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人工神经网络模型在非 % & ∋
�

型希土

复氧化物电阻率特性分析中的应用

蔡煌东 甘骏人 姚林声 刘洪霖 陈念贻

(中国科学院上海冶金研究所
,

上海 ) ∋ ∋ ∋ ∗ ∋+

目前
,

人工神经网络在模式识别及其他领域的应用引起了普遍的关注
∀

本文叙述
‘

反向传播
’

神经网

络模型
,

算法和在非 % & , , 型希土复氧化物电阻率分析中的应用
,

实验结果表明
,

神经网络的判别正确

率为 −∋∋ .
,

因此
,

该方法可望成为化合物分析
,

材料设计的辅助手段
∀

关键词二 神经网络 模式识别 化合物分析 材料设计

人工神经网络一反向传播模型及算法
“

反向传播
’

(& 一/+ 模型是美国 0 11 的 /2 /小组在 −# 3 ∗ 年提出的一种神经元网络
∀

它是

一种多层感知器结构
,

除翰人层和输出层外
,

还可含有隐蔽层
,

含有 − 个隐蔽层的 &一/模型

如图 −所示
∀
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图 ! 反向传播网络
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各层神经元按下式计算
Α

7 二 Β( 艺≅ :Χ Δ Ε厂8+

其中
,

≅ 。是神经元间的连接强度

本文于 −##) 年)月)∗ 日收到
∀
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Ε。是神经元接受的信息

8是神经元的闹值

叹; +Γ ! Η (!Ιϑ , +

&一/ 网络的 自学习过程是个反复迭代的过程
,

首先给网络一组初始权值
,

然后输人一个

样本
∀

并计算输出
,

通过实验输出和期望输出之间的差值用一定的方法来修改网络的权
,

以

达到减小这个差值的 目的
∀

反复执行这个过程直至这个差值小于预先确定的值为止
∀

对足够

的样本进行这样的
‘

学习
’

后
,

网络所持的那组权值便是经过自适应学习得到的正确的内部表

不
。

设 Κ( /, Λ+
、

, (/, Λ+ 分别是第 Μ 个样本的期望输出与实际抽出
,

则 & 一/ 网络学习算法为 Α

△Μ≅ (Λ
,

:+ , 叮 Δ
2 (Μ

,

:+
Δ
, (/

,

Λ+

ϑ <鸽 卜 , (/ ,Λ+ 为输出节点的输出时

2 (/
,

:+Γ Κ (/
,

−卜∋ (/
,

:+

ϑ <郎 )Α ∋ (/, 2 为隐蔽层节点的输出时

2 (Μ
,

Λ+Γ = ’(∃ Ν Κ (Μ
,

Λ++
Δ

(Κ (/
,

Λ+一。(Μ
,

Λ++

= , Γ =
Δ

(!一=+
,

= Γ 又Η (!Ι 8Ε Μ(!一Ε ++

此处
,

≅ (Λ, :+ 是某层的第 :个节点与上一层的第 Λ个节点间连线的权
,

, (/, Λ+是第 Λ个节点

的输出
,

∃ Ν Κ (Μ ,Λ+ 二又≅ (Λ, :+
Δ
, (/, :+是第 :个节点收到的信息总和

,

2 (/,Λ +是第 :个节点的输

出误差
,

”Ο , 是增益
∀

非 % & ∋ � 型希土复氧化物电阻率特性的神经网络识别
在对决定希土复氧化物电阻率 Μ 的元素化学键参数进行深人分析

表 − )Π 个学习样本
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现
,

希土复氧化物中各金属元素的离子半径
、

轨道能级
、

最外层电子数是决定电阻率 Μ 大小

的重要因素
∀

为了根据元素化学键参数预报 Μ 的范围
,

为进一步的材料设计提供准确的参考信息
,

我

们利用神经网络反向传播模型
,

研究了元素参数与 Μ 的关系
∀

共收集了 �� 个样本
,

作为研究对象
∀

根据电阻率 Μ 的大小将化合物分为四类
Α
第 − 类

Α

。[ ) ∋ ∴ 第 ) 类
Α ) ∋ [ Μ [ ∗∋ ∋ Α 第 � 类 Α ∗∋ ∋ [ Μ [ � Ε 一∋ Φ Α 第 Π 类

Α � Ε 一∋ Φ [ Μ [ − Ε −∋ , , ∀

在神经网络模型中
,

随机选取 )Π 个样本作为神经网络的学习教材
,

以各金属元素的离子

半径
、

轨道能级
、

最外层电子数 (注 Α
本文所迭数据全部为量力化学计算数据+ 等元素特征

作为输人
∀

将 四类样本 的输出特征依次应为 ∋∀ ∋� (第 − 类+∴ ∋∀ )∗ (第 ) 类+∴ ∋
∀

∗ ∗ (第 �

类+∴ ∋∀ 3∗ (第 Π 类 +
,

神经网络的隐蔽层为 −Π 个神经元
∀

训练完毕后
,

收敛误差为 ∋
∀

∋ ∋−
∀

为了考验建立的神经网络模型
∀

首先将 )Π 个训练样本一一输人
∀

判别结果见表 −
,

可见

正确率 二 −∋∋ .
∀

然后
,

取未参加训练的 # 个样本
,

将其作为
“

未知
”

样本
,

由神经网络判别其

电阻率范围
,

按照判别值与期望输出值的接近程度
,

决定其归属哪一类
,

即第一类化合物判

别区间
Α (∋∀ ∋

,

∋
∀

−Π+
,

第二类化合物判别区间
Α (∋

∀

−Π
,

∋∀ Π+
,

第三类化合物判别区间
Α (∋∀ Π

,

∋∀ Φ+
,

第四类化合物判别区间
Α (∋∀ Φ

,

− +
∀

判别结果见表 )
,

可见
,

神经网络的预报结果完全

正确
∀

表 ) , 个预测样本
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∀
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·
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∀

Φ 3 ∋
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Ω Ω ∗ Φ Ω ∗ � �
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3 Ν Ι Ω

Ν 1
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∀
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∀

Π ∗ Φ 3 ) ∋
∀

Φ # Φ 3 3 Φ Π Φ
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·
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∀
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,
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∀
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神经网络化学模式识别程序 己用 ϑ 语言在 ⎯ % α 3 � ∗∋ 小型机上实现
∀

上述例子中
,

神经

网络铆−−练时间 二 3 ∋∋ 秒
,

识别一个样本的时间数毫秒
,

可见神经网络的识别速度是相当快的
∀

结 论

本文利用人工神经网络的高度的处理多因子
、

多类和非线性问题的能力
,

研究了非 % & ,

希土复氧化物各金属元素化学键参数 (微观量+ 与化合物电阻率范围 (宏观量+ 之间的复杂

关系
,

建立 了由化学键参数预测电阻率大小的神经网络模型
,

得到了 −∋ ∋. 的拟合效果与

−∋∋ .的预测效果
∀

这表明所选化学键参数与电限率大小确有较好的相关性
∀

决定着化合物导

电的性质
∀

此外
,

运用己建立的网络模型
,

根据化合物的化学式
,

能够用多维键参数预测它

的电阻率范围
,

从而为探索
、

研制有关的新型材料提供参考信息
∀

诚然
,

由于希土复氧化物

本身相当复杂
,

影响电阻率大小的因素也是非常多的
,

本文仅为一初步尝试
,

不过
,

依据本

工作的方法与结果
,

有可能成为化合物分析与材料设计的辅助手段
∀
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