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神经网络在梯度功能材料制备中的应用
‘
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摘要 针对梯度功能材料�����制备过程的复杂性
，

提出了利用神经网络信息处理机制进行制备

材料的特性预估
�

实例分析表 明
，

这一方法是有效的
�

同时
，

针对��学习算法速度较慢
，

易陷

入局部极小的缺点
，

改用函数型连接网络来提高学习速度
�

试验表明学习速度提高显著
�
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���基本思想是 �根据具体要求
，

选择使用两种具有不同性质的材料
，

使其合成材料的要

素 �组成
、

结构等�沿厚度方向由一侧向另一侧呈连续变化
，

从而使材料性质和功能呈梯度变

化
�

其制备过程综合了计算机辅助材料设计和先进的材料复合技术����

��� 的设计是一个非常复杂的过程
，

即使很有经验的材料专家在多数情况下也不可避

免地难以解决设计精度低
、

研制周期长
、

效率低等问题
�

因而人们将目光转向了专家系统方法吼

由于传统专家系统知识表达及推理机制的局限性
，

使其缺乏 自学 习能力
，

不能适应 ���

这一全新的材料设计过程
�

神经网络的迅速发展为我们解决这个问题开辟了一条新途径
�
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� 徐雪艳等 � 神经网络在梯度功能材料制备中的应用

� 基于神经网络的 ��� 特性预估���算法�

用神经网络预估 ��� 特性的可解性

神经网络是一种模仿人类神经系统的数学模型
，

由多个非常简单的处理单元 �神经元�大

规模互连而成
，

当这众多神经元连接成一个网络并动态运行时
，

则构成一个非线性动力学

系统
，

这样的系统可 以用来对梯度功能材料的特性进行估计
�

根据本问题 的性质及特点

可以把问题描述为 �

设 戈 任�� ��� �
，… ， 。 �对应于影响 ��� 特性的各个因素��任俨 仃� �

，… ，
��对应于

���的各种特性
�

那么本预估问题就是求解 �� � �俨 � �� ���� 的映射问题
�

相应理论已

证明间
，

对于上述问题可由基于误差反向传播算法的前馈网络以任意精度的均方误差来接近
�

因此
，

对于 ��� 特性预估的问题
，

如果输人的选择能够包括所有影 响 ��� 特性的因

素
，

那么网络总可以通过对训练样本的 自适应学习来获得一定的预估能力
�

��� ��� 特性预估神经网络的结构及算法

根据 自蔓燃法合成���的工艺特点和 目前具备的实验检测条件
，

对实验数据进行 了

分析选择
，

剔除不合理数据和对 ��� 性能影响不大的因素
，

从而确定 了将原材料配比�如

��
、

�
、

�� 的含量比�
、

粒度
、

素坯密度
、

实验温度和反应压力等作为输人特征矢量
，

将主要的 ���

特性
，

如成品致密度
、

成品粒度作为网络的输出
�

采用 当前应用最广泛 的前馈网络
，

得到如

图 �所示的网络结构
�

致密度 粒度

输出层

隐藏层

图 ��’��特性预估神经网络结构
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触 �写� 脚叩刚� ��山旧垃刃

输人层

反应压力��含量�含量��含量素坯密度伽粒度�粒度石粒度

网络的学 习算法 选 用基 于 前馈 网络 的标 准 学 习算 法 一�� 算 法 ����� �����������

���。 力����
�

学习偏差 �定义为 �

�一

去嚣
�。 一

匈
’

其中
， ， 为输出节点个数� 。 为学习样本数� 不

�

为网络各输出单元的期望输出
，

即实验
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所测得的材料特性值� ��

为网络相应的实际输出
，

它是与此节点相连的所有节点的输出加

权和的激励
，

即
��一��艺�，���

�

其电 叽 为相应的权值
�

而 ����为 每一个节点都存在 的一个激励 函数
，

取 为非线性 的

�������函数
，

即 �

����� ������
一 兀

�

通 过 △
衅

� ” 二 。 �日��日叽�
� �△城，

���勿为 学 习 率
， � 为 惯性 量�

，

来 调 节权值
，

使偏差 �

不断减小
，

从而使网络具有一定的输人
、

输出联想推理能力
�

计算机上 的模拟试验证明
，

采

用 ��网络对材料特性的预估能力较强
，

能够达到较高的预估精度
�

�� 基于 ��网络的 ��� 特性预估的实施

在运用 ��算法实现 ��� 特性预估的过程中还需要解决以下几个问题 �

��� 由于各输人变量的量纲不一致
，

样本数值相对集中
，

造成学 习时间长
，

收敛精度低
，

故需将输人数据作归一化预处理
�

��� 网络结构的确定
�

实际问题的具体要求决定了网络的输人输出节点
，

但隐藏层和隐

节点数的选择没有统一的标准
，

需要通过反复试验来确定
�

表 � 反映了在对成品致密度进行

预估时不同的结构对学 习效果 的影 响
，

可见选 �个隐藏层
，
�个隐节点时

，

学习效果最好
，

预估精度最高
�

��� 学习率 粉 和惯性量 � 的选择
�

叮增大
，

可加快学 习速度
，

但 可能引起振荡效应
，

使算法不易收敛� � 的引人可以抑制振荡
，

但不可避免地会延长学习时间
�

至于 粉 和 � 的具

体配合值尚没有统一的理论
，

需要反复试验来选择
�

对本实际问题
，
粉����

， � ����时为最佳
�

��� 再学习机制的建立
�

当经过训练的网络对一新样本的识别产生较大误差 时
，

网络需

将该样本作为学习样本重新学习
，

以提高系统对不断变化着的客观世界的 自适应能力
�

��� 用检验集 中的样本对已训练好的神经网络进行测试
，

通过分析预估误差
，

来对预

估的效果进行评价
，

见表�
�

由结果可 以看到
，

此网络经过初步学习
，
已掌握 了��� 影响

��� 特性的一定规律
，

具有较强的预估推理能力
�

表 � 不同隐层和隐节点对网络学习及预估效果的影响 切����
， “ �����

��缺 �����以 �� �����翻图������巧 �� ��创助 ��曰旧 田目 �面七皿 奴 �队俪飞 �回 已范��位刃 �� 翻 叭
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� 函数型连接����模型

��模型具有 良好的非线性逼近能力
，

是很有效的学习算法
，

隐层及隐节点的引人增加了

优化问题的可调参数
，

从而提高了网络解决问题的能力
，

但这也造成其固有的缺陷 �学 习速度

慢
，

中间隐层数和隐节点数的选择无从掌握
、

而且易于陷人能量局部极小点
�

��模型阔借鉴了传统模式分析的思想
，

通过将原输人变量进行非线性扩展作为单层前

馈网络的输人
，

从而将低维模式变换到高维模式
，

使得原来在低维空 间中非线性不可解 问题

有可能在高维空间中得到解决
�

通常
，

在一般的网络中
，

每一层对于相应的空间的划分是线性

的
，

对每个节点 � 计算的是其输人的加权和艺 代 答
，

因此只有多层网络才能实现非线性

划分
�

而在函数型连接的一层网络中
，

其划分是非线性的
，

这是因为 ��网络的每一 局部

描述中不仅考虑了输人变量的加权和
，

还考虑了这些变量乘积等高阶项的函数
�

函数型连接

采用的途径是 � 从数学上去寻找简单而通用的方法
，

且使基于数学概念的模型适合于并行计

算
，

当一个节点 �被激活时
，

可同时激活多个不同的附加函数 人����
，

关��
�

�
，… ，

五��
、
��

不同的函数连接产生不同的效果
，

常用的两种模型为 �函数扩展型和外积型
�

而在 函数

扩展模型中
，

关���也有多种选择
，

可以是 �
、

犷
、

分 或某种表达空 间中的正交基 函数
�

针对

��� 特性预估的具体问题
，

经过多次试验发现
，

由于其学习任务本身的困难相 当大
，

以 致

于单一 的使用外积型或函数展开型在扩展维数不够大 的情况下均达不到理想的学习效果
�

因此混合使用外积型和函数展开型来增强表达
，

具体采用 �� 维的三角函数扩展 �

���兀 ��
，
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，

���兀凡
， “
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·
�个隐节才才氛的��网络络
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一
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�
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和 ��维的外积型扩展 �

�一 �� ， �一 � �，
’ � ‘ ， �� � � �， ��’ 凡 ， ”

‘ ，
凡

’
� �， 凡

�
� �， 凡

�
� �， 凡

�
� �，

��
�
� �

�
��， 凡

� � � �
� �， ��

�
� � �

� �，”
’
一

凡
�
� � �

� �

取得了满意的效果
�

��网络同样采用误差反 向传播的学习算法
，

但由于网络的简化 �去除隐

层�
，

克服了学习过程收敛速度慢的问题
，

但易陷人局部极小点的问题
�

同时由于合适的非

线性扩展使单层网络仍保持 良好的非线性逼近能力
�

其收敛速度和 收敛精度均高于 �� 网

络
，

如图 �所示
�

表 �反映了 ��网络的 �� 网络的预估精度
�

根据表 �中的实验结果
，

可

以得到 ��网络的预估误差为 �
�

��
，

而 ��网络的预估误差为 �
�

��
�

� 结论

��� ��网络和 ��网络对 ��� 制备的特性具有较强的预估能力
�

��� 预处理是必要且有效的
，

经过 归一化预处理后的学习效果有了很大的改善
�

��� 网络结构及参数的选择对学习效果有很大的影响
�

��� 学习样本集的选择要适当
，

学习样本过多或过少均不能获得好的预估效果
�

��� 与 ��网络相 比
，
��网络具有更快的收敛速度

�

经计算
，

达到相 同学 习精度
，
�� 网

络的学习时间仅为 ��网络的 ���
�
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