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TS. Tran Doan Huan: Nhirng gi tot nhat con chwa dén
Tia sdng

La mot chuyén gia hang dau trong nganh tin hoc vat liéu (Materials Informatics), TS. Tran Doan Huan da c6

mot hanh trinh day thu vi trong nhitng du an dot pha trén thé gigi vé ché tao vat liéu.
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TS. Tran Dodn Hudn. Anh: ICISE

Trudc khi c6 mot sy nghiép dang ké trong nganh tin hoc vat liéu hién nay, TS. Tran Doan Huan da trai qua mot
thoi ki khong hé ngan dé kham pha chinh minh. Héi phé thong, anh hoc chuyén Toan Pai hoc Sw pham Ha Noi
1 ch khong phai hoc vat ly. Mac du chia sé rang anh bat dau "chuyén sy chi y" sang vat 1y tit cudi nhitng nam
hoc pho thong, nhwng dén khi thi Pai hoc, anh lai chon thi va hoc kinh té. Sau mot nam trén gidng duwong Pai
hoc Kinh té Qudc dan, anh thi lai dai hoc. Nhuwng, ké ca khi do Khoa Vat ly ky thuat Pai hoc Bach khoa Ha
NG6i, anh van chwa quyét dinh chuyén han sang vat ly, ma van dong thai theo du6i viéc hoc va tot nghiép truong
Dai hoc Kinh t& Quoc dan Ha Noi.

Anh chi chinh thitc chon khoa hoc "la nghé ctia minh" khi dwgc nhan cong tac tai Bo mon Vat ly Ly thuyét,
Vién Vit ly k¥ thuat, truong Dai hoc Bach khoa Ha Noi sau khi t6t nghiép vao nam 2000. Thai diém do, anh
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tham gia nhém nghién ctu cung véi t6i*, GS. Poan Nhat Quang va GS. Nguyén Huyén Tung, ma dén bay gio
nh¢ lai, anh cho rang, dé la may méan ctia minh. Trong khoang ba nam, anh c6 hai cong bé trén trén tap chi
Physical Review Letters va Physical Review B ctia Hoi Vat ly My va dang 1€ anh da c6 mat twong lai rat khac
néu tiép tuc & lai lam tién si tai Pai hoc Bach khoa Ha No6i. "Tuy nhién, 10i khuyén cua thay t6i, GS. Poan Nhat
Quang va GS. Nguyén Huyén Tung, vé mét chan trgi 16n bat dau tir viéc lam tién si & My, da ggi ma cho t6i

chuong tiép theo trén hanh trinh cia minh". — TS. Huan chia sé.

Mudi nam sau do6 ctia TS. Tran Doan Huan la thdi gian anh "phiéu lvu" trong thé gidi lvgng tir. Luan an tién si
cta anh tai Khoa Vat ly, Pai hoc bang Florida (Florida State University) 1a vé mdt loai chuan hat khong giao

hoan (non-Abelian anyons).

Mot trong nhitng van dé 16n nhat ctia may tinh lwgng tit - wdc mo twong lai cia con nguwdi vé mot thiét bi c6 kha
nang tinh toan va hiéu sudt virgt xa mdy tinh truyén thong hién nay, dé la nhiéu tin hiéu. Mot phwong an cé thé
giai quyét bai toan nay la st dung chuan hat khong giao hoan vdi dién tich phan s6, mat loai hat co ban cta cac
hé dién tir hai chiéu tao nén bdi cac vat liéu ban dan tién tién nam trong tir tredng dd manh va & nhiét dé da

thap.

Thai gian lam post-doc ctia TS. Doan Huan & Pai hoc Basel, Thuy Si la cing nhom ctia GS. Stefan Goedecker,
chuyén gia vé vat ly tinh toan dé phat trién BigDFT — m6t phan mém nguoén md, dung ly thuyét phiém ham mat
do (density functional theory - DFT) dé mo6 phong cac vat liéu ran & cap do nguyén tir. Trong thdi gian nay, TS.
Huan da tré thanh mot chuyén gia day dan trong linh viee DFT va stt dung cong cu nay trong nghién ctru vat

liéu tién tién, chdang han ban dan.

bay ciing la khai nguon cho mot trong nhitng diém sang trong s nghiép cta TS. Tran Doan Huan vdi nghién
cttu mdi vé vat liéu hafnia (cong thitc hdéa hoc HfO2). Bay 1a mot vat liéu dién moi quan trong trong cac thiét bi
ban dan duya trén silicon tir vai chuc nam qua. Nam 2011, hiéu tng sat dién (ferroelectricity) dwgc phat hién
trong vat liéu nay ¢ dang mang méng, va khong ai biét li do vi sao, bdi vi cho dén lic do, tat ca cac pha cau tric

da biét ctia hafnia déu c6 doi xitng xuyén tam, va vi thé khong thé c6 phan cuc dién.

TS. Doan Huan da st dung DFT va cac cong cu tién doan cau tric hién dai dé tim ra hai pha sat dién chwa biét
cta hafnia (Pca21 va Pmn21) dé gidi thich thanh c6ng hién twgng nay, va ngay sau dé duwgc xac nhan bang thyc
nghiém. Hiéu biét nay vé hafnia (da dugc trich dan hon 450 lan bdi cac nha khoa hoc khap noi trén thé gidi), la
co s& cho 10 nam phét trién rat nhanh nhitng tng dung khac, chang han bd nhé dya trén hiéu @ng sat dién [1],
cda hafnia tit phong thi nghiém dén thij truong.

Co ¢, nhiéu nam theo dudi nhitng giai phap dot pha, doi hoi hiéu biét va ki thuat lién nganh, di dén tan cung
cau tao va dac tinh cua vat liéu — cau tric va van dong ctia né cap do nguyén t¥ va ha nguyeén ti, da cuén anh

téi Iinh vue tin hoc vat liéu.

bi sau vao linh vy tin hoc vat liéu
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Tin hoc Vat liéu (Materials Informatics) 1a mot linh viec khoa hoc méi dwgc phat trién tir dau nhitng nam 2010
tai My. Muc tiéu c6t 16i caa linh virc nay la phat trién cac ky thuat Tri tué Nhan tao cho cac van dé quan trong

nhung rat dac thu cia Khoa hoc Vit liéu.

Nho Tin hoc Vit liéu ma gio day nguoi ta c6 thé nhanh chong tim hiéu va lwgng hoa quan hé giita cau tric vat
liéu (tr mi¥c nanomet, qua micromet dén milimet va tham chi hon thé) véi cac diéu kién tong hgp, gia cong va

san xudt va vdi cac tinh chat hda ly va pham chat vat liéu trong ttng dung.

Vi Tin hoc Vit liéu, qua trinh thiét ké ngugc c6 thé trd nén kha thi: xuat phat ti dac tinh cho trudc, ngudi ta co
thé tang toc viéc xac dinh vat liéu nao va quy trinh gia cong ra sao dé théa man dugc yéu cau dé. Trude day,
khoa hoc truyén thong don gian la khong thé 1am duwgc nhitng viéc nay hodc néu c6 thi doi hoi mot qua trinh thi

va sai tir phong thi nghiém dén san xuat thyc té kéo dai rat nhiéu nam.

Linh vie nay c6 ban chat lién nganh rat cao, yéu cau két n6i chuyén mon sau trong nhiéu nganh khoa hoc
truyén thong nhw Vat ly, Héa hoc, Toan hoc, Cong nghé thong tin. Hién nay, nganh nay da két noi va bat tay
chat v&i khu vure san xuat, bao gom cac cong ty cong nghé cao da quoc gia, dé tryc tiép day nhanh quy trinh
kham pha, thiét ké, va san xudt cac vat liéu mai dot pha nhu thudc dac tri, chat ban dan, vat liéu lvu trit va
chuyén héa nang lwgng (pin héa hoc va pin nhién liéu cho xe dién), vat liéu chiu nhiét va giitr dwgc nhitng dac
tinh quan trong trong cac diéu kién lam viéc cyc doan, vat liéu than thién vi moi treong (polymer c6 thé phan
hay c6 kiém soat).

TS. Tran Doan Huan thyc sy bude chan vao linh viee Tin hoc Vat liéu khi quay tré lai My vao nam 2013 dé lam
viéc tai Pai hoc Connecticut. Hoat dong trong nhom cua GS. Rampi Ramprasad, trai qua nhiéu dy an 16n c6 khi
1én dén vai chuc thanh vién tir nhiéu chuyén mon rat khac nhau nhwng bé sung cho nhau nham san xuat nhiéu

dong vat lieu polymer cho cac ttng dung cong nghiép.

TS. Doan Huan 1a mot trong nhitng thanh vién chu chét trong dy an Polymer Genome nham phat trién mot loat
cac m6 hinh hoc may giip dy doan hoac truy xuét cac tinh chat cta vat liéu polymers dwa vao genome - mot
nhém nhoé cac cdu tric nguyén ti va hinh thai cia ching. Cac mo hinh ctia Polymer Genome duwgc dugc huan
luyén dua trén dir liéu cta dac diém tir hon 13 ngan loai vat liéu polymers da dwgc biét dén trén thé gidi. Nguoi
dung chi can nhap vao mot chudi ky tu theo mot quy tac nhat dinh dé biéu dién mot polymer gia dinh, va nhitng
mo hinh nay sé trd vé cac tinh chat vat liéu twong tng chi trong vong chwa day mot phut, néu khong phai 1a vai
giay.

Nhitng mé6 hinh hoc may vo tién khoang hau nay mé ra kha nang tao ra nhitng vat liéu polymer méi c6 tinh chat
vuot troi ma véi nhitng kinh nghiém, hiéu biét cua khoa hoc vat liéu truyén thong c6 thé sé khong bao gio kham
pha ra dugc. Chang han, nhd nhitng cong cu phat trién trong dw &n Polymer Genome, cac nha khoa hoc da tim
ra va san xudt cac vat liéu chua tirng biét dén cho viéc lvu trit nang lwgng dién. Nhitng vat liéu nay c6 dién dung

(kha nang lwu gitt) cao gap 3-5 lan cac vat liéu trude day.
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TS. Tran Doan Hudn tham gia Ban t6 chifc va dién gia khdch moi ctia chubi Hoi thdo Khoa hoc quéc té vé Vit

liéu. Anh: Héi thdo quéc té vé Tin hoc Vat liéu méi duoc té chitc tai Quy Nho thdng 8 vita qua. Anh: ICISE

Va sau khi anh Huan chuyén sang cac dy an khac, va tir nam 2018 la sang Vién Cong nghé Georgia, nhitng
nguoi tiép theo da tim ra nhitng vat liéu c6 kha nang Iwu trit tham chi cao gap 10 lan. Cac hwdng nay dang dugc
ti€p tuc day manh va sé c6 nhitng vat liéu tét hon dugc cong bo trong twong lai. Cho dén nay, Polymer Genome
van dang dugc tiép tuc nang cdp va trd thanh nhitng mé hinh t6t nhat thé gigi va dugc gidi khoa hoc ctia hon
100 quéc gia st dung.

Bén canh vai tro la nghién citu vién cao cap cia Vién Cong nghé Georgia, gio day TS. Doan Huan con la Gidam
doc nghién ctitu d6i mdi cua startup Matmerize — chuyén thiét ké vat liéu polymer dya trén cac ki thuat Tri tué
Nhan tao. Nhw mot céi két n6i dai cia cau chuyén Polymer Genome, anh la mét trong nhitng nguwdi ding sau
phan mém PolymRize, mot san pham chua chot cia Matmerize, dugce st dung bdi nhiéu hang cong nghiép 16n

nham thiét ké vat liéu mot cach théng minh, gidm bét qua trinh thi¥ sai ton kém va lang phi.

Vugt xa Polymer Genome, PolymRize khong chi dia trén co s@ dit liéu ¢6 san ma con cho phép khach hang st
dung dit liéu cua riéng ho, xay dung mo hinh dy doan tinh chat ctia polymer "may do" theo titng nhu cau khac
nhau. Hon nita, néu Polymer Genome chi cho phép du doan mot chiéu tir cau triic nguyén t¥ dén dac tinh cua
vat liéu thi PolymRize con c6 thé lam diéu ngwoc lai: tir dac tinh cho trudc, tim ra cdu truc va thiét ké caa vat
liéu.

Theo quan sat ctia nguoi viét, TS. Doan Huan la chuyén gia hang dau thé gidi trong viéc tim hiéu va kham pha

cac vat liéu polymer. Nhuwng moéi quan tam vé vat liéu caa anh con da dang hon thé. TS. Doan Huan con lam
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viéc vai nhitng loai vat liéu khac nhw vat liéu ban dan (semiconductor), vat liéu siéu dan (superconductor), vat

liéu lai hitu co-vo co.

Polymers la vat liéu chu yéu & trang thai khong trat tw, v dinh hinh, va cac tinh chat phu thudc nhiéu vao cac
twong tac yéu, tam xa, va khong thé hién ban chat lwgng tir. Ngwoc lai, vat liéu siéu dan chu yéu la vat liéu tinh
thé, c6 trat tw, va tinh chat caa ching thé hién ban chat lwgng t rat rd nét. Bén canh co s& dit liéu vé polymers,
anh ciing tham gia xdy dung ca co sé dit liéu gom hon 1.300 vat liéu lai hitu co-vo co hién dugce st dung rong

rdi trong gidi khoa hoc.

Cau ndi tir Viét Nam tdi thé gidi

Lam viéc trong linh vie Tin hoc Vat liéu tir rat sém, anh hién c6 khoang 90 cong b6 khoa hoc trén nhitng tap
chi t6t nhat cia nganh, bao gom Physical Review Letters, Journal of Physical Chemistry Letters, Progress of
Materials Science, Nature Reviews Materials, Nature Communications, and Nature Computational Science.
Tinh dén thang 7/2024, cac c6ng b6 cua anh nhan dugc hon 6 ngan trich dan, va H-index hién tai la 372. Ngoai
ra, anh con la thanh vién ban bién tap (Editorial board) [3] cta tap chi Journal of Electronic Materials ctia nha

xuat ban Springer.

TS. Doan Hudn cho rang cong nghiép ban dan (semiconductor) va tri tué nhan tao (AI) la bd d6i cong nghé cua
twong lai. Hai chuyén nganh nay la trong tam cta qua trinh d6i méi sang tao (BPMST), chuyén da6i s6 va Cach
mang cong nghiép 4.0 ma ca thé gidi déu dang tap trung dau tw manh mé. Nhan thitc dugce diéu do, va lai dang
lam viéc ngay gitta tam diém cua ca nhitng linh virc nay, TS. Doan Huan da bac cau dé dwa cac chuyén gia hang

dau dén vadi cong dong Khoa hoc Vat ly va Vat liéu caa Viét nam.

Thang 11/2018, anh mai TS. James Warren, mdt 1anh dao cht chot cia Materials Genome Initiative, mot sang
kién chién lwgc cta chinh phtt My nham dén viéc phat trién vat liéu méi nhanh gap nhiéu lan véi mot phan nhé
chi phi, dén DH Bach khoa Ha Noi dé lam seminar vé van dé nay. Anh tich cyc tham gia ban t6 chitc va dién
gia khach mai caa chuoi Hoi thao Khoa hoc qudc té vé Vat liéu (International Symposium on Frontiers in
Materials Science) t6 chitc dinh ky hai nam mot Ian, hai lan gan nhat tai Phd Quoc (Viét Nam, 11/2022) [4] va
Hsinchu, (Pai Loan, Trung Quoc, 1/2024) [5].

Tin hoc Vat liéu la huwéng di mgi mé véi Viét Nam. Du c6 thé "dirng trén vai nguwoi khong 16" bang cach st
dung nhitng co s& dit liéu va cong cu nguén mé cua thé gidi, chiing ta cling nén huwéng tdi cac ké hoach mang
tinh chién Iwgc hon, xay dung cac co s@ dit liéu cling nhw phat trién cac ki thudt tri tué nhan tao dé giai quyét
nhitng bai toan vé vat liéu dac thu cta riéng minh.

Dv an "Kham phé cac vat liéu chitc nang méi bang phwong phap tiép can hoc may (Novel Functional Materials
Discovery by Machine-Learning Approaches) [6] ctia TS. Doan Huan két hgp cung nhém nghién cttu ctia toi tai
BM Vit ly ly thuyét, Vién Vat ly ky thuat, DH Bach khoa Ha Noi 1a mdt trong nhitng dé tai dau tién nhan dugc
tai trg ctia Quy Poi maGi Sang tao ctia VinGroup (VinlF). Cac cong bo cia Dy an nay da nhan dwoc sy chui y
nhat dinh cta cong dong khoa hoc tai My [7].
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Sau khi Dy an da hoan thanh, TS. Doan Huan cung vdi t6i 1én ké hoach va t6 chitc mot Hoi thao Quoc té vé
linh virc nay véi tén goi "Tin hoc Vat liéu: Tang toc nghién ctu va thiét ké vat liéu bang tri tué nhan tao"
(Materials Informatics: Accelerating Materials Research and Design with Artificial Intelligence) [8] tai Trung
tam Quoc té Khoa hoc va Gido duc lién nganh (ICISE, Quy Nhon, Binh Dinh, Viét Nam) ngay 23-25/8/2024
v6i sy phoi hgp t6 chitc cia Trung tam Tri tué Mo6i trvong, Pai hoc VinUni. Sy kién nay da quy tu dugc hon 60
nha khoa hoc quéc té uy tin tir My, Pitc, Phap, Ao, Uc, Nhat, An D, Singapore, va Viét Nam. TS. Doan Huan
va toi hy vong rang sau hdi thao, hwdng nghién cltu mdi va tién tién nay sé thu hat dugc nhiéu dong nghiép tai

Viét nam.

Hoat dong tich cyc trong linh vie khoa hoc lién nganh méi néi nhung phét trién rat nhanh nay cua thé gidi, TS.
Tran Doan Huan da c6 mot cudc phiéu lwu day thi vi, nhwng véi anh, "nhitng gi tot nhat la nhitng gi van con
chwa dén".

Tac gia la GS, TS, Truwang Bo mon Vat ly ly thuyét, Khoa Vat ly k¥ thuat, Truong Pai hoc Bach Khoa Ha Noi

Chu thich :

(1) https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpclett.3c03363 (Hafnia-Based Ferroelectric Memory: Device
Physics Strongly Correlated with Materials Chemistry)

(2) https://scholar.google.com/citations?user=NWoSsJ8AAA AJ&hl=en

(3) https://link.springer.com/journal/11664/editors

(4) http://fms.uet.vnu.edu.vn/

(5) https://fms2024.conf.nycu.edu.tw/

(6) https://vinif.org/en/annual/vinif-2019-da03-novel-functional-materials-discovery-by-machine-learning-
approaches/

(7) https://www.hpcwire.com/readers-and-editors-choice-awards-2020-winners, https://today.ucsd.edu/story/
georgia-tech-engineers-simulate-solar-cell-work-using-supercomputers

(8) https://icisequynhon.com/conferences/2024/materials-informatics/

Theo KHPT
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