Hoc duwa trén théng tin vat Iy dwa quy tac nay vao ham mat mat. Pao ham tw
dong do chinh xac phan du cia phwong trinh. Nho d6, né khoi phuc dugce toan bd truong ngay ca tie di
liéu thua.

Mang Kolmogorov-Arnold dwa ra mot cu tric mai. N6 dat cac ham linh hoat trén cac duwong noi. Nho
vay, no c6 thé mo ta tét hon mét ngon ltra déc. ChemKANs da cho thidy kha niang nay trong hda hoc chay.
N6 tao ra két qua bén véi nhiéu du chi dung it gia tri.

Toan t& no-ron Fourier bién ham thanh ham. N6 c6 thé hoc & d9 phan giai thap roi dung ¢ do phan giai
cao. N6 tré thanh mo hinh thay thé nhanh va céng cu phuc hoi. Nghién cttu két hgp todn t& maé rong vaéi
U-Net da dat két qua trong dong phan wng. Nghién ctru vé toan t x 1y truyén nhiét birc xa cling xuat
hién & linh vyc gan ké. Tuy vy, song xung kich va mat ngon Itta mong van can dugc xi 1y than trong.

bong co detonation quay la sdn khau noi cac phwong phap nay héi tu. Muc tiéu la phuc hoi bén trong ti
cac phép do thua. Nguoi ta dung siéu phan giai, da do trung thuc, va két hop toan t vdi mang no-ron
vat ly. K&t qua do6 dan tdi ban sao s6 va diéu khién thoi gian thyc. Hién nay linh vyc nay van & giai doan
dau va can kiém ching thém.

C6 thé gom cac phuwong phap clia chwong nay vao mot cau. Tat ca déu la con duwong dung vat ly va dir
liéu cung nhau. Vat Iy dem lai d6 tin cay, dit liéu dem lai toc d6. Chi mét phia thi kho x& 1y chay trong tén
I%a. Cau tra 16i nam & noi hai sttc manh gip nhau. Cudn sach nay da chi ra noi dé bang cac truong hop
da dugc kiém ching.

Cling can sap xép lai tinh chat cta cac vi du dwgc dung trong chwong nay. Mang no-ron dya trén vat 1y
cla Raissi va toan ti no-ron Fourier ctia Lila cdc nghién citu nén tdng duoc trich dan rong rai.
CRK-PINN va ChemKANs la cac bai bdo hoc thuat da qua binh duyét. DeepFlame, toan t& md rong va
phuc hdi da do trung thyec 1a cac nghién citu mdi. Nhiéu nghién cttu trong s6 nay van la preprint & giai
doan dau. Nghién cttu giai doan dau cé nghia 1a con cd thé thay déi trong twong lai.

Thai d6 xuyén suot chuong nay ciing ddng nhac lai. Cuén sach nay chon vi du dya trén cén c. Nhitng
mo hinh chi cé tén nghe c6 vé thuyét phuc duge ha xudng mirc khai niém. Cac con s6 hiéu nang chwa
duoc xac nhan khéng duwgce dua vao phan chinh. Nghién cttu giai doan dau duoc néi ré la nghién cttu
giai doan dau. Muc dich la gitip nguoi doc phéan biét sy that véi ky vong.

Cac nhiém vu phia trude cling ré rang. Can nhirng mo hinh khép tét cung Idc trong mot dai diéu kién
rong. Phai xit 1y 6n dinh séng xung kich va mat ngon Itta moéng. Can tich liiy thém céc trueong hop duogc
kiém chitng bang dit liéu déng co thye. Cac bo gidi han bao vé an toan ciing phai phat trién cung lic. Khi
cac nhiém vy nay duoc giai quyét, cong cu sé tién gan hon téi hién truong.

Bai hoc ctia chwong nay rat rd. Tri tué nhan tao lam thay déi 16n téc do tinh todn chay. Tuy nhién, né chi
dang tin khi di cung vat 1y va kiém ching. Can ct dd dugc xac nhan quan trong hon tén mo hinh hao
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nhoang. Trén sy cin bang dd, cong nghé day thé hé tiép theo 16n 1én tirng budce. Khi tri tué nhéan tao va
vat Iy ndm tay nhau, bwdc di ay tré nén virng chac.
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Chwong 9. Toi wu héa thiét ké ngwoc topo cia kénh lam
mat tai sinh, 16 1am mat mang va inducer

Mé& dau

Néu cam mot chiéc n6i néng bang tay vao mua he, ta s& bi bong. Vi vay, ta lam tay cAm noi bang go hoic
nhya. Myc dich 1a ngén nhiét truyén dén tay. Péng co tén 1¥a cling mang cung méot bai toan. Bén trong
dong co, nhién liéu chay va tao ra khi rat néng. Khi nay néng dén mic c6 thé lam chay cé kim loai.
Nhung biec vach chita dong khi néng 4y lai lam bang kim loai. Bo vé bic vach d6 nhw thé nao 1a mot
bai todn 1én trong thiét ké dong co tén 1ra.

Tén 1ra gidi bai todn nay theo mot cach khéo 1éo. Nhién liéu di vao dong co khong dugc dét ngay. Trude
hét, nguoi ta cho nhién liéu chay qua cac dudng dan nho tao trong bitc vach néng. Khi di qua vach,
nhién liéu 1ay di nhiét ctia vach. Vach ngudi xudng, con nhién liéu néng 1én. Sau d6 nhién liéu da duoc
lam noéng di vao budng dét va chay. Pay la cach vira bao vé vach, vira gia nhiét trudgc cho nhién liéu.
Nguoi ta goi cach nay la lam mat tai sinh(regenerative cooling). Vi nhién liéu da dugc lam néng khong bi
b6 di ma dugc dung lai, nén cé chir tai sinh.

Lam mat tai sinh 1a mot phwong phap cii. Tén Itta thoi ky dau da dung phwong phap nay. Nhung viéc
thiét ké kénh lam mat mot cach ty do lai kho. Ly do 1la phwong phéap gia cong bang cach cat got kim loai
da tréi budc hinh dang ctia kénh. Gan day, hai thi da thdo nut tréi nay. Mot la in 3D kim loai. Thi con lai
1a tri tué nhan tao, cong cu tim nhanh thiét ké t6t. Khi hai thit nay gip nhau, thiét ké lam mat da budc
sang mot cuc dién mai.

Chuong nay ban vé cau tric quan ly nhiét clia dong co tén Ira. Chung ta sé xem xét kénh lam mat trong
vach va cac 16 1am mat mang phi mot 16p mang lam mat méng 1én vach. Chwong nay cling ban dén
inducer, tirc cAnh bom phia trudc day nhién liéu 1én. Ca ba cdu tric déu l1a bai toan cAn bang gitta nhiét
va dong chdy. Néu mudn lam mat vach manh hon, lyc cdn can tré dong chay sé ting. Néu muon giam
lyc cdn, kha nang lam mat sé yéu di. Kho cé thé tim diém can bang nay chi bang ban tay con nguoi.

Tri tué nhan tao bwdc vao day. Tri tué nhan tao dwgc ban trong chuong nay khong phai 1a tri tué nhan
tao vé tranh hay viét vin. N6 la cong cuy gitip nhanh chéng tim dap an tét trong mot khong gian thiét ké
phttc tap. C6 loai tri tué nhéan tao thay thé phép tinh dong chdy cham. C6 loai tri tué nhéan tao ty chon thi
nghiém tiép theo can lam. C6 loai tri tué nhan tao rit gon hinh dang kénh lam mat phic tap thanh maot
nhém s6 nhd. Chuwong nay sé gidi thich tirng cong cu &y mot cach dé hiéu.

Hay no6i r6 vi sao cau chuyén cla chwong nay quan trong. Trong déng co tén Itta, noi hay gay sw co la
quan 1y nhiét va bom. Néu vach chdy hoac bom rung, ddong co sé dirng. Vi vay, khi ché tao mot dong co
mai, phan nay ton nhiéu thoi gian va tién bac. Chi can thiét ké nhanh hon mot chut, an toan hon mat
chut, cling da giup rat nhiéu. Tri tué nhan tao gép sttc chinh tai diém nay. N6 quét qua khong gian thiét
ké rong nhanh hon con nguoi va chon ra cac wng vién tot.

C6 mot diéu can noi truwde. Thiét ké lam mat dong co tén 1¥a la Ilinh vyc doi héi bién dd an toan 16n. Néu
vach chdy mot 1an, ca dong co sé va. Vi vay, nguoi ta khong tin ngay va dung nguyén xi dap an do tri tué
nhan tao dua ra. Tri tué nhan tao dugc dung dé tim nhanh cac wng vién tét. Phan doan cudi cung luén
dugc xac nhan bang tinh todn dé chinh xac cao va tht nghiém dét that. Cac vi du trong chuwong nay cling
phai duogc doc trén nguyén tac do.
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9.1 Cach tén Itra bao vé vach buong dot néng

Phan nay ban vé cach dong co tén Itta bao vé vach nong. Trudce hét, ta xem vi sao budng dot tén 1ra lai
nong dén nhu vay. Sau do, ta giai thich lam mat tai sinh 1a gi va vi sao kho ché tao. Cuéi cung, ta xem in
3D kim loai dang thay d6i thiét ké nay nhu thé nao. Phan nay la nén tdng cho moi ndi dung phia sau.

Trong budng dét chinh cia dong co tén ltva, nhién liéu va oxy gdp nhau roi chdy. Nhiét 6 ctia khi dugc
tao ra khi d6 dé dang vuot qué 3 nghin d6. Piém nong chay cia thép khodng 1 nghin 5 tram d6. Khi chay
cao hon diém néng chay cda thép rat nhiéu. Hon nita, ap sudt trong budng dot ciing cao. Pong co hiéu
sudt cao cd ap sudt bén trong vugt qua mot tram 1an ap sudt khi quyén. Khi néng va ap suét cao day va
nung néng birc vach kim loai méng tr bén trong.

Ap sudt cao ciing 1a mot ganh néng 16n. Ap suét cao trong budng dét ddy birc vach mdng ra ngoai. N6
giong nhu khi thoi cang mot qua bong, 16p vo tré nén cang citng. Thém vao dé 1a chénh 1éch nhiét do
16n, bén trong néng va bén ngoai lanh. Phia néng muén gidn ra, con phia lanh mudn gitt nguyén. Sy
gidng co nay dé lai itng sudt 16n trong vach. C6 thé noi ap sudt va nhiét cung luc hanh ha bitc vach. Vi
vay, vach phai mdng, nhung dong thoi phai dwgce lam mat tot va bén chac.

Vi tri nhiét d6 vao vach dat mic cao nhét 1a ¢6 hong voi phun. Voi phun 1a by phan hinh loa phut khi ra
phia sau dé tao luc day. Phan trong chiéc loa dy thu hep lai va that eo dwoc goi la co6 hong voi
phun(throat). Tai day, khi ting t6c dén van toc &m thanh. Nhiét d0 ctia ban than khi lai gidm d6i chut khi
di qua voi phun. Du vay, tai ¢6 hong voi phun, nhiét di vao vach dat mitc cao nhat. Ly do l1a dong khi
nhanh quét rat manh qua btrc vach hep. Lwgng nhiét di vao vach trén mot don vi dién tich dwoc goi la
thong lwgng nhiét(heat flux). Thong lwgng nhiét & c6 hong voi phun rat 16n. C6 thé hinh dung nhiét cda
vai chuc bép 10 cong suat 16n dén vao mat dién tich hep chi bang long ban tay.

Hay th hinh dung thong lwgng nhiét 16n dén mitrc nao. Nhiét do mot hong bép gas gia dinh tao ra trai
trén mot dién tich bang 1ong ban tay. & ¢c6 hong voi phun, nhiét cda vai chuc hong bép nhu vay don vao
cung mot dién tich. Lugng nhiét 8y d6 vao chi mot 16p vach kim loai méng. Chénh 1éch nhiét d6 gitra mét
trong va mat ngoai cia vach 1én dén vai tram d6. Chénh léch 16n nay lam kim loai cong vénh va gay nit.
Néu khong lam mat vach, vach sé sup dé chi trong vai gidy.

Néu vach nhin nguyén lwgng nhiét nay, vach sé chdy hodc yéu di. Vi vay, nguoi ta dung lam mat tai
sinh. Ngudi ta tao nhiéu dwong dan nho trong vach. Nhién liéu dwgc cho chay qua cac dudng dan nay
trudce. Khi di qua duong dan, nhién liéu 1y di nhiét cia vach. Vach ngudi xuéng va nhién liéu nong 1én.
Nhién liéu da néng di vao budng dot roi chay. Cach nay bao vé vach va gia nhiét trwdc cho nhién liéu,
nén khéng vitt bé nhiét. Doi khi nguwoi ta con thém lam mat mang. Lam mat mang la phuwong phap phu
mot 16p mang chat lam mat moéng doc theo vach. Khi dung hai phwong phap cung nhau, c6 thé bao vé
vach an toan hon.

Vén dé 1a ché tao cac kénh lam mat nay. Trudc day, ngudi ta cit got mot khéi kim loai dé tao dwong dan.
Cach lam bang cét got budc hinh dang dwong dan phai don gidn. Thudng thi ngudi ta khoét céc ranh chix
nhéat thing song song nhau. Nhitrng duong dan nhu vy kho thay déi 16n vé bé rong hodc huéng theo
tirng vi tri. Rat kho chi lam mat manh hon riéng khu vye c6 hong voi phun, noi nhiét tap trung nhiéu.
Néu c6 lam duong dan hep lai, nhién liéu s& khoé di qua va ton thit ap sudt ting. Khi ton that ap sudt 16n,
bom ddy nhién liéu vao phai lam viéc manh hon.

In 3D kim loai dang thao g& gidi han nay. In 3D kim loai la phwong phap trai mét 16p bot kim loai méng
roi dung laser lam néng chay dé két dinh. BO phin dugc tao ra bang cach chéng tirng 16p mot. Phuong
phép nay c6 thé tao cdc duong dan bén trong phitc tap ma cit got khong lam dugc. Cling c6 thé thiét ké
duong dan tdch nhanh nhw canh cay roéi gom lai. Cling c6 thé tao dudng dan uén theo mat cong ctia
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vach. O noi nhiét tap trung, cé thé bé tri dwong dan day hon; & noi khéc, b tri thwa hon. Ty do thiét ké
da mé rong rat 16n.

Hay lay mot vi du dé thiy in 3D thay d6i kénh lam mat dén mitc nao. Cach cii 1a khoét ranh trén vach
trong roi phi mot ndp bén ngoai dé tao duong dan. Phai ché tao nhiéu bo phan roi ghép lai. Khi c6 nhiéu
moi néi, chinh cdc vi tri d6 c6 thé yéu di. In 3D in ra mot khoi vach cé san duong dan bén trong. Méi néi
gidm, nén vach chac hon. Cac budc ché tao cling giam, tiét kiém thoi gian va vat liéu. Vi vay, viéc stra
thiét k&€ nhiéu 1an roi thir nghiém trd nén dé hon.

Vat liéu cho kénh lam mat cling phat trién cuing lic. Co quan Hang khéng va Vii tru Hoa Ky(NASA) da
phat trién mot hop kim dong tén 1a GRCop-42. bong 1a kim loai truyén nhiét t6t. GRCop-42 1a hgp kim
pha mot it chromium va niobium vao déng. N6 vira truyén nhiét tét, vira chiu dwgc nhiét do cao. Hgp
kim nay c6 thé dugc in 3D thanh cd mot budng dét c6 khac san dudong dan. Co quan Hang khéng va Vil
tru Hoa Ky da tién hanh ca th nghiém d6t that d6i véi budng doét lam bang hop kim nay. Két qua phat
trién va th nghiém nay da dugc tong hgp trong béo cdo cong khai. Co quan Hang khéng va Vil tru Hoa
Ky da phat trién vat liéu va cong nghé ché tao nay trong chwong trinh cong nghé day thé hé tiép theo.
bay la mot vi du trong dé vat liéu, ché tao va thiét ké cung tién 1én nhw mét khoi.

Néu dung thém lam mat mang, c6 thé bao vé vach an toan hon. Nguoi ta khoan nhiéu 16 nhé trén vach.
Qua céc 16 d6, mot lwong nhé chit lwu lanh dugce dwa chéay ra. Chét lwu chay ra tao thanh mot 16p mang
mong doc theo vach. Lép mang nay chen vao gitta khi néng va vach. Néu lam mat tai sinh lam ngudi
véch tir bén trong, thi lam mat mang pht mot 16p bao vé 1én bé méit vach. Hai phwong phép hé trg nhau.
O gan ¢6 hong voi phun, noi nhiét tap trung nhiéu, nguoi ta d6i khi ding chong ca hai phwong phap.

Hinh dang ctia kénh lam mat quyét dinh rat 16n dén hiéu suat quan 1y nhiét. Néu kénh hep va day dic,
dién tich ti€p xtc vai vach tang. Khi dién tich ti€p xtc 1dn, kénh 18y di nhiéu nhiét hon. Nhung néu kénh
qua hep, nhién liéu kho di qua. Can nhiéu lyc hon dé day nhién liéu vao. Mat mat lyc nay dugc goi la ton
thit 4p sudt. Khi ton that ap sudt 16n, bom phai quay manh hon. Kénh lam mat t6t phai lam mat vach tot,
dong thoi gitt ton that ap sudt & mic thap. Hai diéu nay kéo nhau theo hai hwédng ngugce nhau.

Phuong phap méi khong hé dé. Mot nghién ctru cong b6 nam 2025 dd phan tich mot trudng hop théat bai
ctia buéng d6t GRCop-42 in 3D. Trong mot th nghiém d6t vao thang 2 ndm 2021, budng dot da v chi
sau 9 gidy. Khi xem nguyén nhan, van dé nam & vi tri qud trinh in trng dirng lai mot lan. Tai vi tri d6, s6
16 rong 1i ti xuat hién nhiéu hon binh thwong rat nhiéu. Khi c6 nhiéu 16 rong, phan dé yéu di. Truong
hgp nay cho thidy phuwong phap ché tao méi nhay cdm véi quan 1y chit lwgng dén mitc nao. Doi lai ty do
thiét ké, ta phai theo ddi qua trinh ché tao ki hon.

Ty do thiét ké rong hon cling dem dén ndi lo mdi. Khi gan nhu c6 thé thay déi hinh dang dwong dan vo
han, viéc chon hinh dang nao t6t lai tré nén khé hon. Cach con ngudi ty vé vai hinh dang roi tinh th
khong thé quét hét khong gian thiét ké rong. Chi riéng viéc tinh chinh x4dc dong chay va nhiét cia mot
duong dan ciing da khién may tinh mat nhiéu thoi gian. Tri tué nhan tao budc vao cong viéc kham pha
khong gian rong nay mét cich nhanh va théng minh. T phan sau, ta sé 1an lwgt xem xét cac phwong
phép do.

9.2 M hinh dai dién du doan bién d6i ddt ngdt cia nhién liéu trong kénh lam
mat

Phan nay ban vé ly do nhién liéu trong kénh lam mat kh6 dy doan. Methane hodc dau héa dung lam
chit lam mat thay do6i manh tinh chat & ap sudt va nhiét d cao. Phan tich chinh xac dé tinh dong chay
that thwong nay dién ra cham. Vi vay, ngudi ta dung mo hinh dai dién bang tri tué nhan tao dé thay thé
tinh toan. ' day, ta gidi thich nguyén 1y va giéi han ctia mo hinh dai dién do.
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Chat lam mat cta tén Ira thuwong la methane(methane) hodc RP-1. RP-1 1a dau hda dugc tinh ché cho tén
Itta. C6 thé xem né nhu ho hang cia dau hda ta dung. Cac nhién liéu nay chiu ap sudt rat cao trong kénh
lam mat. Khi ap sudt vuot qua mot gia tri nao d6, ranh gigi gitta chit 1éng va chat khi mo di. Lay nuwdc
lam vi dy, d6 la trang thai trong dé sy phan biét nwdc trong noéi soi 1én va tao bot bién mat. Trang thai
nay duoc goi la trang thai siéu tdi han(supercritical). Nhién liéu & trang thai siéu téi han mang tinh chat
lung chirng, khéng han 1a chat 16ng cling khong han 1a chat khi.

T siéu tGi han c6 thé nghe kho. Hay noi dé hon. Khi dun nudc trong ndi, nudc soi va bién thanh bot.
Chat 16ng va chat khi duogc tach biét rd. Nhwng néu tang ap sudt 1én rat cao, hién twgng soéi nay bién mat.
Chat 16ng dan ndi tiép sang tinh chat giong chat khi. Ranh giéi ré rang noi bot xuat hién khong con niva.
Trang thai mat ranh gi¢i nhw vay la trang thai siéu t¢i han. Nhién liéu trong kénh lam mat chiu ap suét
cao, nén chdy & trang thai nay.

Tinh chét cla trang thai siéu t¢i han thay d6i gidp theo nhiét do. Khi di qua mét khoang nhiét dé nao do,
mét d6 gidm manh. Trong cung khoang dé, nhiét dung riéng dot ngot vot 1én. Nhiét dung riéng la lugng
nhiét can dé tang nhiét d6 1én 1 6. Piém ma mat do va nhiét dung riéng dao dong nhu vay duoc goi la
duong gia téi han(pseudo-critical line). & gan ving nay, tinh chét cia nhién liéu thay déi dot ngot nhu
thé dang sbi. Thyc té né khong soi, nhung vi giong s6i nén dugc goi la soi gid(pseudo-boiling).

Viéc nhiét dung riéng vot 1én cling cé mat t6t cho lam mat. Khi nhiét dung riéng 16n, nhién liéu c6 thé
chira nhiéu nhiét. Cing mot lvgng nhién liéu sé mang di nhiéu nhiét hon. Nhung néu mat do giam
manh, nhién liéu né ra va chdy nhanh hon. Khi dong chdy da nhanh dao dong gan vach, cach n6 van
chuyén nhiét bi roi loan. Mat t6t va méat xau cung xudt hién tai mot diém. Vi vay, viéc du doan lam mat
trong vung nay rat kho.

Soi gia giy van dé cho viéc lam mat. Thanh chi ngudi khi nhién liéu 1ay nhiét t6t khéi thanh. Nhung gan
duong t6i han gia, kha ndng 1ay nhiét doi khi gidm dot ngdt. Lop nhién liéu da néng 1én gan thanh giong
nhu mot tAm chian méng, chan nhiét lai. Hién twong nay goi la suy gidm truyén nhiét (heat transfer
deterioration). Khi suy gidm truyén nhiét xay ra, nhiét do thanh tai vi tri dé tang vot. Mot nghién ctru
nam 2020 da tong hop rang khi gia nhiét nhién liéu tén 1¥a, soi gid va suy gidm truyén nhiét xuat hién
cung nhau. Mot nghién cttu nam 2024 da di sdu vao 1y do xay ra suy gidm nay bang mo hinh dong chay
hai trang thai & quy m6 vi mo. Suy gidm truyén nhiét nay cting lién quan dén van dé coking sé néi &
phén sau. Vi khi thanh do6t ngdét nong 1én, nhién liéu tai vi tri d6 bi phan hdy nhanh hon.

C6 mot phuwong phap chinh xac dé tinh loai dong chay nay. D6 1a dong luc hoc chit Iwu tinh toan
(computational fluid dynamics, CFD). Dong chay dugc chia nhé thanh cac 6 lwdi nhd, roi van téc, ap suat
va nhiét do cda tirng 6 dwgc gidi theo cac dinh luat vat ly. Nén tang la ba dinh luat bao toan. Mt 1a bao
toan khéi lugng. Lugng chat lvu di vao va lwgng chat lvu di ra phai khép nhau. Tiép theo l1a bao toan
dong lugng. Luc diy hodc kéo chit lwu phai khép vai sy thay doi van tée. Cubi cung 1a bao toan nang
lwgng. Nhiét di vao va nhiét di ra phai khép voi sy thay déi nhiét do. CFD 1a viéc giai dong thoi ba dinh
luat nay trong moi 6. CFD chinh xdc nhung cham. Chi riéng viéc gidi chinh xdc mét doan kénh lam mat
cling c6 khi khién may tinh mat gan mot gio. Trong thiét ké kénh lam mat, phai kiém tra hang nghin
treong hop bang cach thay déi hinh dang kénh va lvu lugng. Néu moi lan tinh déu mat mot gio, thiét ké
s& khong thé két thuc.

Vivay nguoi ta dung mdé hinh thay thé (surrogate model). M6 hinh thay thé 1a mé hinh xap xi nhanh
dung dé thay cho phép tinh chdm. Trudc tién, nhiéu truong hop dugc tinh truede bang CFD dé thu thap
dit liéu. Dit liéu d6 dugc dung dé huan luyén mang no-ron nhan tao. Mang no-ron nhan dau vao la hinh
dang kénh, lvu lugng, ap sudt va nhiét do ctra vao. Sau d6 n6 dwa ra ngay nhiét 4o thanh, thong lugng
nhiét va ton that ap sudt. Cac nha nghién cru tai Trung tdm Hang khong Vil tru Birc (DLR) da tao ra mo
hinh thay thé bang mang no-ron nhw vay. Thit ho thuc sy dung 1a mét mang no-ron thong thwong gom
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vai 16p an x€p chong. Phép tinh tirng mit mot gio bang CFD dugc mo hinh nay hoan tat trong chwa dén 1
gidy. Ban dau ho chi x 1y kénh thang, sau d6 md rong dé x Iy ca kénh cong.

Quy trinh tao m6 hinh thay thé nhu sau. Truéc tién xac dinh pham vi ciia cac bién thiét ké. b6 la pham
vi cla chiéu rong kénh, chiéu cao kénh, lvu luvgng va nhiét dé cvra vao. Trong pham vi d6, chon nhiéu
truong hop va tinh bang CFD. Két qud tinh todn dugc gom lai thanh cac cap dau vao va dau ra. Nhitng
cap nay tré thanh sach gido khoa ctia mang no-ron. Mang no-ron nhin cac cap d6 va hoc quy luat di tir
dau vao dén dau ra. Khi hoc xong, né cling tra 16i nhanh véi dau vao mdi. Piéu nay giong nhu con nguoi
gidi nhiéu vi du dé nam duwgc dang bai.

Con c6 nhitng cach khac dé ting do chinh xac cia mo hinh thay thé. Cac cadch nay khong phai 1a thi
nghién cttu DLR & trén da dung nguyén xi, ma l1a cac ky thuit duoc dung rong rai dé lam cho mo hinh
thay thé vitng hon. Mot cach 1a dwa thém tri thire vat 1y vao. Néu mang no-ron chi hoc tir dit liéu, né céd
thé dwa ra ciu tra 10i vi pham dinh luat vat ly. Vi vy nguoi ta dua cac dinh luat bdo toan khéi lwgng,
doéng lwong va nang lwgng vao quy tac hoc. Néu mang no-ron vi pham cac dinh luat dé, né bi phat. Mang
no-ron dugc tao theo cach nay goi la mang no-ron dya trén vat 1y (physics-informed neural network,
PINN). Nguoi ta cling c6 thé thém ciu truc goi 1a két néi phan du (residual connection). Két néi phan dw
1a duong dan dua thong tin tir 16p trude di thing sang 16p sau bang cdch b qua mot s6 16p & gitta. Cau
truc nay gitup huén luyén on dinh cdc mang no-ron sau. Viéc dat nhirng k§ thuat nay 1én mo hinh thay
thé cho kénh lam mat 1a hwéng ma cudn sach nay dé xuat.

Céc gia tri tinh chat cta chat lwu siéu t¢i han ciing phai dwgc dua vao chinh xac. Vién Tiéu chuin va
Cong nghé Qudc gia Hoa Ky (NIST) cong bo cac gia tri nhw mét d6 va nhiét dung riéng clia nhiéu chat luwu
theo nhiét do va ap sudt. V4i chat lwu tinh khiét chi c6 mét thanh phan nhu methane, c6 thé néi va dung
truc tiép cdc gia tri chuan nay. Lam vy mdi khong bé 16 sy thay doi dot ngdt gan duong t6i han gia.
Nhung RP-1, ticc dau hda, lai khac. RP-11a hon hgp gom nhiéu hydrocarbon, nén thanh phan thay doi
déi chut theo titng mé tinh ché. Vi vay khong thé dung nguyén bang chit lwu tinh khiét, ma phai tao
riéng mot mo hinh hon hop thay thé dé khdp tinh chét. Néu gia tri tinh chdt khong chinh xdc, mo hinh
thay thé cling s& dwa ra nhiét do thanh sai 1éch. Chat lvu siéu tdi han c6 tinh chat nhay, nén dit liéu nén
nay rat quan trong.

Cling c6 nghién cttu chon chinh chat lam mat cho tét. Mot nghién cttu ndm 2026 da thiét ké nhién liéu
thay thé mo phéng dau héa dung cho tén I¥a. Nghién cttu nay dung thuat toan di truyén dé tim t6 hop
khap t6t cac tinh chéat & trang thai siéu téi han. Thuat toan di truyén la phwong phap cai thién dap an
bang cach chon va pha tron cac t6 hgp t6t. M6 hinh nhién liéu dung trong tinh todn lam mat cang chinh
xac, du bdo cang chinh xac. Tri tué nhéan tao cling gép stc vao viéc chon t6 hgp nhién liéu.

C6 diém can than trong khi xit 1y mo6 hinh thay thé. Khong dugc dya vao tén mo hinh dugc gan nhw
nhan hiéu hodc cac con s6 hiéu niang chwa dugc kiém ching. Vi vay cudn sach nay gidi thich bang khai
niém chung la mé6 hinh thay thé CFD, thay vi néu tén m6t mo hinh cu thé. Néu nguyén ly giong nhau, tén
goi 1a gi thi diéu hoc dwgc van nhu nhau.

MO0 hinh thay thé nay cling da dugc dung cho dong co thyc té. Trung tam Hang khong Vil tru Dic da xem
xét hiéu nang kénh lam mat ctia dong co do ho ty phét trién bang phuwong phap nay. Ho cai thién du béo
nhiét do6 thanh va phan anh vao thiét ké. Khi tinh toAn nhanh hon, ho cé thé so sanh nhiéu thiét ké kénh
trong thoi gian ngan. Nghia 1a ho da khao sat thiét ké trén pham vi rong ma khong bi tréi vao phép tinh
chinh xac cham.

MO0 hinh thay thé cé gigi han ré rang. M6 hinh thay thé chi dang tin trong pham vi né da hoc. Véi hinh
dang kénh la hodc diéu kién van hanh la ma né chua thiy khi hudn luyén, n6 co thé sai 16n. Chat luu
siéu téi han c6 tinh chat nhay, nén rudi ro nay cang 1én. Vi vay khong dugc quyét dinh thiét ké cuoi cung
chi bang mo6 hinh thay thé. Hiy dung mé hinh thay thé dé loc nhanh cac &ng vién tot. Sau d6 chi chon
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cac &ng vién d6 va kiém tra lai bang CFD chinh xdc cung th& nghiém dét thye té. M6 hinh thay thé
khong phai cong cu dua ra dap an thay con nguoi, ma la cong cu loc nhanh cac &ng vién.

9.3 Hoc chu déng dé tim 16 lam mat mang véi it phép tinh

Trudc hét hdy xem vi sao cdn lam mat mang. Lam mat tai sinh lam ngudi thanh tir phia trong. Nhung &
noi nhiét tap trung qua 16n, chi lam mat phia trong thanh cé thé khéng da. Vi chinh bé mat thanh tiép
xuc tryce tiép véi khi néng va bi gia nhiét. Vi vy ngudi ta pht thém mot 16p mang bao vé mong 1én bé
mét. D6 1a lam mat mang. Lam mat tai sinh va lam mat mang cung bdo vé thanh tir trong va ngoai.

Lam mat mang (film cooling) 1a phwong phap tao mot mang mdng bang chat lwu lanh ngay trudc thanh
noéng. Nguoi ta khoan nhiéu 16 nho trén thanh. Qua cac 16 d6, chat lwu lanh dugc phun xién. Chat luu
dugc phun ra lan méng theo thanh va phu 1én thanh nhw mét tdim chan. Mang nay tach khi néng khéi
thanh. Thanh khong tiép xuc tryc tiép vai khi ndng nén néng 1én it hon. N6 giong canh ludng gié chong
déng bang trén kinh chan gio 6 to thoi tir dwdi 1én trén.

Hiéu nang lam mat mang do vai gia tri quyét dinh. Mot gia tri la cwong do ctia chat lwu dugc thoi vao.
Gia tri nay goi 1a ty so thai (blowing ratio). Pd 1a ty s6 gitra cwdng do dong chay cia chat luwu lanh va
cuong do dong chay cia khi néng. Goc nghiéng cta 16, khodng cach gitta cac 16 va hinh dang 16 cling
quyét dinh hiéu nang. Chi can cac gia tri nay thay déi mot chut, hiéu niang ciia mang co thé thay déi 16n.
Mang bam t6t vao thanh hay nhac 1én roi bong ra phu thugc vao cac gia tri nay.

Ty s6 thoi qué 16n cling gdy van dé. Khi phun chat lwvu qua manh, mang nhéc 1én khéi thanh. Tia phun
khéng phu dugc thanh ma vot 1én trén. Khi dé thanh lai ti€p xdc véi khi ndng. Néu ty s6 thoi qua nho,
mang moéng va nhanh chdng bi cudn di. Vi vy cuong do cling cé gia tri phu hop. Phai khép dong thoi

goc, khoang cach va cuong dé thi mdi tao dwgc mang tot.

Mot Iy do khién mang bong ra 1a xody. Khi chat lwu phun ra tir 16, mot cap xo0dy quay sang trai va phai
hinh thanh. Cap xody nay kéo khi néng vé phia thanh. Khi dé mang lam mat da méat cong tao ra bi nang
1én va bong ra. Thanh lai 1§ ra trwdc khi nong. Néu thiét ké 16 tét, c6 thé 1am cap xody nay yéu di. Vi vay
hién nay nguoi ta dung 16 dang quat, véi dau 16 mé rong nhu chiéc quat. Chét lvu dugc phun ra lan rong
sang hai bén va phu déu thanh.

L6 dang quat trdi mang lam mat réng hon 16 tron. Lo tron phun chat lwu thanh mot tia. Tia nay dé nhéc
1én khoi thanh. L6 dang quat mé rong dau 16 sang hai bén va phun chat lwu rong ra. Chét lwu lan rong
bam vao thanh t6t hon. Khi dién tich bdm tdng, thanh dugc pht déu. Vi vay turbine khi va dong co hang
khong thuong dung 16 dang quat. Muc dd mé rong 16 va goc khoan 16 quyét dinh hiéu nang.

Muodn tim hinh dang 16 t6t, phai tinh dong chay. Mudn quan sét chi tiét d&n ca xody, cin phan tich chinh
xac. Phan tich nay goi 1a mo6 phong xody 16n (large eddy simulation, LES). LES 1a phwong phap tinh tryc
tiép cdc xody 16n trong dong chdy. N6 chinh x4c nhung chi phi tinh toan rat cao. Ngay ca viéc giai mot
diéu kién cling mat nhiéu thoi gian. Rat kho tinh hét hang tram truong hgp trong khi thay déi goc 16,
khoang cach va cuong do. Vi ngan sach tinh todn cé han, khong thé tinh bira moi diéu kién.

O day, qua trinh Gaussian (Gaussian process) gitip ich. Qud trinh Gaussian 1a phuong phéap du bdo bing
it dit liéu. Piém riéng cta nd la khong chi dwa ra gia tri duw bdo. N6 cling dwa ra mic bat dinh ctia du bao.
O noi c6 nhiéu dit liéu, né du bdo ty tin. O noi khong cé dit liéu, né danh dau 1a bat dinh. Biéu nay giong
nhu khi vé ban d6, con duong da di thi vé chi tiét, con dwong chua di thi vé mo. Phuong phap nay noi
cac gia tri bang mot quy tac tron goi la Matern.

Hay xem cd cach qua trinh Gaussian noi cac gia tri. Cac diéu kién gan nhau thi hiéu nang cling c6 thé
giong nhau. Néu chi thay déi goc 16 mot chit, hiéu nang lam mat ciing chi thay d6i mgt chit. Kernel 1a
th duwa y twdng nay vao toan hoc. Kernel la thuwéce do hai diéu kién gan nhau dén mirc nao. Néu gan, né
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xem gia tri 1a twong tw; néu xa, né xem gia tri c6 thé khéac. Bang thudce do nay, né noi tron cac diéu kién
da tinh. N6 cling wdc lvgng dugc gia tri cia diéu kién chwa tinh.

Hoc cht dong (active learning) thém lya chon thong minh vao day. N6 ty chon diéu kién nao sé dugc
tinh bang LES tiép theo. Khi chon, né nhin dong thoi hai diém. Mot 1a noi cé vé c6 hiéu nang tot. Diém
con lai la noi bat dinh. Pao sdu noi c6 vé cé hiéu nang tot sé dwa ta dén gan dap an tot hon. Pao sau noi
bat dinh sé 1am phan ma trén bdn d6 tré nén rd hon. Quy tac cAn bang hai diéu nay goi la ham thu nhan
(acquisition function). Quy tac thwong dung la cach do mirc cai thién ky vong so véi hién tai.

Uu diém cla phuwong phap nay nam & viéc sap xép thi tw tinh todn mot cach thong minh. N6 khong tinh
bira moi diéu kién. N6 chon tinh trude cac diéu kién cé nhiéu thir dé hoc. Vi vay ngay ca vdi it phép tinh
LES, n6 van tién gan dugc dén hinh dang 16 t6t. N6 tiét kiém phép tinh dit dé va nhanh chong thu hep
thiét ké. Cach nay trudc hét da cé chd dung trong thiét ké 16 1am mat cia cdnh turbine khi. Cac nghién
ctu da dugc kiém chirng dén nay chti yéu nham vao turbine khi. Ngwoi ta da cai thién dong thoi hiéu
nang lam mat va do dong déu bang téi wu héa Bayes xét nhiéu muc tiéu cung lic. Mot nghién cttu bao
cdo rang trong cung diéu kién ton that ap sudt, hiéu nang lam mat da cao hon thiét ké trudc dé.

Tri tué nhan tao cling dwoc dung cho chinh phép tinh dong chay. Cac nghién cttu vao khodng nam 2024
da tao ra mang no-ron dy bao hiéu suat lam mat mang. Mot nghién cru da dy bao hiéu suat lam mat
ngay cd khi d cong ctia thanh va goc 16 thay do6i. Cdc mo6 hinh du bdo nhw vy dwa ra gia tri gan voi
phép tinh chinh x4c nhuwng nhanh hon nhiéu. Chuing gitp so sanh nhanh nhiéu hinh dang 16 & giai doan
dau thiét ké. Cling c6 thé két hgp hai phuwong phap, theo kiéu qua trinh Gaussian chon phép tinh tiép
theo, con mang no-ron wéc lwgng nhanh phép tinh do.

Lam mat mang trong buong dot tén I¥a cling mwon cung phwong phap. Nhung diéu kién cta tén 1tra
khéc nghiét hon nhiéu. Khi n6ng hon va nhanh hon. Vi vay khong dugc chuyén nguyén cac gia tri 16 t6i
wu thu dugc tir ddng co hang khong sang tén ltra. Khi kich thwdc 16, van téc chit lvu, do cong thanh va
loai nhién liéu thay doi, két qua ciing thay do6i. C6 thé chuyén phwong phap thiét ké t6t, nhung cac con s6
toi wu cu thé phai dugc tim lai méi Ian. Tri tué nhan tao 1a céng cu giup viéc tim lai 6 nhanh hon. Hinh
dang cudi cung phai dwgc kiém chitng lai trong diéu kién tén Iita.

9.4 Thiét ké hinh dang kénh lam mat bang tri tué nhan tao

Thiét ké kénh lam mat 1a mot bai toan trong do6 chat ran va chat lwu dan xen vdi nhau. Nhiét ctia khi
nong trude hét di vao thanh kim loai. Nhiét d6 truyén qua kim loai vé phia kénh lam mat. Trong kénh,
nhién liéu dang chay 14y nhiét d6 di. DAn nhiét chay trong kim loai va doi lwu do chét Iwu 14y nhiét gip
nhau tai cing mot chd. Phép tinh giai dong thoi hai hién twgng nay dugce goi l1a truyén nhiét lién hop
(conjugate heat transfer, CHT). Trong kénh lam mat ctia tén 1ta, chat ran va chat Iwu lién két chat ché
vdinhau, nén phép tinh nay rat quan trong.

C6 thé hiéu dé hon néu nghi dén ctra s6 mua dong. Trong phong thi &m, bén ngoai thi lanh. Nhiét do mét
trong va mat ngoai cia kinh khac nhau. Nhiét chdy qua kinh, va khong khi lanh bén ngoai 1ay nhiét di.
Dan nhiét trong kinh va d6i lwu cia khong khi bén ngoai gip nhau trén bé mat cta s6. Thanh tén lta
cling nhu vay. Nhiét di vao tir phia khi néng, va nhién liéu 1ay nhiét di & phia kénh lam mat. Hai dong d6
gdp nhau & thanh va dat can bang.

Dbiém c6t 16i ctia truyén nhiét lién hop la diéu kién tai bién. Hay nghi dén mat tiép xuc gitta kim loai va
nhién liéu. Nhiét di tir kim loai ra mat dé va nhiét ma nhién liéu nhan tai mat dé phai bang nhau. Vi
nhiét khéng ty mat di va cling khong ty sinh ra. Phai tinh nhiét d¢ thanh trong khi gitt ding diéu kién
nay. Phép tinh nay cho biét ch6 nao trén thanh néng nhat, va phai lam mat ché d6 nhu thé nao.
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Tinh toan truyén nhiét lién hop doi héi khoi lwgng tinh toan 16n. Vi phai giai cung lic dan nhiét trong
chét ran va doi luu trong chit lwu. Hon nita, chat lwu la dong réi. Dong roi la dong chéy trong dé cac
X04y 16n nho tron 1an véi nhau. Cang giai chi tiét dong chay nay thi thoi gian tinh todn cang ting. Ngay
ca viéc giai chinh xdc mdt kénh lam mat cling khién mday tinh mat nhiéu thoi gian. Néu cé hang nghin
phuong an thiét ké, phdi ldp phép tinh d6 hang nghin lan. Vi vy can cé cach gidm tinh toan.

Bay git’ dén liic thiét k& hinh dang kénh. O day dung t6i wu hoéa topo (topology optimization). Ti wu héa
topo 1a phuong phap tim xem trong mot khong gian da dinh, chd nao sé dugc 14p bing vat liéu va chd
nao sé dé trong. Vi kénh lam mat, d6 1a bai toan quyét dinh cho nao git kim loai va chd nao dé thanh
kénh rong cho nhién liéu chay qua. Con ngudi khéng dinh san hinh dang kénh. Chi can dat muc tiéu,
qua trinh t6i wu héa sé ty vé ra hinh dang kénh. Muc tiéu la ha nhiét d9 cao nhat cda thanh. Pong thoi
cling khong dé ton that 4p sudt ting qua murc. Pa cé cac nghién citu thiét ké kénh lam mat bang t6i wu
hoa topo. Tiéu biéu 1a phuwong phap dua trén méat do, vira xem dong chay va nhiét, vira thay déi dan cach
bo tri vat liéu.

Bai todn nay c6 quéd nhiéu bién. Khong gian duoc chia thanh hang tram nghin 6 nhé. & mbi 6 phai quyét
dinh d6 1a kim loai hay khodng tréng. S6 treong hop 1a vo ké. Néu tim tryc ti€p trong khong gian rong
nhu vay thi thoi gian sé kéo dai khong diit. Vi vay can cé cach thu nhé bai toan. & day bd tw ma héa tich
chap (convolutional autoencoder, CAE) xudt hién.

B06 tw ma hda 1a mang no-ron nén dit liéu phitc tap thanh dang nho roi khoi phuc lai. Phan truéc nén
hinh dang kénh thanh mot cum s6 nhé. Cum s6 nay dwgc goi 1a vector tiém an (latent vector). Phan sau
khoi phuc hinh dang kénh tir vector tiém dn d6. Néu dugce hudn luyén tét, chi vai it con s6 van ¢ thé
chita dugc hinh dang c6t 16i cia kénh. N6 giong nhu nén mot bitc &nh thanh tép nhé roi maé lai. Tich
chép la cach tinh cung nhin cac phan 1an cin ctia hinh dnh. N6 phit hgp dé x ly dit liéu trai trong Khong
gian nhu hinh dang kénh.

Céc treong hop kiém chitng ap dung truc ti€p phuwong phap dung bd tw ma héa dé thu nhé khéng gian
thiét k&€ nay cho kénh lam mat tén ltra van con hiém. Cuén sach nay dé xudt hudng do. Ban than t6i wu
hoa topo 1a phuong phap da dugc kiém chitng, va y tudng & day la dat thém bo tw ma hoa 1én trén dé
tdng tdc qua trinh tim kiém.

Viéc nén nay lam cho thiét ké dé hon. Bo t6i wu hoa khong tryc tiép xi Iy hang tram nghin 6. Thay vao
dd, né chi thay doi qua lai mgt vector tiém an nhd. Khi thay do6i vector tiem an mot chut, phan sau tao ra
mot hinh dang kénh c6 vé hop ly. C6 thé xem d6 1a viéc thu nhoé khong gian thiét ké rong thanh mot
khong gian nho roi tim kiém trong dé. Bo t6i wu hoa tim mat vector tiém an tot trong khong gian nhd
nay. Kénh do vector d6 tao ra sé tré thanh kénh lam mat tét.

Dung vector tiém an con c6 mot diém t6t nita. Hinh dang kénh dugc tao ra nhin chung c6 vé hop ly. Vi
b0 twy ma héa da hoc tir dit liéu kénh thyc té. N6 tao hinh dang méi trong khuén dang da hoc. Vi vay it
sinh ra cdc hinh dang ky la khong hop 1y vé mét vat ly. N6 gidm cong sic 1lang phi khi tim kiém bira
trong mot khong gian rong. Vi chi tim cu tra 16i trong mot khong gian hep nhung giau théng tin, qua
trinh tim ki€ém nhanh hon. Tuy nhién, viéc hinh dang giéng di liéu hoc khong bao dam d6 1a kénh tét.
Phai kiém tra riéng xem kénh c6 noi thong sudt tir dau dén cudi hay khong, thanh cé qua méng hay
khoéng, strc cdn dong chay va do bén két cdu c6 6n hay khong. Nhitng diéu kién nhu vay phai dugc dat
riéng thanh quy tac trong qua trinh téi wu hoa.

Cling phai dua vao diéu kién rang hinh dang d6 c6 thé ché tao duoc. In 3D tao vat thé bang cach xép 16p
tlr dwdi 1én trén. Phan nghiéng ngang qua nhiéu ma khong cé gia dd phia dwdi sé bi vong khi ché tao. Vi
vay dat rang budc dé thanh kénh khéng nghiéng qua mot géc nhat dinh. Khi gitt rang budc nay, kénh cé
thé ty drng ma khong can gia dd. Néu dua ca cac diéu kién nay vao qua trinh t6i wu hoéa, thiét ké thu
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dugc cé thé dem di in ngay. Biéu d6 ngan viéc mot thiét ké tot trong tinh todn lai trd thanh thiét ké
khong thé ché tao trén thuc té.

Ciling c6 nghién ctu dung tri tué nhan tao dé thay cho tinh toan truyén nhiét lién hgp. M6t nghién ctitu
nam 2024 da tao mot mang no-ron xép nhiéu ting bd ma hdéa va bo gidi ma. Mang no-ron nay nhan hinh
dang linh kién lam dau vao va vé ngay phan b6 nhiét dg. Ttrc 1a thay vi chay phép tinh truyén nhiét lién
hop chinh xdc méi Ian, né chuyén sang dy bdo nhanh. Mot nghién ctru khac nam 2025 chia chét ran va
chat lwu cho hai mang no-ron khac nhau xt ly. Hai mang no-ron dugc hudn luyén dé khép gia tri véi
nhau tai bién. Lam nhw vay bat t6t hon sy thay doi nhiét d6 gap & mat tiép xuc gitra thanh va nhién liéu.
Cac nghién cttu nay x@ ly bai toan truyén nhiét lién hop ndi chung. Néu dung cadc mo hinh dy bdo nhanh
nhu vay trong t6i wu héa topo ctia kénh lam mat tén 1ta, qua trinh tim kiém thiét ké s&€ nhanh hon. Sy
két hop d6 1a hwdng can ti€p tuc tinh chinh trong twong lai.

Kénh do t6i wu hda topo vé ra cé hinh dang con nguoi khé vé bang tay. Cac nhanh tach ra réi nhap lai,
u6n theo méat cong ctia thanh. Ciing cé khi cac canh nghiéng xép day dac nhuw xwong ca. Nhitng hinh
dang nhu vy phan bd nhiét déu va dan dong chay ém hon. Du méat ngudi thady khong dep, trong tinh
todn né co thé 1a hinh dang tot. Tri tué nhan tao tim ra nhitng hinh dang bit ngd nhu vay.

ba cé truong hgp cong nghiép clia cach nay. Mot cong ty da ap dung cong nghé téi vu hoa topo nhu vay
cho kénh lam mat tén 1ta. Ho cong b6 rang két qua 1a nhiét dd cao nhat ctia thanh da gidm manh. Gan
day cling c6 nghién cttu dung bé mat cong c6 quy luat cho kénh lam mat. Bé mat cong nay dugc goi la bé
mat t6i thiéu tuan hoan ba chiéu (triply periodic minimal surface, TPMS). TPMS la cdu tric trong dé cac
bé mat cong mém nhuw mang bong béng xa phong lap lai c6 quy luat trong khong gian. Cau tric nay gap
mot bé mat rong vao mot khong gian hep. Khi bé mat rong, no trao doi nhiét nhiéu hon. Mot nghién ctu
nam 2025 da tao kénh TPMS 6m theo mét cong ca thanh. Nghién cttu dé bdo cao rang hiéu suat lam
mat va do dong déu nhiét do quanh thanh cling tang. Nam 2026 ciing xuat hién nghién ctu tang truyén
nhiét bang kénh lam mat 1ap trong mang lwdi. Cac kénh cong va kénh mang lwdi nhu vay chi cé thé ché
tao nho in 3D. Tuy nhién, trudng hgp cong ty khéac véi bai bao hoc thuat va cach kiém ching ciing khéc.
Trong cuén sach nay, né chi dugc xem nhw mét treong hop tham khao cho thay dong chdy cong nghiép.
Hiéu sudt cudi cing chi nén dugc dung lam co s@ thiét ké khi c¢6 dir liéu th nghiém ddc lap.

9.5 Téi wru héa da muc tiéu dé gidm coking, hién twgng mudi than tich tu

RP-1, mt loai nhién liéu géc dau héa, c6 mot diém yéu khi dugce dung lam chat lam mat. Khi di gan
thanh néng, nhién liéu bi nhiét tach v&. Hién twong nay duoc goi la nhiét phan. Trong cdc manh bi tach
ra, carbon bam chay vao thanh. N6 giong nhw dau dé 1au trén chdo roi chay den va bam dinh. Lop vay
carbon bam 1én thanh nhw vay dugc goi 1a coking. Coking tich tu dan bén trong kénh lam mat.

Viéc nhién liéu bi nhiét tach v& duwgc goi la nhiét phan. B6 la qua trinh phan t& 16n nhan nhiét roéi tach
thanh cac mdnh nhé. Nhiét dé cang cao, sy tach v& cang nhanh. Trong cic manh bi tach ra, nhitng phan
giau carbon két lai vdi nhau. Carbon két tyu bdm chdy 1én thanh va tao thanh vay. Vi vay thanh cang
nong thi coking cang dé xay ra. Coking phu thugc déng thoi vao nhiét @ thanh, loai nhién liéu va thoi
gian dong chay di qua.

Coking dé xay ra & c¢6 hong voi phun. C6 hong voi phun 1a noi théng lwgng nhiét 16n nhat. Thanh néng
dén murc d6 nén sy phan hdiy nhién liéu cting manh. Coking gay ra hai van dé. Mot 1a 16p vay carbon
truyén nhiét kém. L&p vay chédn gitta thanh va nhién liéu, khién thanh néng hon. Hai 1a 16p vay lam hep
kénh. Khi kénh hep lai, nhién liéu khé di qua hon va ton that dp sudt tang. Khi hai van dé chong 1én
nhau, thanh tré nén nguy hiém. Trong dong co tai st dung, coking tich tu qua nhiéu lan th& nghiém nén
van dé cang 16n hon.
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C6 quy luat trong quan hé gitta nhiét d6 va coking. Chi can nhiét dd tdng mot chut, phdn tng héa hoc da
nhanh lén nhiéu. Khi nhiét dd thanh tang, phan hiiy nhién liéu nhanh 1én ro rét. Coking ciing tich tu
nhanh theo. Vi vy chi cin ha nhiét d6 thanh mét chut cling cé thé gidm coking nhiéu. Lam mat tot thi
thanh nguoi di, va khi thanh ngudi thi coking gidm. Lam mat va c ché coking lién két véi nhau nhu vay.

Su suy giam truyén nhiét & muc trwdc gan véi coking nay. Khi nhién liéu siéu t6i han di qua duong gia
t6i han, truyén nhiét gan thanh dot ngot kém di. Khi d6 nhiét do thanh tai ché d6 tang vot. Khi thanh
nong lén, nhién liéu bi tdch v& nhanh hon va coking tich tu nhanh hon. Coking da tich tu lai chan nhiét
nhiéu hon, khién thanh néng hon nira. Néu vong phéan hoi nay tiép dién, thanh c6 thé dot ngot hdng. Co
thé xem suy giam truyén nhiét va coking 1a hai hién twong lam nhau 16n 1én.

Muoén gidm coking thi phai ha nhiét @6 thanh. Khi thanh bét néng, nhién liéu it bi tach v& hon. Cung véi
dd, phdi nhin cd dong chay gan thanh. Néu nhién liéu lwét nhanh qua thanh, n6 gidm khoadng thoi gian
dé vay bam lai. Luc ma chat lwu quét doc theo thanh & gan thanh dugc goi 1a tng sudt cat thanh. Luc nay
phai di 16n & mot mirc nhat dinh thi vady mdi khé bam. Thiét ké e ché coking la bai todn diéu chinh
ddéng thoi nhiét do thanh va wng sudt cat thanh.

Van dé la cé nhiéu muc tiéu va chtiing va cham véi nhau. Cé muc tiéu ha nhiét dé thanh. C6 muc tiéu
gidm ton that 4p suit. C6 muc tiéu e ché coking. CAc muc tiéu nay khong cung tot 1én v4i nhau. Néu lam
kénh hep dé dong chay nhanh hon, thanh s& mat hon nhung ton that ap sudt tang. Néu lam kénh rong
dé dong chdy cham lai, ton that ap suit gidm nhung lam mat yéu di. Pugc mot phia thi mét phia khac.
Bai todn trong d6 nhiéu muc tiéu va cham nhw vay dugc goi la toéi wu hoa da myc tiéu.

Sy danh d6i nhu vay ciing quen thudc trong doi séng. Hay nghi dén lic chon mdt chiéc tai. Khé c6 mat
chiéc tui vira nhe, vira bén, vira ré. Nhe thi dé yéu, bén thi thwdng ning hodc dit. Vi vy chung ta chon
diém can bang phu hop véi cadch dung. Thiét ké kénh lam mat cling giong nhu vay. Khong thé lam cho
lam mat, ton that ap sudt va e ché coking déu dat mic tot nhat cung lic. Pugc mat phia thi phai
nhuwong mot chit & phia khac.

Loi giai cta toi wu hda da muc tiéu khong chi c6 mot. Thay vao do, ta cé mot tip gom nhiéu 101 gidi tot
danh d6i 1an nhau. Tap nay dugc goi 1a bién Pareto (Pareto front). Cac 101 giai trén bién Pareto c6 cac
diém cin bang khac nhau. C6 10i giai wu tién lam mat, cé 10i gidi wu tién tén that ap sudt. Nha thiét ké
nhin tdp nay va chon diém can bang phu hgp véi dong co. Thay vi con nguoi dinh trude mot dap an duy
nhat, cich nay bay ra cdc wng vién t6t dé chon.

O day dung t6i wu héa Bayes (Bayesian optimization). Pay 1a cach m& rong quy trinh Gaussian va hoc
chd dong & muc trudce sang nhiéu muc tiéu. Trudce hét, né vé ban do so bo clia cdc muc tiéu bang it phép
tinh. Nhin vao ban d6 do, né chon diéu kién nao sé duogc tinh tiép theo. N6 tinh truwdc cac diéu kién giup
md& rong bién Pareto nhiéu. Nho vay cé thé tim ra cac diém can bang t6t trong khi gidm s6 1an phén tich
chdy dat dé. Néu dua ca coking vao muc tiéu, ta c6 mot thiét ké cAn nhac cung lic nhiét o thanh, &ng
sudt cat va ton that ap sudt. Tuy nhién, trong kénh lam mat tén Iira, van kho tim thiy trudng hop kiém
ching da téi wu hoa véi coking lam muc tiéu. Vat Iy ctia nhiét phan va lang dong da duoc biét rd, nén
cudn sach nay dé xudt hudng dwa vat 1y d6 vao muc tiéu dé thiét ké.

Hién tugng coking trd thanh bai todn khé hon trong dong co tai st dung. Nhung diéu dé khong cé nghia
la dong co dung mot 1an roi bo khong gap coking. Ngay trong mot 1an dét, néu 16p can lam hep duwong
dan hodc lam truyén nhiét xdu di, thanh dong co c6 thé bi pha hong. Du ¢6 téi s dung hay khong, diéu
quan trong la 16p cén tich tu nhanh dén mic nao trong thoi gian nhiém vu. Véi dong co dung lai nhiéu
lan, van dé tich ity con cong thém vao d6. Moi 1an thit d6t, 16p can lai tich lai tirng chut mot. Lép can da
tich tu Iam kha ndng lam mat ngay cang xau di. Vi vay, déng co tai s& dung phai dugc thiét ké dé kim
ham coking ngay tlir dau. T6i wu héa bang tri tué nhan tao giup thiét ké nhin trwdc ca sy thay doéi trong
thoi gian dai nay.
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Phuong phap nay ciing cé thé dugce néi véi dir liéu thi nghiém tén 1¥a. Bii thit Lampoldshausen cia
Trung tdm Hang khong Vi tru Dic 1a noi dot dong co tén 1tra that dé thu dit liéu. Khi c6 dit liéu thi
nghiém nhw vay, mo hinh nén cda t6i wu héa tré nén chinh xac hon. D liéu 1ap vao cac hanh vi coking
thyc t€ ma tinh toan thuan tdy dé bé s6t. Pay 1a dong cong viéc qua lai gitta thir nghiém va tinh todn dé
tinh chinh thiét ké.

Céc duong dan cé ty 1é hinh dang cao cling dugc dung dé kim ham coking. Ty 1& hinh dang 1 gia tri 1ay
chiéu cao cta dwong dan chia cho chiéu rong. Puong dan hep va sau cd ty 1& hinh dang cao. Loai dudng
dan nay c6 dién tich tiép xdc v6i thanh 16n, nén 14y nhiét t6t. Thanh mat hon, nén sy phan hiy nhién
liéu gidm. Cling c6 khi dung dudng dan cuén quanh nhw xodn 6c. Khi lam dong chay xody, né quét manh
hon ving gan thanh. Tuy nhién, loai dudng dan nay co thé lam tén thit 4p sudt ting, nén phai cAn nhic
cung luc.

Phan nay cling cé diém can than trong. Cac con sd vé mitc gidm coking chi dang tin khi dwgc thi nghiém
thuc té€ chong d&. Vi vy, cudn sach nay tap trung vao nguyén ly ctia phwong phéap thay vi néu con sé cu
thé. Trong dong co thuc té, thanh phan nhién liéu, dd nham bé mat, tdc dung xudc tac cia thanh va thoi
gian van hanh déu anh huwdng dén coking. Cé nhiéu bién so, nén dy doan kho. Gia tri dy doan coking
chua dugc thi nghiém chéng d phai dugce x Iy than trong. Tri tué nhan tao dugc dung dé thu hep cac
@ng vién tot, con quyét dinh cudi cung dya trén thi nghiém dét thyc té.

9.6 Hoc may c6 bo sung vat ly dé thiét ké inducer canh truwéc bom

Dong co tén lra phai day nhién liéu va oxy vao budng dét vaéi lye 16n. Bo phin lam viéc nay 1a
turbopump. Turbopump 14 bom quay véi téc do rat cao. Nhung canh chinh ctia bom khong thé lam viéc
ding néu 4p suat dau vao thap. Vi vy, nguoi ta dit mot canh phu phia trede canh chinh. Canh phu nay
l1a inducer. Inducer triedc hét kéo chat 16ng vao mot cach ém hon va nang ap suat 1én mot chut. Nho dé,
canh chinh phia sau quay 6n dinh. N6 1a b6 phan giong nhu nguoi gac cong ctia bom.

Hay xem tir 1y do vi sao can turbopump. Bén trong budng dét c6 ap sudt rat cao. Muén day nhién liéu
vao dd, can ap sudt cao hon nira. Nhién liéu cé ap suat thap khong thé di vao bubng dot c6 ap sudt cao.
biéu nay giong nhu nudc khong ty chay tir noi thap 1én noi cao. Vi vay, bom nang ap sudt nhién liéu 1én
rat 16n. Turbopump cta tén Ita lam viéc nay bang chuyén dong quay rat nhanh. Turbopump cia déng
co 16n quay hang chuc nghin vong trong 1 phut.

Inducer kho x Iy hon khi lam viéc véi hydro 1dng. Hydro 16ng (liquid hydrogen) 1a chat 16ng rat lanh,
khoang am 253 dd. N6 c6 mat do thap nén nhe. Khi inducer quay nhanh, & phia trwéc canh sé& xuat hién
noi ap sudt tut manh. Chat 16ng soi khi 4p sudt ha da thap. Du khong néng, chi can ap suét thap cting co
thé sinh bot khi. Nguyén 1y nay giong nhu nudc dé séi 6 nhiét do thadp trén nui. Hién tuong bot khi sinh
ra trong chat 16ng dang chdy nhu vay goi la cavitation.

Cavitation gay khé cho inducer. Bot khi da sinh ra sé bi ép xep trong chép mat khi chay dén noi ap suat
cao tré lai. Khi bot khi syp xudng, séng ap suat rat manh xuat hién. Séng nay bao mon dan bé mat canh.
Néu kéo dai, canh s& bi rd. Cavitation cling lam gidm hiéu sudt bom. Khi bot khi nhiéu 1én, 4p sudt ma
bom day 1én c6 thé sup dot ngdt. Néu vugt qua diém sup nay, toan bo dong co trd nén nguy hiém. Vi vay,
inducer phai dugc thiét ké sao cho cavitation xay ra mudn.

C6 mot tinh chat hitu ich. Chat 16ng cyc lanh cé hiéu &ng kim hdam nhiét dong lwc hoc. Bé bot khi hinh
thanh, né phai 14y nhiét 4n héa hoi tir chat 16ng xung quanh. Khi d6, nhiét dé6 quanh bot khi gidm nhe.
Khi nhiét do gidm, ap sudt soi tai vi tri dé cling gidm. Vi vay, bot khi khé 16n thém. C6 thé xem nhu bot
khi ty kim sy phat trién ctia chinh né. Hydro 16ng c6 hiéu tng kim hdm nay 16n, nén cavitation bi tri
hodn mot chut. Thiét ké inducer phai dwa cd hiéu rng nay vao tinh todn. Cac quy tac vat 1y cdia hoc may
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6 bo sung vat ly cling phai dua hiéu &ng nay vao. Néu khong, hiéu ning cavitation sé bi danh gia sai 1a
x4u hon thuec té.

Thiét ké inducer la viéc quyét dinh hinh dang cdnh. Géc canh, d6 cong va mc quét vé phia trudc quyét
dinh hiéu nang. Cé ba muyc tiéu. Phai nang ap sudt tot. Hiéu suat phai cao. Cavitation phai xay ra muon.
Céc muc tiéu nay cting va cham véi nhau. Néu dung canh 1én dé nang ap sudt manh, cavitation dé sinh
ra. Néu dat canh nam xuéng dé tranh cavitation, ap sudt tang it hon. Day 1a bai todn cin bang giong cac
phéan trudc.

Nang lyc nang ap suat cia inducer c6 mot dwong gidi han. Gia s ta cho bom chay trong khi ha dan ap
suat dau vao. Pén mot diém nao do, bom van chiu dugc t6t. Nhung néu dp suit dau vao roi xuéng dwdi
mot gid tri nao do, cavitation tré nén nghiém trong. Ngay ltic do, ap suat ma bom nang 1én sup d6 dot
ngot. Piém sup nay dwgc goi la diém chén cot ap. Cot ap 1a do 16n cda luc ma bom dung dé day chat luu
1én. Trong bom thuye té, nguoi ta phan biét diém bot khi bat dau sinh ra va diém cot ap sup hoan toan. Cé
khi diém cot 4p gidm 3 phan tram & gitta hai diém dé dugc 14y lam méc. Gia tri nay goi la NPSH3.
Cavitation ban dau, NPSH3 va sup d6 cOt 4p hoan toan la cac diém khac nhau. Inducer tét tri hodn diém
chidn nay dén ap suit dau vao thap hon. Nho vay, né van quay 6n dinh ngay ca & ap sudt thap hon. Tinh
chat nay cling lién quan dén khoi lwgng tén Iiva. Néu inducer chiu dugc ap suat thap tét, 4p suat cla
binh nhién liéu c6 thé dat thap hon. Khi 4p sudt binh thap, thanh binh cé thé lam méng hon. Khi binh
nhe hon, toan b tén Itta nhe hon. Thiét ké ctia mot cdnh nho cé thé lam thay do6i cd khéi lwgng tén 1ka.

O day dung hoc mdy cé bd sung vat Iy (physics-enhanced machine learning). Hoc may chi hoc dit liéu
thuan tdy cé thé vi pham cac dinh luat vat 1y. Vi vay, cac dinh luat bao toan ctia chat lwu va vat ly
cavitation dwgc dua cung vao qua trinh hoc. Truong dong chay duoc wéc lwgng nhanh bang toan ti
no-ron Fourier (Fourier neural operator, FNO). Toan t nay la mang no-ron dy doan nhanh toan bo birc
tranh cia dong chay trong mot 1an. Néu mang no-ron thong thuwong dy doan gia tri tai mot diém, thi
toan t& nay du doan tron ca truong dong chdy. Vi né chia dong chay thanh cac séng cé nhiéu kich thudc
dé xt ly, n6 bat dugc ca dong 16n va gon nhd. Vi vay, n6 phu hop dé wdc lwgng nhanh céc gia tri lan rong
trong khong gian nhu truong dong chay. Khi thay do6i hinh dang canh, ta c6 thé nhanh chéng xem xét
dong chay va rui ro cavitation. N6 nhanh hon nhiéu so véi chay tinh todn chinh xdc moi lan. Ban thin
toan t& no-ron Fourier 1a phuwong phap di dugc kiém chitng trong nhiéu bai todn dong chay. Viéc dung
no cho thiét ké nguoc inducer hydro 16ng la hwéng ma cudn sach nay dé xuat.

Trong thiét ké inducer, tri tué nhan tao nhin vao nhiéu théng tin. Né nhin phan b6 ap sut & phia trudc
canh. N6 xem 4p sudt ha manh & dau va cavitation tai d6 sé 16n 1én dén mirc nao. N6 cling xem ap suét

phuc hoi bao nhiéu & phia sau canh. N6 gom cdc thong tin nay lai dé tim hinh dang canh tét. Hinh dang
canh quét vé phia truéc giup tri hodn cavitation. Tri tué nhan tao tao ra nhiéu hinh dang nhu vay va so
sanh nhanh.

Tri tué nhan tao cling dwgc dung dé chan doan cavitation. Mot nghién cttu nam 2025 da dung camera toc
d6 cao dé quay cavitation cia inducer, roéi phan tich video dé bang mang no-ron. Nghién cttu dung cung
luc mang no-ron nhin miu khéng gian va mang no-ron nhin bién déi theo thoi gian. Cach nay c6 thé
nhan ra khoanh khéc cavitation trd nén bat on. Tri tué nhan tao bat dwgc nhitng thay déi nhanh ma mat
khé thay. Nghién ctru nay thudc huéng chan doan nhén biét cavitation. Cong dung ctia né khac véi mo
hinh thay thé dung dé tinh toan dong chay hodc thiét ké ngugc dé tim hinh dang canh. Can tach ba viéc
nay ra dé nhin, thay vi gop chung lai.

Thiét ké inducer khéng két thuc bang tinh todn dong chay. CAnh quay rat nhanh nén chiu lyc 16n. Séng
sinh ra khi bot khi cavitation bi ép xep cling dap vao canh. Vi vay, phai xem xét cung lic liéu canh c6
chiu duoc cac luc nay hay khong. Néu thiét ké dwong dan lam mat 1a sy can bang gitra nhiét va dong

Tri tué nhan tao cho thiét ké vat liéu mai va kj thuat dong co ddy tén Ira - 153



chay, thi thiét ké inducer 1a sy can bang gitta dong chdy, luc va cavitation. Tri tué nhin tao dugc dung dé
cdn nhac nhiéu muc tiéu nay cung luc.

O day, giéi han ciing ré rang. Tht nghiém hydro cyc lanh khé va tén kém. Khong cé nhiéu thiét bi thi
nghiém c6 thé xi 1y chit 16ng lanh hon am 250 d9. Vi vay, dit liéu kiém ching cho thiét ké inducer
khong doi dao. Cac con so gidm cavitation chi dang tin khi dugc th nghiém bom thuc té chong d6. Vi
vay, cudn sach nay khong dung cac con sd chwa dwoc xac nhan. Thay vao d6, sach tap trung vao viéc mo
hinh c6 b6 sung vat 1y nhin vao thong tin nao dé gitup thiét ké. Du tri tué nhén tao thu hep dwgc cac wng
vién canh t6t, phan doan cudi cung van phai dua trén th nghiém bom thuc té.

Téng két

Chuong nay da xem xét cach thiét ké cau tric quan 1y nhiét ctia déng co tén Iita bang tri tué nhéan tao. C6
ba cdu truc dwgc ban dén. Puong dan lam mat trong thanh, 16 1am mat mang pht mot 16p mang lam mét
1én thanh, va inducer canh trudc bom day nhién liéu 1én. C ba cau truc déu mang cing mot kiéu bai
toan. D4 1a bai todn cin bang gitta nhiét va dong chay. Khi dat manh mét phia, ta mat phia kia. Tri tué
nhan tao da di vao viéc nhanh chéng tim diém can bang nay.

Phia nén c6 hai thay d6i 16n. Mot 1a in 3D kim loai. N6 giup tao ra cac duong dian bén trong phirc tap ma
gia cong cat got khong lam dwgc. Ty do thiét ké dd mdé rong rat nhiéu. Thay d6i kia 1a vat liéu méi nhu
hgp kim dong GRCop-42, von truyén nhiét tot. Khi thiét ké ty do gap vat liéu tot, ciu truc lam mat mai
trd thanh kha thi. Tuy nhién, phwong thitc ché tao méi nhay cdm vdi quan 1y chat lwgng, nén phai theo
doi k¥ qua trinh ché tao.

Tri tué nhan tao dugc dung theo nhiéu cach. M6 hinh thay thé wdc lwgng nhanh hanh vi cia nhién liéu
siéu t6i han thay cho tinh todn chat lwu chadm. Hoc chd ddng Gaussian process tiét kiém cac phép tinh
dat @6 trong khi tim 16 1am méat mang tot. Autoencoder tich chip thu nho6 hinh dang dudng dan phiic tap
thanh mot khong gian s6 nho, 1am cho thiét ké topo dé hon. T6i wu hoa Bayes da muc tiéu tim diém can
bang gitta cdc muc tiéu va cham nhau dé kim hdm coking. Hoc may c6 b6 sung vat Iy va toan t& no-ron
Fourier giup thiét ké kiém soat cavitation cia inducer.

Cac phuong phap trong chwong nay néi véi nhau. M6 hinh thay thé wéc lwgng nhanh dong chay. Hoc
chti dong chon phép tinh ti€p theo dya trén wdc lugng dé. Autoencoder thu nhé khong gian thiét ké dé
viéc tim ki€m dé hon. Téi wu héa Bayes tim diém cin bing ctia nhiéu muc tiéu. Hoc c6 b sung vt ly
budc mo hinh gilt cac dinh luat vat ly. Khong phdi chi dung mot céng cy, ma la néi nhiéu cong cu lai dé
dung. Viéc chon va két hgp cho dung bai toan 1a phan viéc cia nguoi thiét ké.

Cé mot nguyén tac xuyén sudt. Tri tué nhan tao khong phai la cong cu quyét dinh dap an thay con nguoi.
N6 la cong cu nhanh chéng thu hep cac &ng vién tot trong khong gian thiét ké rong. M6 hinh thay thé chi
dang tin trong pham vi né da hoc. Cac con s6 hiéu nang trong vi du ctia doanh nghiép khéc vagi kiém
ching hoc thuat. Khong dung nhitng con s6 chwa xac nhan dwgc ngudn. Lam mat dong co tén Iitra 1a linh
vyc ma chi cdn thanh nédng chay mét 1an, dong co sé vd. Vi vay, phan doan cudi cing luén dya trén tinh
toan do chinh xac cao va thi nghiém dét thuc té.

Cac phuong phép trong chwong nay c6 diém chung. Tat ca déu 1a ki thuat nham tiét kiém tinh toan dat
do. Tinh toan chinh xdc thi dung, nhung cham. Néu chay phép tinh chdm d6 mo6i lan, thiét ké sé& khong
thé két thuc. Vi vay, tri tué nhan tao nhan phan wdc lwgng nhanh. M6 hinh thay thé lam thay tinh toan,
hoc chi dong chon thi tw tinh toan, con autoencoder thu nhé bai toan. Thoi gian tiét kiém dwgc dung dé
xem xét nhiéu ng vién hon. Cang xem xét nhiéu, xac sudt tién gan dén dap an t6t cang tang.

Hudng di tiép theo cling ndm trén nguyén tac nay. Hoc may dua tri thirc vat 1y vao sdu hon dang phat
trién. Dong chay ndi thiét ké véi chidn doan cling dang md rong. Tri tué nhan tao dwa ra cac phwong an
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thiét ké, tht nghiém kiém ching cac phwong an dé, va dir liéu thi nghiém dy lai nu6i 16n tri tué nhan
tao. Vong lap nay dang tirng budce ddy thiét ké€ quan 1y nhiét cia dong co tén lira tién 1én. Néu rut gon
chuong nay thanh mot cau thi nhw sau. Trén nén ty do thiét k€ da mé rong, tri tué nhan tao giup giai
nhanh bai todn can bang kho gitta nhiét va dong chay. Va dap an ay luon duwgc xac nhan bang th
nghiém. Céng cu da nhanh hon, nhung nguyén tic kiém chitng van gitt nguyén. Chuong sau sé& ban vé
viéc khi van hanh thyc té dong co dugc tao ra nhu vay, tri tué nhan tao chan doan va diéu khién dong co
nhu thé nao.
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Chwong 10. Chan doan 10i thoi gian thwe, ban sao so va
diéu khién thich &wng thoi gian thwe cho lwc day dwa
trén hoc tang cwong trong dong co tén lira nhién liéu
16ng (LRE)

Mé& dau

Khi 14i 6 t6 1du ndm, ngudi 1ai nhan biét tinh trang xe qua &m thanh. Néu dong co phat ra tiéng la, ho
dua xe dén xuwéng sita chita. Néu dén cdnh bao trén bang déng ho sang 1én, ho gidm téc do. Con nguoi
phan doan bang cach nhin nhiéu tin hiéu cung lic nhu vay. Pong co tén Ita cling twong ty. Chi c6 diéu
déng co tén Ita nhanh hon, néng hon va nguy hiém hon 6 t6 rat nhiéu.

Dong co tén ltra nhién liéu 16ng tao ra lywc day 16n bang cach d6t nhién liéu 16ng va chit oxy héa 1dng.
bong co nay x& Iy nhiét va ap sudt khong 16 trong thoi gian ngén. Chi mot bd phan léch di mot chit cling
6 thé 1am toan bo hé théng sup do. Vi vay, viéc lién tuc theo doi tinh trang trong khi déng co dang hoat
dong rat quan trong. Viéc quan sat tinh trang nhw vay trong suét thoi gian dong co chay duoc goi la
giam sat trang thai thoi gian thyec.

Chuong nay ban vé cach tri tué nhan tao quan sat va diéu chinh déng co tén Ita. Tri tué nhan tao viét
bang tiéng Anh 1a Artificial Intelligence, viét tat 1a AL N6i dung chinh gom bén cau chuyén. M6t 1a chan
doan dé nhanh chéng tim ra bat thuwong trong tin hiéu cdm bién. Tiép theo la ban sao s6 (Digital Twin),
tirc 1a vé lai phan bén trong déng co khong nhin thay dwgc bang may tinh. M6t ndi dung nita 1a cach do
sy bat dinh ngay c& khi déng co bi 140 hoa hodc c6 sai s6 ché tao. Cudi cung 1a diéu khién théng minh,
diéu chinh nhiéu van cung ldc.

Khi cdc cong nghé nay gan lai thanh mot hé thong, dong co ty chdm séc stitc khée cia minh. Dong cong
nghé nay la diéu bat budc trong thoi dai tén I¥a tai st dung. Khi dung mot dong co nhiéu 1an, trang thai
cia no thay déi trng chut mot sau méi lan dung. Con ngudi Kho co thé ty tay hiéu chinh lai moi thi moi
lan. Tri tué nhan tao la cong cu doc nhanh nhitng thay d6i d6 va phan &ng vdi chung. Tir day, ta sé lan
Iwgt thdo g& nguyén 1y van hanh cha cac cong nghé nay.

Trudc khi doc chuwong nay, can gitt mot thai do rd rang. Tri tué nhan tao khong phai phép thuat. N6 1a
cong cu nhin dit liéu va tim quy luat. Néu dit liéu xau, ciu trd 101 cling xau. Vi vay, chuong nay néu ca
cong dung l1an gidi han cua tirng cong nghé. Toi khong dung céac con s6 hiéu nang chua dugc kiém
ching. Thay vao do, toi tap trung gii thich nguyén 1y cho dé hiéu. Muc tiéu 1a gitup nguoi doc hiéu bod
khung cta cong nghé.

10.1 Nhirng thach thirc cia giam sat trang thai thi gian thuc trong LRE

NoGi dung ctia muc nay

Muc nay giai thich vi sao viéc quan sat ddng co tén lra theo thoi gian thuc lai khé dén vay. Trudc hét, ta
hinh dung méi truong khac nghiét cia dong co tén 1¥a nhién liéu 16ng. Sau dd, ta xem cac gigi han cta
phuong phap gidm sat da dugc dung cho dén nay. Cudi cling, ta néi vi sao can giam sat bang tri tué nhan
tao.

Trudc hét, can giai thich mot thuat ngit. LRE, thuat ngi xuat hién nhiéu trong chwong nay, la viét tat cia
dong co tén lra nhién liéu 1dng (Liquid Rocket Engine). T day tré di, toi sé viét 1a dong co tén ltra nhién
liéu 16ng hodc déng co. Loai dong co nay dugc dung rong rai khi dwa vat thé niang 1én khéng gian.
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Dong co tén lra nhién liéu 16ng 1a mot cd6 mdy phic tap, trong dé nhiéu bd phin cung chuyén dong.
Buong do6t 1a can phong noi nhién liéu va chat oxy héa dugc dot chay. Kim phun la b phan phun nho
nhién liéu va chat oxy hda dé tréon chung véi nhau. Bom tua-bin 1a bom day chit day vao hé thong & ap
sudt cao. Van déong mé dong chay cia chat ddy. Kénh lam mat 1ay nhiét ra dé thanh dong co khong bi
nong chay. Cac b6 phan nay phai chuyén déng nhu mot co thé thi déng co mdi chay ding.

Van dé ndm & ché moi trudng nay rat khac nghiét. Ap suat bén trong budng dét 1én téi hang chuc atm.
Nhiét do ngon Itta vuot qua 3 nghin d6. Bom tua-bin quay hang chuc nghin vong moi phit. Nhitng gia tri
nay khac han noi 4p suit trong bép hay dong co 6 td. Mot dao dong nho ciing lan thanh lyc 16n. Vi vay,
dong co ludn van hanh trong nguy co hw héng.

Moi treong khic nghiét nay cling tan nhan véi cdm bién. Cam bién 1a d6i mét doc trang thai. Nhung néu
cam bién & gan noi n6ng, ban than nd s& hong. Néu rung dong manh, diy dan cling c6 thé dwt. Nghia 1a
phai nhin ddng co bang d6i mat da mao. Vi vay, kKho cé thé tin vao mot gia tri cAm bién duy nhit. Phai
nhin nhiéu cdm bién cung ldc va loc tin hiéu. Ngay ca khi mot cdm bién bat thuong, ta kiém tra lai bang
cam bién khéc.

Luwong tin hiéu cting khéng hé nhé. M6t cdm bién doc day dac tao ra hang chuc nghin gia tri trong 1 giay.
Trén dong co c6 tir hang chuc dén hang tram cam bién nhu vay. Khi dd, hang triéu gia tri do veé trong 1
gidy. Con ngudi khong thé nhin bang mat hét lwgng gia tri nay. Hon nita, phan doan phai két thic trong
mili gidy. Mili gidy 1a 1/1000 gidy. Trong thoi gian chédp mat mot 1an, phai phan doan hang tram lan. Toc
do6 va khoi lwgng nay khong thé xi 1y néu thiéu sy trg giip ciia may moc.

Ta ldy vi du vé viéc mot bat thuong cia dong co lan thanh tai nan nhanh dén mic nao. Ap sudt bén
trong budng dot bat dau dao dong 16n theo nhip déu. Dao déng nay co thé tang 1én gap nhiéu Ian chi
trong vai mili gidy. Dao dong da 16n sé go vao kim phun va thanh budng. Khi viéc gd nay ldp lai, kim loai
nit ra. Khi néng ro qua khe nt. Qua trinh nay xay ra trong nhay mat. Vi vay, phai bat dugc dau hiéu
dau tién cda bat thwong cang sém cang tot.

Mot diém kho nita 1a th nghiém trén méat dit va bay c6 diéu kién khac nhau. Trong th nghiém trén
mat dat, déng co dugc c6 dinh chac chan. C6 thé gan nhiéu cdm bién. Néu c6 van dg, c6 thé tat ngay. Khi
bay thi khac. Vi trong lwong, khong thé gan nhiéu cdm bién. Con nguoi cling khong thé ding canh dé
quan sat. Vi viy, dong co dang bay phdi ty phan doan chi bang s6 cAm bién it 6i, va tri tué nhan tao ho
trg phan dodn do.

Chén doan déng co tén Itta c6 muc tiéu giéng chan doan cdc may mdc khac. Nhung diéu kién khic nghiét
hon rat nhiéu. Thoi gian ngén, dit liéu it va rai ro 16n. Vi vay, khoé c6 thé bé nguyén phuong phéap cia
Iinh vie khac sang. Phai chinh lai phuwong phap cho pht hgp vdi tén Iita. Cac cong nghé ma chwong nay
gidi thiéu déu 1a két qua cia qua trinh chinh stta nhu vay, va cong viéc d6 van tiép tuc dén nay.

Th& nghiém trén mét dit cling nguy hiém nhu vay. Th nghiém c6 dinh dong co xudng dat roi dot 1tra
duogc goi la thi nghiém hot-fire. Trong thi nghiém nay, dong co tao ra lyc giong thyc té. Trong khong
gian, tinh hinh con khé hon. Dé tén 1ta ha canh trd lai, ddng co dugc tit roi bat lai trén khong. Khi do,
chat diy trong bon chita bi séng sanh. Dao ddng séng sanh nay dugc goi 1a sloshing. Thoi diém mé van
cling 1éch nhau tirng chut mot. Nhitng dao dong gdp nhu vay xudt hién roi bién mat trong chép mat, nén
rét dé bi bé 15.

Néu tudng twgng canh tén ltra ha canh trd lai, ta s& dé hiéu hon. Khi phong, dong co tao ra luc 16n nhét.
Khi ha canh, n6 phai gidm lyc that nhiéu dé ha xuéng nhe nhang. Trong qua trinh nay, lyc cia déong co
tang gidm trong mot dai rong. Chat 16ng trong bon chat day cling song sanh theo. Van déng mé nhanh.
Nhiét do va &p sudt thay doi gip. Bat thuong dé xudt hién trong khodnh khic ngin va khac nghiét nay.
Vi vay, phai theo ddi khodnh khac d6 ma khong bé 16.
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Viéc tai khdi dong dong co trén khong ciing khé. Ngay ca trén quy dao, trong lyc Trai Dat van 16n. Chi c¢6
diéu tén l¥a va chat day cung roi tw do, nén gan nhu khong cam thdy trong lwgng. Trang thai nay goi la
vi trong lyc. Trong vi trong lwc, chat 16ng khong nam yén & mot vi tri trong bon. Vi vay, phai dung gia toc
nhé hodc sttc cang bé mat dé gom chit day vé mot phia. Néu bat dong co khi chwa cé qua trinh nay, dong
chay khong déu. Ap sudt va luu lwgng nhay vot trong khodnh khac. Chin doan dé bi dao dong trong
trang thai qua dé nhu vay. Cé thé nhin nham trang thai binh thuwong thanh bat thwong. Vi vay, hé chian
dodn phai hoc cach chiu dugc trang thai qua do nay.

Cho dén nay, giam sat déng co thuong dung phwong phap gia tri gigi han. Néu mot gia tri vugt qua
duong da dinh trudc, dong co sé bi tat ngay. Puong nay duwgc goi la redline. Vi dy, néu ap suat vugt gia
tri da dinh, dong co dirng lai. Phuong phap nay dé hiéu va nhanh, nén tir lau da dugc dung nhu mot
phuong phap dang tin cay.

Phuong phap redline giong cidu dao dién trong nha. Néu dung qua nhiéu dién, cau dao sap xuong. Khi
vuot gidi han, no6 cat khong diéu kién. Cach nay tot d€ ngan tai nan 16n. Phan doan gon nén nhanh va
chéc. Pong co tén 1ta cling dat co ché cat an toan nhuw vay lam nén tdng. Néu gia tri viegt duong nguy
hiém, déng co 1ap tc tat.

Tuy nhién, phuwong phép redline dé b6 16 tin hiéu bat thwdng yéu. Tin hiéu cdm bién luén 1an nhiéu. Néu
nhiéu 16n, cdnh bao s& vang 1én du moi thir van binh thuong. Pay goi la bdo dong gid. Néu bao dong gia
x4y ra thuong xuyén, con nguoi sé khong con tin canh bdo. Ngugc lai, dao dong nho ctia kim phun hoédc
mai mon nho & phdt lai 4n bén trong gia tri gidi han. Nhitng tin hiéu yéu nhu viy khé thay cho dén khi
ching 16n 1én, va khi da 16n thi thwong da qua muodn dé can thiép.

Chén doan bang tri tué nhan tao c6 14p khoang trong nay. Con nguoi chi cé thé nhin mot hoac hai dong
ho do. Tri tué nhan tao nhin cung lic hang tram tin hiéu cdm bién. N6 xem xét cd hinh dang va quan hé
gitta nhiéu tin hiéu. Vi vay, n6 c6 thé doc dau hiéu bat thwong trwdc khi gia tri viegt duwong gigi han. Mot
bai tong quan dang trén tap chi hang khong vii tru ndm 2026 di hé théng héa xu hudng nay. Bai bao giai
thich rang cac phuwong phap duva trén dit liéu trong chidn dodn dong co tén ltra nhién liéu 16ng da ting
manh. bong thoi, bai bdo cling chi ra khé khan 1a dit liéu hdng héc thyc té con it.

C6 thé goi lai rang giam sat dong co tén Ita ¢6 ba birc twong. Tin hiéu nhanh va nhiéu. Bat thuong yéu
bdc 16 mudn. Cling phai gitr cAn bing gitra bdo dong gid va bé sot. Tri tué nhén tao 1a nd lyc vuot qua ca
ba bitc twong do6 cung luc. T muc sau, ta sé 1an lwgt xem cu thé tirng phuwong phap.

Giam sat bang tri tué nhan tao khong loai bé phuong phap redline. Hai phwong phap dwgc dung cing
nhau. Redline 1a tuyén phong thd cudi cung dé ngan tai nan 16n. Tri tué nhan tao doc trudc cac dau hiéu
yéu & phia trudc tuyén dd. Co thé xem day la lwdi an toan xép thanh nhiéu 16p. Lép lwdi bén trong bat
nhitng gi 16p ludi bén ngoai b sét. An toan tén 1tra dugc bdo vé bang cach chong nhiéu phwong phéap 1én
nhau nhu vay, ch khéng dya vao chi mt phuwong phap.

10.2 Nhin nhiéu cadm bién cung ldc dé tim bat thuong sém

NGi dung ciia muc nay

Muc nay ban vé cau truc tri tué nhan tao phat hién nhanh bat thwong trong tin hiéu cdm bién ctia déng
co. Truéce hét, ta gidi thich thuat ngit telemetry va tin hiéu tan so6 siéu cao. Sau do, ta gigi thiéu mang
no-ron nhin dong thoi dong thoi gian va quan hé gitra cac kénh. Mang no-ron nhu vy dugc goi la mang
chi y tich chap thoi gian (TCAN). Ciu truc nay khong phai mo hinh da duoc kiém ching riéng cho tén
Itta, ma 1a phwong phép dung trong nhiéu linh vye. Cudi cung, ta cling xem cac gigi han ma kiéu chan
dodn nay van chua vugt qua.
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Trudc hét, can giai thich thuét nglt. Telemetry la viéc gii va nhan tin hiéu vé trang thai cda mot thiét bi
& xa. Trén déng co c6 cac cdm bién do ap sudt, rung dong, nhiét dé va luu lwgng. Cac gia tri cAm bién nay
di vao may tinh theo thoi gian thye. Tan sé siéu cao c6 nghia 1a doc cac tin hiéu nay véi khoang cach rat
day. Mot s6 cadm bién doc hang chuc nghin dén hang tram nghin lan trong 1 gidy. Phai doc day nhu vay
mai bat dugc dao dong nhanh.

Cam bién do ap suat dung phan t& ap dién. Phan t& ap dién la vat liéu tao ra mot lwgng dién nhé khi bi
nén. Khi ap suat thay d6i nhanh, tin hiéu dién ciing thay d6i nhanh. Vi vy, cAm bién nay bat tot dao
dong ap suat nhanh. Gia téc ké do mitc dé rung ctia b6 phan. Khi dung hai loai cAm bién nay cung nhau,
ta nhin dong thoi ap suit va rung dong. Nghia la ta doc trang thai dong co tir nhiéu goc do.

Giam sat doc cham sé bé 1§ bat thwong nhanh. Hay twdng tugng chup canh chim ru6i bang mot chiéc
may anh cti. Néu man trap cham, canh sé nhoe thanh mot mang. Chi man trap nhanh mai ghi dugc
khoanh khac cda canh. CAm bién ciing vay. Néu khodng doc thua, dao dong nhanh bién mat. Vi vay,
muén thdy dao dong tan s6 cao nguy hiém, phai doc that day.

Hay xem vi sao can giam sat nhanh nhu vay. Bat thwong cia déng co tén ltta 16n 1én trong chdp mat. Cé
hién twong ap suat gan kim phun dao dong déu. Hién tugng nay duoc goi la chugging. b6 1a hién tuwong
doéng co'lac v & tan so6 thap. Néu nang, van va duong 6ng rung l1én roi hdng. Dao déong nhu vay 16n 1én
rat nhanh. Con nguoi khéng thé nhin bang mat roi phdn &ng kip. Vi vy, may moc phdi thay con nguoi
phan doan theo don vi mili gidy.

Bat thuong cia mot bo phan doéi khi xuat hién trudc dudi dang tin hiéu ctia bd phan khac. Vi dy, tryc cia
bom tua-bin rung trudc. Mot lat sau, rung dong dé dan tdi thay doi ap sudt budng dét. Con ngudi kho
nhin ra ngay do tré thoi gian va maéi lién hé nay. Vi mang no-ron nhin nhiéu cam bién dugc gom lai mot
chd, né ¢ thé hoc do tré thoi gian va quan hé gitra cac kénh nhu vay.

Cau tric dugc gigi thiéu ¢ day két hgp hai phuwong phap. Mot 1a tich chéap thaoi gian. Tich chap thoi gian
1a phwong phap rut ra hinh dang tir dong thoi gian ctia tin hiéu. N6 nhin dong chay dai bang cich mé
rong do rong tir ctra s6 ngan dén cira s6 dai. Phwong phap con lai 1a attention. Attention 1a cach quyét
dinh nén tap trung hon vao dau trong nhiéu tin hiéu. N6 dat trong sé 1é6n hon cho kénh dang quan trong.
Khi két hgp hai phuong phap nay, ta xem xét dong thoi dao dong ngan va quan hé gitta cac kénh. Cau
truc két hgp nay duoc goi la mang chu y tich chap thoi gian (TCAN).

Ta hay gidi thich k§ hon cach tich chap theo thoi gian nhin thiy dong dién bién dai. Tich chép la phuong
phap quét tin hiéu biang mot c¥a s6 nhd. Néu clta s6 hep, n6 chi nhin thiy mot khodnh khac ngén. Bit
thuong trong tén 1ra d6i khi xudt hién qua mot khoang thoi gian dai. Vi vay phai nhin trén mot khoang
thoi gian rong. Phuong phép dung lic nay 1a ngi khoang cach ctia cra s6. Cach nay goi la tich chap gian.
N6 béd qua tirng gia tri mot roi quét mot khoang thoi gian rong. Giong nhw khi budce 1én cau thang cach
hai bac mot, vai cung s6 budc ta 1én dugc cao hon. Lam nhu vy c6 thé nhin thidy dong dién bién dai vai
it tinh toan hon.

Cling c6 thé 14y vi du vé cach attention phan chia su tap trung. Hay tudng twong canh ta chon nghe giong
cia ban minh trong mét 16p hoc 6n ao. Tai tap trung vao 4&m thanh quan trong trong nhiéu &m thanh.
Attention ciing lam viéc tuwong ty. N6 dat trong so vao kénh dang lam 16 r6 bat thwong hién tai. Khi tinh
huong thay dai, trong s6 cting thay doi. Vi vay trong nhiéu cdm bién, né chon tin hiéu quan trong theo
tirng thoi diém. Tich chép theo thoi gian nhin vao dong thoi gian, con attention chon kénh.

Cach két hop nay duogc dung rong rai trong cac nghién ctru gan day. Mot nghién cttu ndm 2025 dé xuat
mang no-ron tich chap theo thoi gian cé thém attention. Nghién ctru nay gidi thich rang noé bat dugc ca
phu thudc ngan han va phu thudc dai han. Mgt nghién cttu khac cing nam két hop tich chap theo thoi
gian vai graph attention. Nghién citu nay xem nhiéu cdm bién nhuw mot do thi va hoc cad quan hé gitra
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chung. Nhitng nghién ctu nay khéng danh riéng cho tén Itta. Nhung ching phu hop véi bai toan cing
luc tim bat thuwong trong nhiéu cdm bién. Chan doan déng co tén 1a cling 1a cung loai bai toan, vi phai
cung luc tim bat thudng trong nhiéu cdm bién. Piéu da dugc kiém chirng 1a cdu tric nay tim bat thwong
tot trong dir liéu chudi thoi gian néi chung. Hién van chwa c6 ching ¢ thye nghiém rang né ap dung
nguyén ven cho cam bién tén l¥a va céc kiéu hong hoc cia tén Itta. Cuon sach nay dé xuat chuyén cdu
truc nay sang hwdng chin doan tén l¥a.

Céc nghién cttu khac trong linh vye tén 1ta cting cho thady hwdng twong ty. Chan doan bang deep
learning doc dong thoi nhiéu tin hiéu cdm bién dang tang 1én. Mot nghién cttu ndm 2022 dung mang nhé
dai ngan han c6 thé dién giai. Mang no-ron nay phan loai bat thwong cia dong co bang dit liéu tir nhiéu
cadm bién. Mot nghién ctru ndm 2024 ban vé phat hién 16i dya trén hoc dic tinh. T4t cd dong nghién ctiu
nay déu 1a no lyc két hgp nhiéu tin hiéu dé phat hién bt thuong sém.

Viéc phép chan doan nay dugc tinh toan & dau ciing quan trong. Néu gui tin hiéu dén mot may tinh & xa
dé phan dodn, s& mat thoi gian. Mudn dwa ra cau tra 10i trong mili gidy, phai tinh todn ngay bén canh
dong co. Cach tinh tryc ti€p bén canh thiét bi nhw vay goi la dién todn bién. Nguoi ta dwa mang no-ron
vao mot chip chuyén dung nho va cho né chay. Ngay khi nhan tin hiéu, n6 phan doén tai chd. Cé6 nhu
vy m&i nhin ra nguy hiém trong mili gidy. Vi vdy mang no-ron chan doan phai nhé va nhanh. Mang
no-ron 1én du chinh xdc nhung néu cham thi gia tri s dung giam.

M6 hinh chin doan thudng di qua ba budc. Trwde hét, nd chinh tin hiéu cdm bién cho déng déu. Viéc
nay goi 1a chudn hoéa. Ly do 1a mdi cdm bién c6 kich thudce va don vi khdc nhau. Ti€p theo, nd cit ra mot
ca s0 thoi gian ngan va dwa vao mo hinh. Cu6i cung, né phan loai trang thai thanh nhiéu kiéu. N6 phan
biét 1a binh thwong, bat thuwdng cdm bién, bat thudng bom, hay dao dong chay. M6 hinh chan doan lip
lai ba budc nay lién tuc vai tdc do rat cao.

C6 nhiéu loai bat thwong ma phép chan doan nay mudn bat. Cé chugging, hién tuwgng lac lu ¢ tan s6 thap
gan kim phun. Cé dao dong tan sé cao, phat ra nhu tiéng rit v4i rung ddong nhanh hon. Cé van dé phét
cta turbopump bi mon va ro ri. Cling ¢6 van dé 6 truc bi mon 1am rung dong ting 1én. M6i bat thudong dé
lai mdt dang tin hiéu khac nhau. M6 hinh chan doan hoc sy khac nhau gitta cac dang nay. N6 nhin xem
dang nao xuat hién roi phan biét loai bat thwong.

O day c6 mot diém can can trong. Mot s6 bai viét ban vé cdu tric nay néu cac con sé nhu do chinh xac
hodc d¢ tré. Nhung céc con s6 d6 khong dugc xac nhén bang bai bdo cong khai. Néu viét nhitng con s6
chwa dugc xdc nhan nhu sy that, nguwoi doc sé bi dan sai. Vi vay cudén sach nay khéng dung nhirng con s6
do. Thay vao do, cudn sach chi giai thich ciu truc nay nhw nguyén 1y chin doan 16i sém. Trong tam 1a
cung nhin nhiéu cadm bién dé bat bat thuong tir sém.

Trong dong co thuc té, kKhi x 1y két qua chin doan, nguoi ta chia mitc dd nguy hiém cta hédng hdoc. Mot
tin hiéu chi mang, nhu ap sudt vugt xa ngudng nguy hiém, chi can xuit hién mgt minh cling 1ap tic tat
déng co. Néu bat budc xac nhan nhiéu 16p déi véi tin hiéu nhu vay, viéc dirng sé cham lai va tai nan sé
16n hon. Ngugc lai, véi dau hiéu yéu, chi hanh déng khi nhiéu tin hiéu cung chi vé mét bat thwong. Ly do
la dé khong pha hong mot thi nghiém dang binh thwong chi vi mét phan doan sai cia mot mo hinh. Vi
vay dau ra chian doan duoc dung cung logic an toan. Phdi c6 gidm sat cda con nguoi va thiét bi an toan
dua trén quy tac di kem.

Muén tin m6 hinh chan doan, ta phai biét vi sao n6 phan doan nhu viy. Mang no-ron giéng nhu mot
chiéc hop khé nhin vao bén trong. N6 dua ra ddp 4n nhung khong néi 1y do. O noi nguy hiém nhu tén
Itra, 1y do rat quan trong. Vi vy cdc nghién cttu cho thay cdm bién nao dan dit phan doan dang tang lén.
Céach nay goi 1a chin doén c6 thé dién giai. Con ngudi nhin 1y do d6 roi quyét dinh c6 tin chdn doan hay
khong. Phai biét dugc 1y do thi méi c6 thé dung tri tué nhan tao trong phan doan an toan.
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Mot kho khan khac la dir liéu it. Dt liéu hdng héc that ciia dong co tén 1va rat hiém. Ly do la hdng hoc
dbéng nghia v§i mot tai nan dat dé. Vi vay dit liéu binh thwong thi nhiéu, con dit liéu héng hoc thi gan
nhu khong cd. Khi dit liéu it, tri tué nhan tao kho hoc tt. D€ giai quyét viéc nay, cdc nha nghién cttu
dung nhiéu phuwong phap. Mot cach la tao dit liéu gid mo6 phdéng tinh huéng héng héc bang mo hinh vat
ly. Cach khac la c6 y dwa mot s6 hong hdc da dinh trude vao mo hinh thi nghiém. Quy trinh cé y dwa
hong héc vao nhu vay goi 1a tiém 16i. Tao dit liéu gia va tiém 16i c6 nghia khac nhau. Thiéu dit liéu van la
bai todn 1én cta linh vyc nay.

Cling c6 phuong phap chuyén diéu da hoc tir mdt déng co sang déng co khac. Cach nay goi la hoc chuyén
giao. N6 giong nhu khi biét di xe dap thi hoc di xe may nhanh hon. Ta chuyén kién thitc da hoc sang tinh
huéng mai. Nho vay, du dit liéu ctia dong co mdi it, mo hinh vin hoc nhanh. Mot bai téng quan trén tap
chi hang khong vii try ndm 2026 cling chi ra khé khan nay. B¢ 1a dit liéu héng hoc thyc té it va loai hong
hdc thi nhiéu. Bai bdo nay sap xép nghién ctu chin doan xoay quanh ba van deé thyc té nay.

Muc tiéu cta chdn doan khong chi 1a ngan tai nan. N6 con dugc dung dé bao dudng ding mic. Néu
khong c6 bat thuong, khong can thay linh kién. Néu thay dau hiéu bat thuong, nguoi ta stra trude. Cach
bédo dudng bang cidch nhin vao trang thai nhu vay goila bdo dudng dua trén tinh trang. Pong co tai s
dung tiét kiém chi phi nh& cach nay. Chan doan 1a cong cu bao vé ca an toan va chi phi.

10.3 Ban sao so6 vé ra bén trong buong dot khong nhin thay

Muc nay ban vé dao dong nguy hiém bén trong budng dét. Dao déng nay goi la bat on chay. Trwdc hét, ta
gidi thich &m thanh va ngon Ita 1am tang lyc cia nhau nhu thé nao. Sau do, ta xem cach khoi phuc dong
ap sudt khong nhin thay bang mdy tinh. Cich nay ding mang no-ron tuan tha phwong trinh vat ly. Cuoi

cung, ta chi ra gia tri s& dung va gigi han cda cach nay.

Trudc hét hay gidi thich thuat ngit. Bat 6n chay la hién twgng ap sudt dao dong manh bén trong budng
doét. Khi ngon Itva va am thanh phéi hop véi nhau, dao dong nay 16n 1én. Dao dong ap suat nhé lam rung
su giadi phong nhiét cda ngon I¥a. Ngon I¥a bi rung lai lam dao dong ap suat 16n hon. Néu phan hoi nay
lap lai, dao déng 16n 1én nhw qua cau tuyét. Néu nghiém trong, thanh buéng d6t va kim phun bi pha
héng. Trong lich s tén lra, hién tugng nay la mét van dé nan giai 1au doi.

Dao déng nay da la van deé 16n tlr giai doan dau phat trién tén lta. Ngay ca cac dong co c¢d 16n dua con
ngudilén Mt Trang cling titng khé s vi van dé nay. Ap sudt bén trong budng d6t cong huwéng manh va
pha hong dong co. Cac nha nghién ctu da nhiéu lan thay do6i hinh dang kim phun dé khéng ché nd. Biéu
dé cho thay dao dong chay khé xi 1y dén mitc nao. Pén nay, moi khi ché tao déng co mdi, ngudi ta van
kiém tra van dé nay.

Dao dong c6 nhiéu dang. Hay nghi budng dét 1a mot hinh try. Am thanh c6 thé cong huéng theo chiéu
dai ctia hinh try. N6 cling cé thé quay theo chu vi roi cong hudng. N6 ciing c6 thé cong hudng ngang qua
duong kinh. Moéi dang ¢6 tan s khac nhau. Néu biét dang nao dang 16n 1én, viéc ing phé sé& dé hon. Vi
vay biét hinh dang va cuong do ctia dao dong la viéc quan trong.

Cé mdt nguyén ly 1au doi gidi thich phan hoi nay. Néu nhiét sinh ra nhiéu hon vao ding luc ap suat tang,
dao dong sé 16n 1én. Nguyén ly nay goi 1a tiéu chudn Rayleigh. Nghi dén canh ddy xich du thi dé hiéu.
Néu day khi xich du di vé phia trudc, n6 sé 1én ngay cang cao. Néu day & thoi diém nguoc lai, xich du sé
dirng. Ngon I¥a va 4m thanh ciing theo co ché d6 ma lam nhau 16n 1én hoéc lang xuong. Thoi diém trao
déi lyc quyét dinh 6n dinh hay bat 6n.

Phan hoi nay cling giong quan hé gitta &m thoa va micro. Trong hi truong, néu dua micro lai gan loa, sé
c6 tiéng rit sdc. D4 1a vi Am thanh tir loa di vao micro roi lai dwgc khuéch dai. Phan hoéi nay lam am
thanh 16n 1én nhw qua cau tuyét. Trong budng dot, c6 thé xem ngon lta 1a loa va 4m thanh 1a micro. Néu
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pha ctia hai bén khép nhau, &m thanh s& 16n 1én dén mirc kKho kiém soat. Vi vay can thiét ké cat dit phan
hoi nay.

Vén dé 1a kho nhin tryc ti€p vao bén trong budng dot. Bén trong qua néng va ap sudt qua cao. Khong thé
dit cdm bién & bat c ddu. Nguoi ta chi gdn dwgc cdm bién ap sudt ¢ vai diém trén thanh. Nhung dao
déng nguy hiém xay ra trong toan bo budng dot. Chi vgi vai diém trén thanh thi kho biét toan canh. Vi
vay can mdt phuwong phap vé ra toan bo twr it quan sat.

O day ban sao s6 xudt hién. Ban sao s6 1a mé hinh mdy tinh bam st thiét bi thyc. Trong khi dong co that
chay, mo hinh ciing chay cung. N6 nhan gid tri cAm bién roi lién tuc chinh mé hinh cho khép véi thyc té.
Lam nhuw vy c6 thé wdc doan cd trang thai & noi khong cé cdm bién. Tén goi nay xudt phat tir viéc mo
hinh chay song song vdi vat that nhw mot cdp song sinh.

Ban sao s6 c6 diém giong hé thong dinh vi xe hoi. Hé thong dinh vi nhan tinh hinh duong thue té roi vé
lai dwong di. Ban sao s6 cting nhéin tin hiéu cia dong co that roi vé lai trang thai. Piém khac 1a téc do va
do6 chinh xdc. Ban sao cla tén ltta phai Khép trang théi sau m6i mili gidy. C6 nhu vay méi theo dugc dao
dong nhanh. Muén dat toc d6 nay, phai lam cho m6 hinh nhe.

Suy ra bén trong bang vai cAm bién trén thanh 1a mot bai todn gidi ngugc. Thong thwong ta biét nguyén
nhan rdi tim két qua. O day ta chi biét ap suat trén thanh, tirc két qua. Tir két qua d6, ta lan nguoc lai
truong ap sudt bén trong, tic nguyén nhan. Bai todn tim nguyén nhan tir két qua nhu vay goi la bai toan
ngugc. Bai toAn ngugc kho vi ¢6 thé c6 nhiéu dap an. Phuong trinh vat 1y chi gitr lai dap an phtu hop véi
vat 1y trong s6 nhiéu dap an do.

Phuong phap 1lap day phan bén trong ctia ban sao so6 nay la mang no-ron dya trén vat ly. Mang no-ron
nay goi la mang no-ron dya trén vat ly (Physics-Informed Neural Network, PINN). Ti day sé€ goi 1a mang
no-ron véat ly. Mang no-ron thong thuong chi hoc tir dit liéu. Mang no-ron vat ly hoc sao cho vira theo di
liéu vira tuan thd phuong trinh vat 1y. Khi hoc, néu né vi pham phuong trinh thi bi phat. Vi vay du di
liéu it, n6 van dua ra dap 4n phu hop véi vat ly.

Ta xem k§ hon cach mang no-ron vét ly hoc. Mang no-ron thong thuong chi gidm sai khac véi dap an
ding. Mang no-ron vat 1y gidm déng thoi hai thit. Mot 1a sai khac véi gia tri cdm bién. Hai 1a mic dé vi
pham phuong trinh véat 1y. N6 hoc @€ ha ca hai khoan phat cung lic. Khi dé, ngay ca & noi khéng c6 cadm
bién, dap an van tudn tha vat ly. C6 thé néi quy tac vat ly 14p vao cho trong cla dir liéu. N6 giong nhu
duong phdac trong tranh t6 mau dan dit mau sac.

Phuong phap nay cé thé trd thanh cong cu giam sat gia ré. Muon tinh toan chinh xéc bén trong budng
dot, may tinh 16n phai chay lau. Trong lic th nghiém thi khong c6 thai gian nhu vay. Mang no-ron vat
ly, mot khi da hoc xong, sé duwa ra dap 4n nhanh. Vi vay ngay ca trong khi th¥ nghiém, né van c6 thé vé
trang thai bén trong. Bang birc tranh nhanh nay, ta quan sat ddu hiéu ctia dao dong nguy hiém. C6 thé
xem nhu nhin vao bén trong ma khong can dirng th nghiém.

Phuong trinh mo ta dang &m thanh trong buéng dot la phuwong trinh Helmholtz. Phuwong trinh nay cho
biét &m thanh céng huwdng theo dang nao trong mdt khong gian kin. N6 giong co ché mdt sé6 not nhat
dinh vang tot trong nhac cu hoi. Mang no-ron vat Iy hoc trong khi tuin tha phuwong trinh nay va céc diéu
kién bién. N6 nhan dau vao la gia tri tr mot s6 cdm bién trén thanh. Sau dd, n6 khdi phuc dong ap suat
trong toan bo buong dot. N6 cho thady nhw mot bikc tranh rang dao déng manh 1én & vi tri nao.

Am thanh trong bubng d6t thay di tly theo cach né phan tng & bién. Mt kim phun va ¢6 hong voi
phun phan xa mot phan &m thanh va hap thu mot phan. Mic dd phan xa va hap thu nay goi la diéu kién
bién 4m hoc. Mang no-ron vat 1y cling hoc trong khi tuan thu cac diéu kién bién nay. C6 nhu vay n6é méi
vé am thanh ctia budng dét that, chit khéng phai &m thanh ctia mot cin phong trong. Tiéu chuan
Rayleigh da néi & trén va cac diéu kién bién nay quyét dinh bat 6n chay trong tén lira.
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Hudng nay dang dugc nghién cru soi noi gan day. Mang no-ron vat 1y c6 thé manh trong viéc khoi phuc
truong ap suat am thanh tir it quan sat. Ly do 1a dp suat chi dwgc do & vai diém, con van toc thi hau nhw
khong do dugc. M6t nghién ctitu nam 2024 hoc twong tac nhiét Am trong budng dot bang mang no-ron
vatly. Nhiét &m 1a hién twgng nhiét va &m thanh dan xen v4i nhau. Nghién ctu nay tim céc gia tri nhu
suy gidm &p sudt va lién két gidi phong nhiét tir dit liéu. Mot nghién ctitu nam 2026 wdc tinh tinh chat hap
thu &m ctia vach bubng dét bang mang no-ron vat 1y gidi bai toan theo tirng mién. Cac nghién ctru nay
X 1y viéc hoc nhiét &m cia budng dot néi chung va wdc tinh tinh chét bién. Hién van chwa c6 minh
chirng khoi phuc toan b treong ap sudt theo thoi gian thue bang it cdm bién trong budng dot déng co
tén I¥a nhién liéu 16ng thuc té€. Cuén sach nay dé xudt viéc khoi phuc theo thoi gian thye dé6 nhw mot
huéng can tién tdi.

Mang no-ron vat ly cling dugc dung trong nghién cttu chay sach cta lyc day hang khong vii tru. Mot bai
bdo ndm 2026 xem dong nghién ctru nay la con dudong huwdng téi lwc day bén vitng. N6 néi phwong trinh
vat ly voi dit liéu dé mo ta qua trinh chay chinh xac hon. Nghién cttu nhuw vy khong chi dirng 6 tén 1a
ma con m& rong sang dong co hang khong. Y twéng vé mang no-ron tuin theo vat Iy dang lan sang nhiéu
Iinh vyec.

Bén sao s0 dd dugc dung trwdc trong bao tri dong co hang khong. Mot dong co hang khong c& 16n da
dung ban sao s dé phat hién trwdc nhiéu bat thwong. Nguoi ta cho biét né dd du doan mai mon canh
turbine va van dé chay. Truong hop nay cho thay mo hinh gidm sat thuc sy ¢ ich. Péng co tén Itta khac
nghiét hon dong co hang khéng va cd it dir liéu hon. Vi vy can kiém chirng nhiéu hon dé chuyén hudéng
nay sang tén la.

Mang no-ron vat 1y cling cé diém yéu. Khi dwa phuwong trinh vao qua trinh hoc, viéc huin luyén tré nén
khé hon. Phéi can bang ding trong s6 gitta phat vat ly va phat dit liéu. Néu trong so 1éch, dap an sé
nghiéng vé mot phia. Cang x ly qud trinh chay phitc tap thi viéc diéu chinh nay cang khé. Vi vdy mang
no-ron vat Iy khong phdi la cdng cu van nang. Phai chon phwong trinh va cdu tric phtu hop véi bai toan.
Kién thitc ciia con ngudi van can cho viéc lya chon nay.

Nhin rong hon, hoc mdy dya trén vat Iy dang phat trién nhanh trong toan b6 nghién cttu chay. Mot bai
téng quan xudt ban nidm 2025 da hé thong hoa dong nghién ctu nay. Bai nay giai thich theo tirng nhém
nhu hda hoc chdy, dong phdn ng va nhiéu van dé khéac. N6 cho rang khi dua kién thirc vat ly vao qua
trinh hoc, dap an van phu hop véi vat 1y du dir liéu it. Mot bai téng quan khac ndm 2026 tip trung vao
chéy réi trong lyc ddy hang khong vii tru. Bai nay giai thich rang né n6i do nghiém ngat cda vat 1y véi
sttc manh cuda dit liéu.

Uu diém ctia phwong phap nay ndm & ché dung ca dit liéu va vat ly. Khi cdm bién it, rat khé 1ap day cac
khoang tréng chi bang di liéu. Phuwong trinh vat Iy thu hep cac khoadng tréng dé. Vi vay chi véi vai cdm
bién ré tién, ta van c6 thé vé ra toan b trang thai. Viéc c6 thé chay nhanh dé gidm sat cling rat htru ich.

Gigi han cling rd rang. Phan @ng ngon Itta va nhiéu loan rit phitc tap. Phwong trinh Helmholtz 1a mo
hinh rat gon nhin 4m thanh theo cach gian Iwgc. N6 khong chira dwgc moi chi tiét ciia qua trinh chéy
thuye té. Vi vay ban sao s6 nay dugc dung dé gidm sat nhanh. Phan doan tinh vi phai dugc bé sung bang
phan tich d6 trung thuc cao va thit nghiém thyc té. Cac con so chi tiét nhw tan s6 cu thé hay bién dé ap
sudt chuwa dugc xdc nhan bang bai bao céng khai. Vi vay cudn sach nay khéng dung cac con sé dé. Thay
vao do, sach chi giai thich nguyén ly phwong phap nay van hanh nhu thé nao va hitu ich ¢ dau.

Dé ban sao soO chay tot, n6 phai lién tuc khép véi thuce té. Néu mo hinh léch dan khoéi thyc té, birc tranh
sé sai. Vi vy mo hinh dugc hiéu chinh lién tuc bang gia tri cAm bién. Néu hiéu chinh chdm, ban sao sé
b6 1§ thye té. Néu hiéu chinh qua thudng xuyén, né sé chay theo cd nhiéu va dao déng. Viéc gitr can
bang gitta hai phia nay la diém then chét cia cong nghé. Mot ban sao t6t khong bo 16 thyc té nhung ciing
khong bi nhiéu chi phéi.
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Cach xtr 1y dao dong chay khong chi la gidam sat. Nguoi ta cling dua cau tric hap thu &m vao vach. Cau
truc nay dwgc goi la thiét bi hap thu &m. Nguoi ta cling thay doi b6 tri voi phun dé cat vong phan hoi.
Giam sat bang tri tué nhan tao 1la cong cu ho trg thiét ké nhu vay. N6 bao trude dao dong sé 16n 1én trong
diéu kién nao. Thiét ké va gidm sat phai di cuing nhau thi méi kiém soat dugc dao dong.

10.4 Cach do su lao héa va khac biét ca thé ctia déng co

Muc nay xtt 1y van dé dong co ldo héa hoac khac nhau theo tirng ca thé. Trudc hét, né giai thich vi sao
déng co tai st dung thay doi tirng chut mot. Sau dd, né xem xét phwong phap do do bit dinh cta thay doi
do6. Phuong phap nay 1a mang no-ron dua ra ca dap an 1an do rong ctia dap an. Cudi cing, muc nay chi
ra vi sao d6 bat dinh dé quan trong déi véi an toan. C6 mot diém can néi trwde. Cac nghién ctru dugce néu
& day la dy doan tudi tho cia may mac ndi chung. Ching chwa dugce kiém chirng bang dir liéu dong co
tén Ira, va viéc ap dung cho tén ltva 1a kha nang trong twong lai.

bong co tai sit dung dung cing mot dong co nhiéu 1an. Cé thé hiéu la chuyén tir cach dung coc gidy mot
1an roi bo sang cach dung céc st nhiéu 1an. Cach nay lam gidm manh chi phi vén tai vii tru. Nhung moi
lan dung, linh kién lai mon di mdt chut. Bé mét voi phun bi mai mon. Canh turbine bi x6i mon. Kénh lam
mat thay d6i do méi nhiét. Hién twong hiéu ning thay doi theo thoi gian nhw vay duoc goi la 140 héa
theo nam thang.

Mot bién s6 khac 1a sai léch ché tao. Du lam theo cung mot ban v&, kich thudc thyc té vAn khac nhau
tirng chut. M6i linh kién c6 sai s6 rat nhé. Vi sai s6 nay, phdn &ng cia titng dong co khac nhau. Khi ldo
héa va sai léch ché tao chong 1én nhau, dong co c6 ca tinh riéng. Du dua cung mot 1énh van, két qua cta
tirng dong co van hoi khac nhau, nén bg diéu khién phai biét sy khac biét nay.

Thay d6i nay &nh hudng tryc ti€p dén hiéu ndng dong co. Mai mon va x6i mon lam lyc day gidm dan.
Khi luc day gidm, qu§ dao cda tén 1¥a thay d6i. Mi&c do chay hiéu qua dén dau ciing thay d6i. Mot gia tri
thé hién muc hiéu qua nay 1a van téc xa dic trung. Khi gia tri nay gidm, cing mot lwgng chit day tao ra
it Iyc hon. Vi vay viéc do trudc 1do hda va sai léch rat quan trong.

Can giai thich thém mot chut vé thuat nglt van toc xa dac trung. Gia tri nay la chi sé cho biét buong dot
chay hiéu qua dén muc nao. N6 dugc xac dinh bang ap suat buong dot, dién tich c¢6 hong voi phun va
lwu lwgng chit day. N6 khac vai van téc khi x4 ma voi phun thye sy phun ra hoac hiéu suat voi phun. N6
chi 1a thudc do mic dd qué trinh chdy dién ra tt dén dau. Néu gia tri nay cao, qua trinh chéay hiéu qua.
Néu thap, chat day dugc d6t kém hiéu qua hon. Khi voi phun bi mai mon, sy tron kém di va gia tri nay
gidm. Vi vay cé thé udc doan strc khde ctia dong co qua thay doi cda gia tri nay.

C6 thé so sanh thay d6i nay voi dbi giay thé thao da di 1au. Giay mdi cé dé chéc. i lau, dé mon va tron.
Du chay bang cung mot lye, ngudi chay van di duge it hon. Pong co cling gidm hiéu ndng tirng chat khi
dung nhiéu. Van dé la mc gidm dé khac nhau & tirng déng co. Cé déng co mon nhanh, c6 ddng co mon
cham. Vi vay phai xem riéng trang thai ca titng ddng co.

Hiéu duoc 140 hoa 1a chia khoa cda tai st dung an toan. Néu khong biét trang thai, ta mac hai sai 1am. Ta
¢6 thé bé mot déong co van con dung duge qua sém. D6 1a 1ang phi. Nguoc lai, ta c6 thé ép dung mot dong
co da mét. Piéu d6 din dén tai nan. Khi biét chinh xac trang thai, ta dung dong co di murc can dung
nhung khong vugt qua ranh giéi nguy hiém, nh& d6 tranh dugc ca hai sai lam.

O day mang no-ron Bayes bién phan dugc diing. Tiéng Anh 1a Variational Bayesian Neural Network. Tir
day sé goi la mang no-ron Bayes. Mang no-ron thong thuong chi dua ra mot dap an. Vi dy, né tra 1oi dit
khoat rang lyc ddy gidm 3 phan tram. Mang no-ron Bayes dwa ra cd pham vi ciia ddp an. N6 cho biét ca
dap an va mc d9 chic chédn, chang han lyc day c6 nhiéu kha nang gidm trong khodng tir 2 dén 4 phan
tram.
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C6 thé hinh dung dé hon cdch mang no-ron Bayes dua ra do rong. Gia st ta hoi nhiéu ngudi thay vi chi
ho6i mot ngudi. Néu nhiéu ciu tra 1oi giong nhau, murc chic chan cao. Néu ciu tra 16 moi nguwoi mot
khéc, mirc chac chan thap. Mang no-ron Bayes chita nhiéu y kién nhw vay bén trong mot mé hinh. Vi
vay né dua ra ca gia tri trung tim ctia dap an 1an do rong phan tan. Do rong hep nghia 1a mé hinh ty tin,
con do rong 16n nghia 1a moé hinh van chua biét ro.

C6 hai loai bat dinh. Mot loai dén tir dao déng ctia chinh dit liéu. P6 1a dao dong khong thé loai bd, giong
nhu nhiéu cadm bién. Loai kia dén tir viéc mé hinh hoc chwa dd. N6 16n 1én trong tinh huéng mé hinh
chua tirng trai qua. Khi lan dau gap mot kiéu 1do hoa mdi, bat dinh nay tang 1én. Néu tach hai loai ra,
viéc &ng pho trd nén dé hon. Ta c6 thé phan doan nén thu thém dit liéu hay thit nghiém thém.

Mang no-ron Bayes kh6 hoc hon mang no-ron théong thuong. Ly do 1a né phai hoc phan b6 cta dap an
cht khong phai mot dap an. Néu muon tim chinh xac phan bé nay, lwgng tinh toan sé 16n. Vi vay cac nha
nghién cttu dung phuwong phap xdp xi. Ho hoc bing cach d6i phin bo sang mot dang dé xi 1y hon.
Phuong phap nay dugc goi la suy luin bién phan. Chit bién phan trong tén goi dén tir phép xap xi nay. Vi
dung xap xi, két qua nhat thiét phai duwgc kiém tra bang dit liéu thue té.

Dv doéan ldo hda khéng phai 1a van dé riéng cia tén lra. Pong co may bay, turbine gié va may mdc nha
may cling cé cung mdi lo. Ly do la tat cd déu la may mdc duge dung 1lau dai. Vi vy nghién ctu trong linh
vuc nay trao doi qua lai véi nhau. Phuong phap da thanh cong & may maéc khac dwge chuyén sang tén
Itra. Piéu kién khac nghiét cda tén 1a cting c6 khi sinh ra phuwong phap mdi. Khi cac linh vyc trao déi
phuong phap nhu vay, cong nghé phat trién nhanh hon.

Mtic chac chan nay duoc goi la do bat dinh. Biét do bat dinh rat quan trong ddi voi an toan. Khi mo hinh
trd 101 ty tin va khi mo hinh khong biét rg, ta phai x 1y khac nhau. Néu mo hinh néi rang né khong biét,
con nguoi sé than trong hon. Ta dat bién an toan 16n hon. Ta kiém tra bang th& nghiém b6 sung. Nguyén
ly nay giong nhu dy bdo thoi tiét cho biét xac sudt mwa. Néu x4c sudt 1a niva no niva kia, ta mang 6 va
quan sat tinh hinh.

Hudng nay dang phat trién nhanh trong nhiéu linh vie. Nghién cttu dy doan tudi tho con lai cda linh
kién la vi du tiéu biéu. Tu6i tho con lai dugc goi 1a tuodi tho hitu ich con lai. Mot nghién cttu nam 2024 dy
doan tudi tho nay bing mang no-ron Bayes. N6 dua ra dap an dudi dang phan bo xac suit chir khong
phai mot gia tri. Mot nghién ctu nam 2025 x& 1y nhiéu bat dinh cung lic bang mang no-ron hoi quy
Bayes. Cac nghién cttu nay khong danh riéng cho tén Ita. Nhung bai todn x& 1y trang thai cia may maéc
dang 140 hoa la nhu nhau. Ciing c6 thé dung cung y twdng dé cho du doan 1do héa cia dong co tén lira.

Dt liéu dong co hang khong 1a doi twgng da dugce th nghiém rong rai cho phwong phap nay. Cac nha
nghién cttu canh tranh phwong phap bang di liéu 1o hda dong co cong khai. Ho so sanh dy doan ctia
nhiéu phuong phap trén cing mot dit liéu. Lam nhw vay c6 thé phin dinh phuong phap nao tét hon. Di
liéu tén Ira con it, nhung cac dit liéu cong khai nhu vay gidp xay nén. Phuwong phap da dugc xay nén sau
dé dugc chuyén sang dit liéu tén Ita dé kiém tra.

B0 diéu khién nhan théng tin bat dinh nay dé phan doan. Néu do bat dinh 16n, né van hanh than trong.
NG dat lyc day thap hon mot chit hodc chira bién rong hon. Néu do bt dinh nhd, né khai thac hiéu nang
nhiéu hon. Lam nhu vay cé thé van hanh theo trang thai cda dong co. Cach nay an toan hon cach dung
mot quy tac cé dinh cho moi ddng co.

Thong tin bat dinh cling dugc dung trong quyét dinh bao tri. Néu mé hinh dy doan 140 héa mot cach ty
tin, viéc 1ap ké hoach trd nén dé hon. Néu mé hinh néi rang n6 khong biét rd, ta ma linh kién ra xem
tryee tiép. Lam nhw vay gidm béo tri mu. Vi bdo tri dya trén trang thai da biét, ta tiét kiém linh kién.
Dong thoi khong bé s6t linh kién nguy hiém. Biét do bat dinh bao vé ca tiét kiém l1an an toan.
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Cling c6 gidi han. Tri tué nhan tao dua ra x4c suat khong cé nghia la xac suat d6 ty nhién dung. Néu mo
hinh hoc sai, n6 sé dwa ra sy tu tin sai. Vi vy phdi hiéu chinh va kiém ching bang dit liéu thi nghiém
thue té. D6 1a viéc kiém tra xem dd bat dinh do mé hinh dwa ra c6 kKh@p vdi sai s6 thue té hay khong. Xac
sudt chua qua kiém tra nay rat kho tin. & noi nguy hiém nhu tén Ia, kiém chiing nay phai nghiém ngat
hon. Cac con s6 nhu khodng tin cay chi tiét chwa dugc xac nhan bang bai bao céng khai. Vi vay cuén
sach nay khong dung céac con so dé. Thay vao dé, sach chi giai thich khung y twdng ctia viéc do do bat
dinh.

10.5 Diéu khién bang hoc tdng cuwdng dé diéu chinh nhiéu van cung lac
(LUMEN, DLR P8.3)

Muc nay x& 1y diéu khién thong minh diéu chinh nhiéu van cia dong co cung luc. Trudce hét, né giai
thich hoc tang cuong la gi. Sau dd, né xem xét vi sao diéu khién dong co tén ltra lai kho. Tiép theo, né gidi
thiéu mot trwong hop thi nghiém thuc té€ ctia Pirc. Cudi cung, muc nay chi ra cdc nhiém vy con lai trudc
khi dung cong nghé nay trong bay.

Hoc ting cwong la phuwong phap hoc bang th va sai. N6 giong véi cdnh mat em bé hoc di. C6 thé nghi
rang néu nga thi nhan phat, néu di tot thi nhan thudng. Hanh dong to6t dugc thudng, hanh dong xau bi
phat. Sau nhiéu lan th, hé théng tim cdch nhan dugc nhiéu thudng. Phuong phap thém mang no-ron
vao day dugc goi la hoc tang cuong su (Deep Reinforcement Learning, DRL). T day sé goi la hoc tang
cuong sau.

Trong hoc tdng cwong, hai tAm thé va vao nhau. Mot 1a tAm thé muén dung phuwong phap t6t ma minh da
biét. Tam thé kia la mu6n th mdt phwong phap méi. Néu lic nao ciing chi dung diéu da biét, ta khong
tim dugc con duong tét hon. Néu ldc ndao cling chi lam cai mdi, ta gap nguy hiém va dé lac hudng. Vi vay
can co sy can bang gitra hai bén. C6 thé xem sy cin bing nay nhu cudc kéo co gitra tdim thé tim cai mai
va tam thé dung diéu da biét. O giai doan dau hoc, hé théng tht nhiéu cach; cang vé sau, n6 cang dung
diéu da biét.

Trong tén lta, khong thé thyc hién qua trinh th va sai nay bang dong co that. Vi khong thé hoc bang
cach lam héng dong co. Vi vay trudc hét ta hoc bang mo hinh trong may tinh. M6 hinh nay goi la trinh
mo phdng. Trong trinh m6 phong, du that bai hang nghin 1an cling khéng sao. Ta th thodi mai dé tim
cach diéu khién tot. Piéu nay giéng nhu choi nhiéu véan tro choi dé hoc meo.

Hay xem vi sao diéu khién ddng co tén 1ta lai khé. Cac gia tri bén trong dong co lién két chat véi nhau.
Khi mé van chat oxy hoa, ap sudt ting. Khi ap sudt tang, toc do quay cda turbopump thay doi. Ty 1é gitra
nhién liéu va chit oxy hoa cling thay d6i theo. Ty 1é nay goi 1a ty 1& hon hgp. Khi dong vao mot gia tri, cac
gia tri khac kéo nhau thay doi. Vi vay khéng thé diéu chinh riéng mot van. Cain mot cach diéu khién xt 1y
nhiéu gia tri cung luc.

Trong tén 1¥a ha canh, viéc diéu khién nay con khé hon. D€ tén lta quay xudng trd lai, phai gidm lyc day
rat manh. C6 khi phai ha xuéng duwdi mot phan ba lyc day t6i da. Viéc diéu chinh lyc ddy trong pham vi
rong nhu vy goi 1a deep throttling. Nghia 14 siét sdu. Khi d6 van phdi gitt ty 16 hon hgp & muc phu hop.
Né&u ty 1& hon hop 1éch di, qué trinh chdy x4u di va linh kién bi hw hai. Phai diéu chinh nhiéu gia tri cung
Iic, nhanh va an toan.

Trung tdm Hang khong Vi tru Dlic nghién cttu van dé nay bang dong co that. Trung tam Hang khong Vi
tru Pirc dugc viét tat 1a DLR. DLR da ché tao mot dong co th nghiém tén la LUMEN. LUMEN la dong co
dung bom, st dung oxy 16ng va methane. Luc day thudc cap 25 kilonewton. Day la kich thwdc tuong Gng
vdi dong co tén Iva ¢ nhd. Pong co nay van hanh 1an dau tai bé thi P8.3 vao thang 3 nam 2024. P8.3 1a
co s@ thr nghiém tai DLR Lampoldshausen. LUMEN la noi thtt cong nghé dong co tai st dung. Tai day
nguoi ta nghién ctu dong thoi gidm sat trang thai va diéu khién thong minh.
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LUMEN dung mot chu trinh cu thé. Chu trinh nay goi 1a expander bleed. Pay la cach quay turbine bang
mot phan nhién liéu da duwgc lam ndéng trong kénh lam mat. Ciu truc clia cach nay twong déi gon va an
toan. Vi vy n6 phu hop dé thi nhiéu céng nghé. LUMEN la bé tht m& ma doanh nghiép va vién nghién
clu cung st dung. Nguoi ta c6 thé dwa phuwong phap diéu khién méi vao dong co that dé thu.

Bé thit P8.3 bat dau van hanh tir nam 2021. Bé tht nay duoc xay bang cach mé rong co sd trudc do.
Trudc day chi cé thé thi budong dét. P8.3 thit dwgc toan bd dong ca, ca turbopump. Vi vay co thé kiém tra
phuong phap diéu khién trong diéu kién that. LUMEN va P8.3 trd thanh nén tang cho nghién ctru diéu
khién bang tri tué nhan tao.

DLR gan diéu khién bang tri tué nhan tao vao dong co nay. Tai liéu chinh thitc ciia DLR giai thich rang
ho mo hinh héa truyén nhiét trong kénh lam méat bang mang no-ron. Tai liéu cling né6i rang diéu khién
bang tri tué nhan tao dung dé khdp luc day va theo doi bat 6n chdy. Ludn an tién si nam 2025 cda Kai
Dresia trinh bay chi tiét nghién cttu nay. Luin an nay diéu khién dong co tén Ita bang hoc ting cuong
sdu. Sau d6 so sanh két qua véi diéu khién dy bao mé hinh truyén thong. Luin an bao cdo rang khi diéu
khién nhiéu gid tri cung luc, sai s6 trung binh dat khoang 1,3 phan tram. Gia tri nay la két qua do luan
an cta Dresia dwa ra. Day la gia tri tit mo6 phong va nghién citu trén bé th, khong phai gia tri da dwoc
chitng minh trong bay cho toan by viing van hanh ctia mot dong co hoan chinh.

Trong nghién cttu trwdc d6, DLR dd dua diéu khién bang mang no-ron vao th nghiém that. Nam 2023,
ho kiém chirng diéu khién bang mang no-ron trong thi nghiém turbopump ctia LUMEN. Ho ciing tién
hanh nghién ctu mo6 hinh héa truyén nhiét trong kénh lam mat bang mang no-ron. Nam 2024, ho cong
bo két qua th nghiém linh kién cia LUMEN va tién d¢ nghién cttu. Nhitng nghién cttu nay tich lily dan
roi dan tGi diéu khién déng co that. Pay khong phai 1a mot 1an thanh céng riéng 1&, ma 1a sy tich liy qua
nhiéu nam.

Hay nhin k§ hon mgt chit vao khung ma bé diéu khién dung dé x ly trang thai va hanh déng. Bo diéu
khién doc trang thai ¢ titng khodnh khéac roi dwa ra hanh dong. Hanh dong dé tao ra trang thai tiép theo.
T trang thai ti€p theo, no lai duwa ra hanh dong. Qua trinh nay néi tiép khong ngirng. Bai todn trong dé
trang thai va hanh dong no6i dudi nhau nhw vay goi la bai toan quyét dinh tuan ty. Hoc tdng cwong phu
hgp dé x Iy quyét dinh tuan tw nay. N6 hoc khéng phdi mot phan doan riéng 1é, ma hoc dong phan
dodn noi tiép.

Hay xem nguyén 1y b diéu khién hoc tang cwong phan doan nhu thé nao. Trudc hét b diéu khién doc
trang thai cda dong co. D4 1a cac gia tri nhw ap suit bubng doét, vi tri van, toc dé quay cia bom, nhiét do.
Nhitng gia tri nay dwgc goi la trang thai. Bd diéu khién nhin vao trang thai roi quyét dinh sé di chuyén
van bao nhiéu. Chuyén dong nay goi la hanh dong. Néu két qua ctia hanh déng t6t, né nhan thudng; néu
x4y, n6 nhin phat. Néu gan vdi luc ddy muc tiéu, né dugc thudng. Néu ty 1& hon hgp 1léch hoidc rung
dong ting, né bi phat. Quy tic chita thuwdng phat nay goi 1a ham phan thudng. Bo diéu khién tinh chinh
thao tac van theo huéng nhan dugc nhiéu thudng.

Thiét ké t6t ham phan thudng quyét dinh thanh bai cta diéu khién. Quy tic thudng phat phai chita dung
muc tiéu. Néu chi thudng cho luc ddy, bo diéu khién c6 thé bo qua rung dong. Vi vay luc ddy, ty 1é hon
hgp va rung déng déu duoc dua vao thudng phat. Viéc di chuyén van qué gap ciing bi phat. Vi thao tac
gdp gay qua tai cho linh kién. Phdi cin chinh t6t trong sé cia nhiéu muc tiéu. Viéc can chinh trong sé
nay la cong viéc cot 16i trong thiét ké diéu khién.

Trong cong nghiép, van hanh ty dong dong co tai st dung ciing la chd dé néng. Mot dong co mdi cia mot
doanh nghiép M§ nham téi tai st dung 1ap lai. POng co nay dugc biét 1a da gidm so linh kién va déi sang
hudng dé ché tao hon. C6 thong tin néi rang ho b tdim chan nhiét dé gidm khai lugng va dé phic tap.
Nhitng thay déi nay thudc xu hwdng dung dong co thuong xuyén va bao tri nhanh. Tuy nhién day 1a vi
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du phat trién ctia doanh nghiép. Pay khong phai 1a gia tri hiéu nidng da duwgc kiém chirng hoc thuat.
Cudn sach nay chi néu vi du nay nhw mét tham chiéu vé xu huéng.

DPiém manh ctia cdch nay ndm & chd no x Iy nguyén cé bai toan lién két chit. Con ngudi Kho viét quy
tac thu cong cho tirng van. Vi cac gia tri lién két véi nhau nén quy tac tré nén phic tap. Hoc tang cuong
tw hoc cac quan hé lién két tir dit liéu. N6 nhin nhiéu gia tri cung nhau roi tim diém can bang. Tuy nhién
mot bo diéu khién dd hoc mot 1an khong ty thich nghi véi tinh trang 140 hda ma no chua tirng gap. Co
nhiéu con duong dé ¢ng pho vai thay doi ciia dong co. Co cach doc trang thai trude roi phdn anh vao
diéu khién. C6 diéu khién bén vitng, duogc tao ra dé khong dao dong du cé thay doi. Cling c6 cach cho bd
diéu khién hoc lai bang dit liéu mdi. Thich nghi tryc tuyén trong khi vAn hanh tao ra mot rdi ro méi, dé
la thay d6i diéu khién chua dugc kiém ching. Vi vay chon con dudng nao phai dya trén danh gia an
toan.

C6 thé so sanh diéu khién hoc ting cwong véi phuwong phap hién cé. Mot phuwong phap di dung lau la
diéu khién dy bdo mo6 hinh. Phuong phép nay dung mé hinh toéan hoc cia dong co dé nhin truwdc roi
quyét dinh van. Néu cé mo hinh chinh xac, né hoat dong t6t. Nhung néu déng co cii di hodc mé hinh léch
di, hiéu nang gidm. Hoc tang cwong hoc tryc tiép tir dit liéu nén linh hoat hon trudc nhirng thay déi nhw
vay. Hai phuwong phép cé wu va nhugce diém riéng. Vi vay cac nha nghién ctitu so sanh va két hgp ching.

Héay xem vi sao viéc gift ty 1& hon hgp pht hop lai quan trong. Ty 1é gitta nhién liéu va chit oxy hdéa
chinh 1a ty 1& hon hgp. Nhiét do ngon lira thuong cao nhat gan ty 16 ma nhién liéu va chat oxy hda vira
khdp. Néu roi khéi ty 1€ nay, du du nhién liéu hay du chat oxy héa, nhiét do déu gidm. Tén Itra thuong cod
y van hanh vai lwgng nhién liéu hoi nhiéu hon. Muc dich 1a ha nhiét dé ngon 1tta cham vao vach dé bao
vé vach. Nhung néu dwa qua nhiéu nhién liéu vao, lyc gidm. V&i nhién liéu nhém kerosene, lic nay
mudi bam lai. Pong co dung hydro hdu nhu khong c¢6 mudi. Nhu vay ty 1é hon hgp phut hgp khac nhau
tuy t6 hop chit ddy. Vi vay trong khi thay d6i luc ddy, van phai gitt ty 16 hon hgp. Day 1a 1y do can diéu
khién nhiéu gia tri cung luc.

O day can xtt 1y s6 liéu mot cach than trong. Cac gid tri hiéu nang chi tiét nhw thoi gian deep throttling
nhanh, pham vi sai s6 ty 1& hon hop, ty 1é gidm rung dong chua dugc xac nhin bang céc bai bao cong
khai. Néu dung gia tri hiéu niang chua dugc xac nhan, ta sé thoi phong sy that. Vi vy cudn sach nay
khong dung céc con sb dd. Gia tri dd duwgc xac nhan 1a sai s6 trung binh khoang 1,3 phan tram trong diéu
khién nhiéu bién. Chi gia tri nay dugc dung lam cén ct.

Can néi ro y nghia cta sai s6 trung binh 1,3 phan tram nay. Pay la két qua khi khép nhiéu bién cling lc.
Ttc la khong phai gitt mdt muc tiéu, ma gitt nhiéu muc tiéu cung nhau. Vi quy tac do con ngwoi viét thu
cong, kho dat dugc sy can bang nay. Tri tué nhan tao da hoc cac quan hé lién két va tim ra diém can
béng. Tuy nhién gia tri nay 1a két qua trong diéu kién gidi han cia mdt nghién cttu cu thé. Pay khong
phai 1a gia tri c6 thé chuyén nguyén sang moi dong co. Néu diéu kién thay d6i, phai kiém tra lai.

Van con mot quiang duong trudce khi dung trye ti€p cong nghé nay cho dong co bay. Bo diéu khién hoc
tang cudng trudc hét hoc trong mo6 phdng. Trong may tinh, sai lam khong gay nguy hiém. Sau dé nguoi
ta néi phan cing vao dé thi nghiém. Thit nghiém nay goi la hardware-in-the-loop. Nguoi ta chay linh
kién that cing véi mang no-ron. Tiép theo kiém tra an toan bang thit nghiém dét trén mat dat. Phai vuot
qua tat ca cac buwdc nay roi méi ban dén bay. Vi chitng nhan tén Ita rat nghiém ngat.

O day c6 mot khoé khan 16n 1a khdc biét gitta trinh mé phéng va thuce té. Md hinh mdy tinh khong giong
hét ddng co that. Mot cach diéu khién hoc t6t trong mo hinh cé thé 1éch di trong thuc té. Khac biét nay
dugc goi la khodng cach gitta trinh mo6 phéng va hién thyc. Mudn gidm khodng cach nay, phai lam mé
hinh chinh xac hon. Phdi lién tuc chinh mé hinh bang dit liéu th nghiém that. Nhitng bé th nhw
LUMEN duogc dung cho viéc chinh stta nay. Phai c6 dit liéu that thi mdi c6 thé tin tri tué nhéan tao.
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Mot nguyén tac nita la dat nhiéu 16p thiét bi an toan. By diéu khién hoc tang cwong c6 thé dua ra 1énh la.
Dé chuén bi cho tinh huéng d6, can dat kem thiét bi an toan duwa trén quy tac. Néu lénh cia bo diéu
khién vugt qua ranh gigi nguy hiém, thiét bi an toan sé chan lai. Tri tué nhin tao nang hiéu niang, con
quy tac gilt mirc san an toan. Phai cé hai 16p nay thi mdi c6 thé gan tri tué nhan tao vao dong co that.

Van ciing c6 gidgi han vat ly. Van khong thé mé hodc déng nhanh hon téc do da dinh. Téc do t6i da nay
goi la gidi han toc d6 truyén dong cia van. Néu tri tué nhan tao dwa ra l1énh gap vuot qua gisi han nay,
duong 6ng sé chiu va dip. Hién tugng bua nudc, khi chat 16ng dot ngdt dung lai va ddp vao ong, 1la mot
vi du. Vi vay lénh ctia bo diéu khién duoc gigi han trong téc dd ma van cd thé thuc hién. Ngoai ra, néu tri
tué nhan tao dao dong, hé thong 1ap titc chuyén sang bd diéu khién c6 dién bang mot thiét bi chuyén
mach an toan. Bo diéu khién c6 dién bao vé dong co an toan bang cac quy tic da dugc kiém ching lau
dai.

Gia tri ctia diéu khién hoc ting cuwdng thé hién rd trong tai s dung. Khi dung moét dong co nhiéu lan,
trang thai mo6i 1an lai khdc. Quy tic diéu khién c6 dinh khong theo kip thay d6i nay. Bo diéu khién hoc
tang cwong doc trang thai réi diéu chinh van cho phu hgp. bong co cii dugce x& 1y theo trang thai cd,
dong co méi dugce x& Iy theo trang thai méi. Sy linh hoat nay lam gidm chi phi cda tén Itta tai s& dung. Vi
vay nhiéu t6 chic trén thé gigi dang doén sitc cho nghién ctitu nay.

Tuy nhién diéu khién bang tri tué nhan tao hién van & giai doan thr nghiém mét dit. N6 chwa dugc
dung réng rai trong déng co bay that. Chitng nhan bay doi hoi th nghiém va ho so trong thoi gian dai.
Phéi chirng minh rang cach diéu khién méi an toan trong moi tinh hudng. Viéc chirng minh nay can
nhiéu dit liéu va thoi gian. Vi vay diéu khién bang tri tué nhan tao hién dang 16n 1én trong phong thi
nghiém va trén bé thir. Khi két qua tich 1tiy ¢, mot ngay nao dé noé sé dan tdi bay.

10.6 K&t luan va trién vong tuong lai

Muc nay xem bén cong nghé & trén dugc két ndi thanh mot thé nhu thé nao. Sau d6 trinh bay vi sao sy
két hgp nay can thiét trong thoi dai tén ltra tai st dung. Cudi cung, muc nay néu cac nguyén tac an toan
can c6 cho quan 1y déng co bang tri tué nhéan tao.

Van hanh thong minh ddng co tén lta nhién liéu 16ng ndi lién bén cong nghé. Chan doan bang cdm bién
nhin nhiéu tin hiéu cung lic, doc sém cac dau hiéu yéu va tim bat thuong sém. Ban sao sé khoi phuc
dong ap sudt bén trong khong nhin thay bang mang no-ron tuan thi phwong trinh vat ly. M6 hinh Bayes
do sy bat dinh cta ldo héa va sai 1éch, roi dua ra ciu tra 101 cung vdi o rong cda cau tra 1oi. Bo diéu
khién hoc tang cuong diéu chinh nhiéu van cung ldc va tim diém can bang cda céc gia tri lién két véi
nhau.

Bon cong nghé nay trao déi dir liéu véi nhau. Khi chan doan phat hién bat thuwong, bo diéu khién phan
ng. Khi ban sao s6 cho biét trang thai bén trong, chan dodn trd nén chinh xac hon. Khi mo hinh Bayes
cho biét d6 bat dinh, b diéu khién hanh dong than trong hon. Nhu vay bon cong nghé vian hanh trong
mot vong khép kin. Pay la cdu truc trong d6 dong co ty theo ddi trang thai cda minh va ty diéu chinh.
Cau tric nay dugc goi la quan 1y stre khoe ty chd.

BoOn céng nghé nay bu dap diém yéu cho nhau. Chi chidn doan thi khé biét chinh xdc nguyén nhan cda
bat thwong. Khi ban sao s6 cho thdy bén trong, nguyén nhin tré nén rd rang. Chi by diéu khién thi
khong biét ddng co da cii di ra sao. Khi mo hinh Bayes cho biét do bat dinh, viéc diéu khién tré nén an
toan hon. Khoang tréng ciia mot cong nghé duwgc cong nghé khac lap day. Vi vay, ta khong tach chung ra,
ma gop chung thanh mdt hé. Chi khi dugc gop lai, quan ly ty hanh méi hoan chinh.

Dong phat trién nay chua phai la sdn phdm hoan thién. Phan 16n van & giai doan nghién cttu va thi
nghiém. Nhiéu két qua con 1a nghién cttu ban dau chua qua binh duyét. Vi vay, con qua sém dé khang

Tri tué nhan tao cho thiét ké vat liéu mai va kj thuat déng co ddy tén I&ra - 170



dinh chac chdn vé thanh qud. Cudn sach nay noi rd diém dé. Hién nay la giai doan hiéu khung xuwong va
huwéng di cia cong nghé. Can thém thoi gian trudce khi né dwgc dung réng rai trong dong co bay thuc té.

Dong phét trién nay can thiét trong thoi dai tén I¥a tai s dung. Khi dung moét dong co nhiéu 1an, trang
thai cia né moi 1an déu khéc. Chi cac quy tac ¢d dinh thi khé x 1y hét moi thay déi. Céc gia tri thay d6i
qua nhanh va lién két qua chat dé con ngudi chinh bing tay moéi 1an. Tri tué nhén tao 1a cong cu doc
nhanh cac thay doi nay va dap ¢ng. Muon gidm chi phi van tai vii tru, phai cé quan ly tw hanh nhu vay.

Tuy nhién, diéu khién bang tri tué nhin tao bat budc phai c6 thiét bi giéi han. Mot 1a kha nang giai thich.
Con nguoi phai biét vi sao mo hinh phan doan nhu vay. Hai 1a kiém chitng doc 1ap. Phan dodn ctia mo
hinh phai dwgc kiém tra lai bang phuwong phép khac. Ba 1a chuyén sang trang thai an toan khi thit bai.
Du mo hinh dao déng, ddng co van phai c6 thé dirng lai an toan. Khong cé ba thiét bi nay thi kho giao
dong co cho tri tué nhan tao.

Tri tué nhan tao khong phai 1a cong cu dé ta tin thay cho ddng co. Tri tué nhéan tao 1a cong cu dé nhin
dong co k§ hon. Con ngudi muon con mat cta tri tué nhan tao dé hiéu dong co sdu hon. Phan doan cudi
cung va trach nhiém van thudc vé con ngudi. Trén nguyén tac do, tri tué nhan tao lam cho tén lta an
toan hon va ré hon.

Tong két

Ta di€m lai phén c6t 16i cia chwong nay. Pong co tén Itta nhién liéu 16ng 1a 6 may rat nhanh, rat néng
va nguy hiém. Muén dung déng co nay an toan, can giam sat va diéu khién theo thoi gian thyc. Cach
dung ngudng gidi han trudc day dé bo sot bt thuwdong yéu. Tri tué nhan tao nhin nhiéu cdm bién cung
luc dé 14p khodng trong nay. Muc tiéu 1a doc cac dau hiéu yéu trudce khi gia tri vuot qua ranh gidi nguy
hiém.

Chéin doan sé¢m nhin cd dong thoi gian va quan hé gitra cac kénh. Kién tric két hop tich chap thoi gian
va attention 1a vi du tiéu biéu. Kién tric nay tim bat thuwong sém tir nhiéu cdm bién. Phan doan phai két
thuc trong vai mili gidy trén con chip nhé dat gan déng co. Tuy nhién, cac chi sé hiéu nang riéng cho tén
Itra hién van khé xdc nhan. Vi vay, cudn sach nay chi giai thich & mic nguyén ly. Chidn doan dugc dung
cung vai sy gidm sat cia con ngwoi va thiét bi an toan dya trén quy tac.

Ban sao sO vé ra bén trong budng dot von khéng thé nhin thiy. N6 dung mang no-ron vat ly tuin thi cac
phwong trinh vat ly. Chi véi vai cdm bién trén vach, né khoi phuc toan b6 dong ap sudt. N6 rat hitu ich
trong giam sat mat 6n dinh chay. Tuy nhién, n6 khong thé chira hét ngon Ita phitc tap. N6 dugc dung dé
gidm sat nhanh va dugc bo sung bang phan tich chinh x4c. Ban sao s chilam ddng vai tro khi dugc hiéu
chinh lién tuc bang tin hiéu thuc.

Mang no-ron Bayes do d¢ bat dinh cda ldo hda va sai 1éch. N6 dua ra dap an cung véi khodng ctia dap
an. Khodng hep nghia la né ty tin, khodng rong nghia la né chwa biét rd. Thong tin nay dugc dung dé bo
diéu khién quyét dinh c6 can than trong hay khong. N6 cling dugc dung dé quyét dinh khi nao béo tri.
Tuy nhién, xac sudt cia mo hinh phdi duogc kiém ching bang dir liéu thue.

B§ diéu khién hoc tang cwong diéu chinh nhiéu van cung luc. DLR cia Dic nghién cttu viéc nay véi dong
co LUMEN va bé thi¥ P8.3. Tai liéu cong khai bdo cdo sai s6 trung binh khoang 1,3 phan tram trong diéu
khién nhiéu bién. Mot s6 chi s6 hiéu nang chi tiét chwa dt xac nhan nén khong dugc dung & day. Mudn
dung cong nghé nay trong bay thuyc té, vAn con nhiéu budc kiém ching.

Ta nhéc lai m6t nguyén tac xuyén sudt chwong nay. Tri tué nhin tao la céng cu nang hiéu nang. Nhung
an toan do quy tac va con nguwoi gitt. Phai cé ca hai 16p nay thi mai dat tri tué nhan tao vao dong co thuec.
Khéng tin cac con s6 chwa duwgc kiém ching. Can doc tach bach gitta nghién cttu ban dau va thanh qua
da dugc kiém ching. Thai do nay la con duwong dung khi x 1y mét cong nghé nguy hiém nhu tén 1a.
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Khi bon cong nghé nay dugc gop thanh mét, dong co ty chdm séc sic khde ciia minh. Bon cong nghé
trao doi dir liéu cho nhau va quay trong mot vong khép kin. Quan ly t hanh nay 1a nén tang cta thoi dai
tén lira tai s dung. Vi khi dung mét dong co nhiéu 1an, trang thai cia n6é méi lan déu khéac. Tuy nhién, vi
an toan, can c6 kha nang giai thich, kiém ching doc 1ap va thiét bi chuyén sang trang thai an toan di
kém.

Céc cong nghé trong chuwong nay tra 16i nhitng cadu hdi khac nhau. Chan doan héi hién nay cé gi dang sai.
Bén sao s0 hoi bén trong khong nhin thay dang ra sao. M6 hinh Bayes hdi nén tin phdn doan nay dén
mitc nao. By diéu khién hoi vay phai lam gi. Khi bon cdu hdi nay gom lai, trang théi ciia dong co va cach
dap ng néi thanh mot mach. Quan 1y dong co bang tri tué nhan tao tét phai x& Iy cing ltic bon cau hédi
nay.

Cudi cung, ta noi ro thai do doi véi tai liéu trong chwong nay. Nhiéu nghién cttu méi ma chwong nay néu
con ¢ giai doan ban dau. Nhiéu bai bdo 1a nghién cttu so bd chua qua binh duyét. Cac vi du dong co cta
doanh nghiép chi cho thay dong chay cong nghiép. Chung cé trong luvgng khac vgi thanh qua da dugc
ki€ém chitng hoc thuét. Vi vay, chuong nay dit trong tim vao cac gia tri va nguyén ly da dugc xac nhan.
Céc con s6 chwa xac nhan dugc loai bét. Mong rang doc gid hiéu dung hudng di cia cong nghé. Tri tué
nhan tao la cong cy trong hanh trinh dai lam cho tén I¥a an toan hon va ré hon.
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