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e  Destek vektor regresyonu kullanilan tahmin modeli
e Yogunluk fonksiyonel teorisi hesaplama stiresini azaltmak
e Atomik koordinatlarin yiiksek dogrulukla tahmini
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Yogunluk Fonksiyonel Teorisi’nin (YFT) en onemli uygulamalarindan bir tanesi Karbon Nanotiiplerdir
(KNT). Karbonun kimyasal ve fiziksel karakteristigi sebebiyle KNT benzetimleri nanoteknoloji alaninda
biiyiik rol oynamaktadir. YFT hesaplarinin saatler hatta glinler siirmesi KNT benzetimlerinin en zor yanini
olusturmaktadir. Bu ¢aligmada KNT’lerin atomik koordinatlarini hesaplayan benzetimlerin siiresini
kisaltacak bir Destek Vektor Regresyonu (DVR) modeli 6nerilmistir. KNT benzetimlerinden elde edilen u,
v ve W koordinatlart DVR yontemi kullanilarak yiiksek dogrulukta ve dakikalar iginde tahmin edilmistir. Bu
tahmin modeli i¢in CASTEP yazilimi kullanilarak 10721 &rnek igeren bir veri kiimesi olusturulmustur. Veri
kiimesi atomik koordinatlar ve kiral vektdrlerden olusmaktadir. Onerilen modelin  dogrulugunu
degerlendirmek i¢in Ortalama Karesel Hata (OKH), Ortalama Mutlak Hata (OMH), Standart Tahmin Hatas1
(STH) ve Korelasyon Katsayist (R) olgiitleri kullanilmustir. Veri kiimesi, 10-katli capraz dogrulama
kullanilarak ve kullanilmadan ayr1 ayri ¢alistlmistir. Bu g¢aligmadan elde edilen sonuglar iki sekilde
kullanilabilir: 1) Atomik koordinatlar hi¢bir benzetim programi kullanmadan diisiik bir hata orani ile tahmin
edilebilir, 2) Tahmin edilen koordinatlar benzetim programlarina baslangi¢ degeri olarak verilip benzetimin
stiresi ciddi oranda kisaltilabilir..

Reducing simulation duration of carbon nanotube using support vector regression method

HIGHLIGHTS

e  Prediction model using support vector regression
e Reducing calculation time of density functional theory
e High accuracy estimation of atomic coordinates
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Density Functional Theory (DFT) is one of the most important application of Carbon Nanotubes (CNTSs).
Because of the chemical and physical characteristics of carbon, CNTs play an important role in the field of
nanotechnology. The most difficult part of CNT simulations is DFT calculations that take hours or even
days. In this study, a Support Vector Regression (SVR) model that reduces the atomic coordinate calculation
of CNT simulation duration has been proposed. u, v, and w coordinates which obtained from CNT
simulations are predicted with high accuracy using the SVR method within minutes. A dataset containing
10721 samples was created using CASTEP software for the prediction model. The dataset consists of the
atomic coordinates and chiral vectors. To evaluate the accuracy of the proposed model, Mean Square Error
(MSE), Mean Absolute Error (MAE), Standard Error of the Estimate (SEE) and Correlation Coefficient (R)
metrics were used. The dataset is studied separately with and without using 10-fold cross-validation. The
results obtained from this study can be used in two ways: 1) The atomic coordinates can be predicted with a
low-error without using a simulation program, 2) The estimated results can be used as an initial value of
simulation software for reducing duration of the atomic coordinate simulation seriously.
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1. GIRIS (INTRODUCTION)

Yogunluk Fonksiyonel Teorisi’nin (YFT) temeli, 1927
yilinda Thomas ve Fermi tarafindan yapilan g¢alismalari
temel alan Hohenberg ve Kohn [1] teoremleri ve onun
devami olan Kohn ve Sham [2] teoremlerine dayanmaktadir.
YFT’de esas olarak etkilesen ¢ok elektronlar sistemlerinin
taban durum 6zelliklerini belirlemek i¢in elektron yogunlugu
temel degisken olarak kabul edilir. YFT, hesaplamalara
dayali yogun madde fizigi ve malzeme biliminde oldukca
yaygin, giincel ve deneylerle uyumlu sonuglar veren bir
yontemdir ve metaller, yari iletkenler ve yalitkanlarin temel
durum o6zelliklerini belirlemek ic¢in oldukga basarili bir
yaklagimdir. Ayrica bu yoOntemin basarisi, sadece yuk
hacimli malzemelerle sinirli olmasindan degil ayn1 zamanda
protein ve Karbon Nanotipler (KNT) gibi karmagik
materyallere de uygulanabilir olmasindan
kaynaklanmaktadir [3]. Karbonun allotroplarindan biri olan
grafenin silindir seklinde sarilmasi ile KNT’ler elde edilir.
KNT’lerin ¢ok kiigiik boyutta olmasi ve essiz elektronik
ozelliklerinden dolay1 karbon, yari iletken fizigi {izerinde
biyuk bir etkiye sahiptir. Kiralite olarak bilinen olas1 ¢ok
cesitli sarmal geometri nedeniyle KNT’lerin ¢ok degisik cap
ve kiralitede elde edilmesi mimkindir. Bir KNT yaklagik
olarak 0,4 nm ¢apinda ve 100 nm uzunlugundadir. Bir tek
grafin ylizeyini kivirarak tek katmanli KNT elde edilir. Tek
katmanli KNT’lerin ¢ap1 genellikle 1 nm olup iki ucu da
kapalidir. Sekil 1’de armchair, zigzag ve chiral tipindeki
KNT ler goriilmektedir [4].

armchair

zigzag

Sekil 1. KNT gesitleri (CNT types)

Bir KNT tasarlamak igin dncelikle bu materyalin bilgisayar
ortaminda benzetiminin yapilmast gerekmektedir. Bu
benzetimleri yapmak ve materyallerin  6zelliklerini
hesaplamak amaciyla kullanilan Materials Design [5],
SCIGRESS [6] ve JCrystalSoft [7] gibi birgok yazilim
mevcuttur. CASTEP [8] de bunlardan biridir. KNT
benzetimleri, YFT metodu kullanilarak karbon atomlarinin
3-boyutlu diizlemdeki koordinatlarinin istenen kiraliteye
gore belirlenmesi seklinde yapilir. YFT hesaplamalarinin
cok uzun sirmesi sebebiyle bir benzetimin sonuncunun
alinmast saatler hatta giinler siirmektedir. Bu siireyi
kisaltmanin temelde iki yolu vardir: 1) Hesaplamalar1 yiiksek
bagarimli, paralel mimariye sahip bilgisayarlar Uzerinde

902

calistirmak [9]. 2) Hesaplama sonuglarini gergege en yakin
sekilde tahmin etmek. Birinci yontem i¢in maliyetleri
binlerce dolar1 bulan donanimlar1 edinmek gerekmektedir.
Ikinci yontemde ise atomik koordinat degerleri, Makine
Ogrenmesi yontemleriyle egitilen tahmin modellerinde
gercege en yakin sekilde siradan bilgisayarlar kullanilarak
tahmin edilebilmektedir. Bu baglamda literatiirde yapilan
caligmalara bakildiginda, Cheng ve ark. [10] MOSFET
hesaplamalarinda Yapay Sinir Aglari’n1 (YSA) kullanmis ve
hesaplama siiresini ciddi oranda diislirmiislerdir. Benzetim
programlarinin  yerine Makine Ogrenmesi y&ntemlerinin
kullanilmasi literatiirde calisilan konulardandir: Zayid ve
Akay [11] yaptiklar1 ¢aligmada ¢oklu-islemcili mesaj gecisi
mimarisinin bagarim oOlgiitlerini OPNET Modeler [12]
yazilimi yerine YSA ve SVR yontemlerini kullanarak diisiik
hata oranlar1 ve yiiksek korelasyon katsayist ile tahmin
etmiglerdir. Sharma ve ark. [13], biodizel ile galisan bir
motoru YSA kullanarak modellemis olup motor basarimini
ve egzoz emisyonunu yiikksek dogrulukta tahmin etmistir.
Kayabas1 ve Akdagh [14], oyuk yiiklii kompakt mikroserit
antenlerin rezonans frekansinin hesaplanmasinda YSA ve
bulanik mantik sitemine dayali uyarlanir ag ydntemlerini
kullanmis ve diger metotlara gore daha hizli ve etkili oldugu
sonucunu ortaya cikarmislardir. Ozocak ve Yurtcu [15],
bulanik mantik ve YSA yontemlerini ince daneli zeminlerin
sikisma indisinin indeks 6zellikleri vasitasi ile tahmin
edilmesinde kullanmuglardir. Fakhim ve ark. [16], cok
katmanli KNT’lerin ¢imento hidratasyonu iizerindeki
etkisini YSA kullanarak incelemislerdir. Makine Ogrenmesi
yontemlerinin nanofizik hesaplamalarindaki siireye olan
etkisi daha 6nce ¢alisilmamig bir konudur. Bu ¢aligmanin ana
fikri, KNT’lerin atomik koordinatlarmi Destek Vektor
Regresyonu (DVR) yontemi ile gercege en yakin sekilde
tahmin etmektir. Elde edilen tahmin sonuglar1 KNT
modellemesinde iki sekilde kullanilabilmektedir: 1) Atomik
koordinatlar higbir benzetim programi kullanmadan diisiik
bir hata orani ile elde edilebilir ve bu haliyle kullanilabilir,
2) Elde edilen koordinatlar benzetim programlarina
baslangic degeri olarak verilip benzetimin siiresi ciddi
oranda kisaltilabilir. Boylece, Makine Ogrenmesi yontemleri
materyal tasariminda basar ile kullanilabilir.

2. MATERYAL VE METOT (MATERIAL AND METHOD)

}:f?u bolimde kullanilan veri kiimesi ve kullanilan Makine
Ogrenmesi yontemi ele aliacaktir.

2.1. Veri Kiimesi (Dataset)

Bu c¢aligmada, CASTEP [8] vyazilimi kullanilarak
modellenen KNT’lerin baslangi¢ atomik koordinat bilgileri
(u, v, w) ve kiral vektoriiniin (n, m) cgesitli degerleri
kullanilarak bir girdi veri kiimesi olugturulmus ve CASTEP
[8] ile hesaplanan ger¢ek atomik koordinat degerleri (u’, v’,
W’) ise ¢ikti veri kiimesi olarak kullanilmigtir. CASTEP
benzetiminin ayrintilar1 Tablo 1°de verilmistir. Tablo 2, veri
kiimesinin istatistiki ayrintilarin1  gostermektedir. Girdi
kiimesi ile ¢iktt kiimesi arasindaki regresyonu
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gerceklestirmek icin DVR yontemi kullanilmistir. DVR
yontemi, MATLAB [17] yazilmindaki “fitrsym”
fonksiyonu kullanilarak kodlanmis olup cekirdek fonksiyon
olarak Radyal Tabanli Fonksiyon secilmistir.

Tablo 1. CASTEP benzetim detaylar1
(Details of CASTEP simulation)

Ozellik Deger

KNT tipi Tek katmanli
Bag uzunlugu 1,42 A

Cap 2,07 A
Koordinatlarin baslangig iiretimi Rastgele
Elektriksel Enerji Tolerans Degeri 1x10° eV

2.2. Destek Vektor Regresyonu (DVR)
(Support Vector Regression) (SVR)

Destek Vektér Makineleri (DVM), Vapnik tarafindan
gelistirilen egiticili bir 6grenme yontemi olup siniflandirma
ve regresyon i¢in kullanilmaktadir [18]. Bu yontem diger
geleneksel Ogrenme yontemleriyle karsilagtirildiginda
dogrusal olmayan problemleri ¢dzmedeki performansi ve
yetenegi ¢ok daha iyidir. Yaygin olarak smiflandirma
problemleri i¢in kullanilan DVM’nin regresyon igin
uyarlamas1 Smola ve arkadaglari tarafindan ileri siiriilmustiir
[19]. Bu yontem ise Destek Vektér Regresyonu (DVR)
olarak adlandirilmistir [20]. DVM’lerde karsilasilabilecek
iki durum, verilerin lineer olarak ayrilabilecekleri bir yapida
olmast veya lineer olarak ayrilamayan yapida olmasidir.
Lineer Ayrilabilme Durumu: Egitim i¢in kullanilacak N
elemandan olugan verinin 6={x;, yi}, i = 1, 2,......... N
oldugu varsayalim. Burada y; € {-1, 1} etiket degerleri ve x;
€ RY bzellikler vektoriidiir. Lineer olarak ayrilabilme
durumunda, bu iki degerli veriler direkt olarak bir asir
diizlem ile ayrilabilecektir. Bu asir1 diizleme ayirict asirt
diizlem adi verilir (Sekil 2). DVM’lerin amaci bu asir
diizlemin iki ayr1 sinifta bulunan 6rnek grubuna es uzaklikta
olmasimi saglamaktir [21].
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Sekil 2. Dogrusal olarak ayrilabilen veriler
(Linearly separable data)

Lineer Ayrilamama Durumu: Lineer ayrilabilme durumunda
veriler iki sinifa dogrusal bir diizlem ile ayrilabiliyordu.
Uygulamada bu durum her zaman gecerli olmayabilir. Yani
dogrusal bir diizlem ile veriler birbirinden ayrilamayabilir
(Sekil 3) [21].
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Sekil 3. Dogrusal olarak ayrilamayan veriler
(Non-linearly separable data)

Verilerin dogrusal olarak ayrilamadigi durumlarda dogrusal
smiflandiric1  yerine dogrusal olmayan smiflandiricilar
kullanilabilir. Bu baglamda Dogrusal Olmayan Ozellik
Uzay1; X € R" gbzlem vektdriini daha yiiksek dereceden bir
uzayda z vektoriine doniistiirerek, bu yeni uzayda dogrusal
smiflandiricilart elde etmek so6z konusu olabilir. Bu z
vektoriiniin yer aldigi 6zellik uzayr F ile gosterilsin. Bu
durumda @ ifadesi R — RF eslemesini yapmak iizere z =
@(x) biciminde (Es. 1) ifade edilebilir [22].

x €R™ - z(x) = [ay,0,(x), ... ... a, 0,)]T € RF (1)

Dogrusal olmayan ayrilabilirlik durumu distiniildigi
zaman, egitim Ornekleri orijinal giris uzayinda dogrusal
olarak ayrilamazlar. Bu tip durumlarda DVM, dogrusal
olmayan haritalama fonksiyonu yardimiyla orijinal giris
uzaymdan dogrusal olarak kolayca siniflandirma
yapabilecegi yliksek boyutlu nitelik uzayina doniisiim yapar.
Boylece c¢ekirdek fonksiyonlar1 kullanilarak  biitiin
degerlerin tekrar tekrar ¢arpim degerlerinin hesaplanarak
bulunmasi yerine dogrudan ¢ekirdek fonksiyonunda degerin
yerine koyularak nitelik uzayindaki degerinin bulunmasi
saglanir. Bu sayede, son derece yiiksek boyutlu bir nitelik
uzayr ile ugrasma olasiigi  kalmaz.  Cekirdek
fonksiyonlarinin diger bir avantaji da, egitme asamasinda bir
egitim ornegi igin fonksiyon kurulup degerler bulunduktan
sonra diger ornekler igin artik kalip degerleri egitim 6rnegi
disinda tamamen hazir oldugu i¢in ¢ok daha kolay
hesaplanmasidir [23]. DVM’de yaygin olarak kullanilan dort
cekirdek fonksiyonu vardir. Bunlar; dogrusal, polinomiyal,
sigmoid ve radyal tabanli fonksiyonlardir. DVM’ler ile ilgili
daha ayrintili bilgiye [18]’dan ulasilabilir.

903



Act ve ark. / Journal of the Faculty of Engineering and Architecture of Gazi University 32:3 (2017) 901-907

3. SONUCLAR VE TARTISMALAR
(RESULTS AND DISCUSSIONS)

10721 adet &rnek iceren veri kimesi, 10-katli capraz
dogrulama kullanilarak (%90 egitim, %10 test) ve
kullanilmadan (%70 egitim, %15 dogrulama, %15 test) ayr1
ayrt  c¢ahsilmugtir.  Onerilen  modelin  dogrulugunu
degerlendirmek igin test verileri, DVR tahmin modeline
uygulanmis ve elde edilen sonuglar Ortalama Karesel Hata
(OKH) (Es. 2), Ortalama Mutlak Hata (OMH) (Es. 3),
Standart Tahmin Hatast (STH) (Es. 4) ve Korelasyon
Katsayisi (R) (Es. 5) dlgiitlerine gore degerlendirilmistir.

OKH = ~[Z1,(0; — P)?] )
OMH = =31 0; - P| 3)
STH = _[E=m@P? (4)

n

_ Z?:1(Oi_Pi)2
Y, (0i-0m)?

()

Burada, n test i¢in kullanilan veri sayisini, P; tahmin edilen
degeri, O; gozlenen degeri ve Om ise gozlenen degerlerin
ortalamasini gostermektedir. OKH, tahmin edilen degerlerin
dogruluk derecesi hakkinda en dogru yaklagimi yapmaktadir.
Bu hesaplamada hatalarin kareleri alindigi icin Ol¢iim
icindeki bliylik hatalarin ortalama tiizerindeki etkisi daha
blyiik olmakta ve bu sayede biilyiik hatalarin tiim 6l¢tim
lUzerindeki etkisi belirlenebilmektedir. OMH, &l¢im
degerleri ile model tahminleri arasindaki mutlak hatay:
sorgular. STH, tahmin edilen degerlerin regresyon
egrisinden ne kadar uzaklagtiginin ortalama degerini verir.
OKH, OMH ve STH degerleri sifira ne kadar yaklasirsa,
modelinin tahmin yeteneginin o kadar iyi oldugu sonucu
cikar [24]. R degeri ise tahmin edilen deger ile gergek deger
arasindaki dogrusal iliskiyi sorgular. R’nin alabilecegi en
biiyiik deger +1 olup, R’nin +1’e esit olmasi, degiskenler
arasinda pozitif ve tam dogrusal bir iligkinin varligini ortaya

Tablo 2. Veri kiimesi istatistikleri (Dataset statistics)

Girdi Bilgileri Cikt1 Bilgileri

u v w m n u’ Vv’ w’
Minimum 0,04 0,04 0 2 1 0,04 0,03 0
Maksimum 0,95 0,95 0,99 12 6 0,96 0,96 0,99
Ortalama 0,50 0,50 0,50 8,22 0,33 0,50 0,49 0,49
Standart Sapma 0,29 0,29 0,29 2,14 1,68 0,29 0,29 0,28

Tablo 3. 10-kath ¢apraz dogrulama sonucunda elde edilen u” koordinati tahmin bagarim degerleri
(The performance results of u’ coordinate prediction with 10-fold cross validation)

904

o))
—_

OKH

OMH

STH

R

©o~NoO U WN X

10
Ortalama

5,333006e-04
5,055757e-04
4,890228e-04
5,320312e-04
5,178528e-04
5,065364¢e-04
5,206560e-04
4,874628e-04
5,105723e-04
5,332660e-04
5,136277e-04

1,990678e-02
1,941142e-02
1,896345e-02
1,996333e-02
1,971203e-02
1,949053e-02
1,963457e-02
1,889917e-02
1,959983e-02
1,985854e-02
1,954396e-02

9,997333e-01
9,997472e-01
9,997555¢e-01
9,997339%¢-01
9,997410e-01
9,997467e-01
9,997396e-01
9,997562e-01
9,997447e-01
9,997333e-01
9,997432e-01

9,968502¢-01
9,970751e-01
9,971422e-01
9,967898e-01
9,969124e-01
9,970563e-01
9,968964e-01
9,971268e-01
9,969995e-01
9,968100e-01
9,969659¢-01

Tablo 4. 10-kath ¢apraz dogrulama sonucunda elde edilen v’ koordinati tahmin bagarim degerleri
(The performance results of v’ coordinate prediction with 10-fold cross validation)

o))
—_

OKH

OMH

STH

R

©o~NoOU A WN R[X

10
Ortalama

5,100359¢-04
5,034257e-04
4,876991e-04
4,996794e-04
4,962250e-04
4,948734e-04
5,016110e-04
4,725569¢e-04
4,821086e-04
4,931843e-04
4,941399%¢-04

1,959719e-02
1,947339e-02
1,899584e-02
1,932971e-02
1,924563e-02
1,926974e-02
1,932407e-02
1,873097e-02
1,896942e-02
1,926880e-02
1,922048e-02

9,997449¢-01
9,997483e-01
9,997561e-01
9,997501e-01
9,997519e-01
9,997525e-01
9,997492e-01
9,997637e-01
9,997589%¢-01
9,997534e-01
9,997529¢-01

9,969557e-01
9,970456e-01
9,971489¢-01
9,971001e-01
9,970568e-01
9,970021e-01
9,970472e-01
9,972077e-01
9,971962e-01
9,971478e-01
9,970908e-01
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koyar [25]. 10-katli ¢apraz dogrulama yapilarak elde edilen
atomik koordinat tahmini sonuglar1 Tablo 3, Tablo 4 ve
Tablo 5°te gosterilmistir. 10-katli capraz dogrulama
yapilmadan atomik koordinat tahmini yapildiginda Tablo
6’da gorulen sonuglar elde edilmistir. Sekil 4, Sekil 5 ve
Sekil 6, 10-kathi ¢apraz dogrulama yapilmadan elde edilen
sonuglar ile gercek sonuglar arasindaki regresyonu
gOstermektedir.

:R=0.99701

0.9

0.8

0.7

0.6

01 02 03 04 05 06 07 08 08
Tahmin edilen u

Sekil 4. v’ koordinat1 tahminleri i¢in R degerleri
(R values for u’ coordinate predictions)

: R=0.9972

0.9

0.8

0.7

0.6

01 02 03 04 05 06 07 08 08
Tahmin edilen v

Sekil 5. v’ koordinati tahminleri i¢in R degerleri
(R values for v’ coordinate predictions)

:R=0.99812

01 02 03 04 05 06 07 08 09
Tahmin edilen w

Sekil 6. w’ koordinati tahminleri i¢in R degerleri
(R values for w’ coordinate predictions)

Tablo 3, Tablo 4 ve Tablo 5’teki sonuglar yorumlandiginda
asagidaki sonuglara ulasilabilir.

e u’, v’ ve w’ atomik koordinatlari biitiin katlarda ¢ok diisiik
tahmin hatalar1 ve oldukga yiliksek R degerleri ile tahmin
edilmistir.

e OKH ve OMH degerlerine bakildiginda en diigiik hata
degerinin 4,343866e-04 ve 1,829499e-02 ile w’ koordinati
tahmininde elde edildigi; en disik STH degerinin
9,997333e-01 ile u’ koordinatinin tahmininde elde edildigi
gorilmiistiir.

e En yiikksek R degeri 9,982015e-01 ile w’ koordinati
tahmininde elde edilmistir.

e Ortalama durum degerlendirildiginde en iyi OKH, OMH
ve R degerlerinin w’ koordinati tahmininde, en iyi STH
degerinin ise u’ koordinati tahmininde elde edildigi
gorilmistiir.

Tablo 6, Sekil 4, Sekil 5 ve Sekil 6 yorumlandiginda
asagidaki sonuglara ulasilabilir

e SVR tahmin modeli, u’, v’ ve w’ atomik koordinatlarim
cok diistik hata oranlar1 ve yiiksek R degeri (1’e ¢ok yakin)
ile tahmin edebilmistir.

e Tiim OKH, OMH, STH ve R 6lgiitlerinde en iyi basarim
w’ koordinati1 tahmininde elde edilmistir.

e u’ koordinati ile v’ koordinatinin tahmin basarisi birbirine
cok yakindir.

Bu ¢alismada, KNT’lerin atomik koordinatlarini hesaplamak
yerine yiiksek dogrulukta tahmin ederek uzun benzetim
siirelerinin diisiiriilmesi amaglanmistir. Tahmin modeli icin
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Tablo 5. 10-kath ¢apraz dogrulama sonucunda elde edilen w’ koordinati tahmin basarim degerleri
(The performance results of w’ coordinate prediction with 10-fold cross validation)

STH

R

Kat OKH OMH

1 4,449206e-04 1,846219¢e-02
2 4,590819¢e-04 1,880112e-02
3 4,404515e-04 1,841490e-02
4 4,447722e-04 1,848818e-02
5 4,435198e-04 1,852855e-02
6 4,623616e-04 1,901068e-02
7 4,520805e-04 1,863283e-02
8 4,343866¢e-04 1,837684e-02
9 4,410566e-04 1,842806e-02
10 4,366166e-04 1,829499¢e-02
Ortalama 4,459248e-04 1,854384e-02

9,997775e-01
9,997704e-01
9,997797e-01
9,997776e-01
9,997782e-01
9,997688e-01
9,997739%-01
9,997828e-01
9,997794e-01
9,997817e-01
9,997770e-01

9,980535¢-01
9,980209e-01
9,981562e-01
9,980136e-01
9,981186e-01
9,980300e-01
9,981003e-01
9,982015e-01
9,980958e-01
9,981504e-01
9,980941e-01

SVR yontemi kullanilmis olup, yontemde kullanilan veri
kiimesi CASTEP yazilimi ile hazirlanmistir. SVR tahmin
modeli  10-kath ¢apraz dogrulama kullanilarak ve
kullanilmadan ayr1 ayr1 test edilmistir. OKH, OMH, STH ve
R degerleri tahmin sonuglarinin dogrulugunu belirlemek i¢in
hesaplanmis olup sifira yakin OKH, OMH ve STH degerleri
ile bire yakin R degerlerine ulagilmistir. Yiiksek dogruluk
oranlar1 ile dakikalar i¢inde elde edilen sonuglar, gercek
koordinat degerleri olarak kullanilabilir. Bunun yani sira,
elde edilen veriler KNT benzetim yazilimlari igin baslangi¢
degerleri  olarak  kullanilabilir.  Baglangic  degerleri
kullanilmadiginda gilinler siiren benzetimler, bu degerler
kullanildiginda saatler i¢inde bitirilebilir.

Tablo 6. 10-katli ¢apraz dogrulama yapilmadan elde edilen

u’, v’ ve w’ koordinatlart basarim degerleri
(The performance results of u’, v’ and w’ coordinates prediction without
10-fold cross validation)

’ ’ H

u \' \W
OKH  5,152795e-04 4,836680e-04 4,336160e-04
OMH 1,956568e-02 1,890637e-02 1,821846e-02
STH  9,997423e-01  9,997581e-01  9,997832e-01
R 9,970081e-01  9,972008e-01  9,981183e-01
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