
材料设计中的 神经网络技术
关

徐建林 王智平
甘肃工业大学甘肃省有色金属新材料省部共建国家重点实验室

,

兰州 义刃

文 摘 论述 了 神经网络在材料设计中的应用技术
、

现状和发展趋势
。

根据材料设计的要求
,

建立

用于材料设计的模型
,

并对模型建立与参数选择进行 了分析
,

为 网络用 于材料设计提供 了依据
,

为材料

性能的设计与优化提供了有效途径
。
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前言

人工神经网络是一门高度综合的交叉学科
,

它

是模拟生物大脑的结构和功能而建立起来的人工智

能模式识别方法
,

由大量神经元广泛互连而成的复

杂网络系统
,

神经元之间的相互作用通过连接权值

来体现
。

虽然单个神经元的结构和功能极其简单和

有限
,

而大量神经元构成的网络系统其行为却是丰

富多彩的
,

它建立起的数学模型更能精确地逼近输

人与输出之间的映射
,

消除了回归法处理非线性问

题时的缺点
,

同时也对尚未 了解规律的事物本质进

行了复杂的非线性拟合
,

无需人们预先给定公式的

形式
,

而是以实验数据为基础
,

经过有限次迭代计算

而获得一个反映实验数据内在规律的数学模型
,

因

此它特别适合研究复杂非线性问题
,

将神经网络引

人到材料设计中有极大的潜力仁‘ ,
。

它还具有联想

记忆的能力和很强的容错性
,

以及 自学习
、

自适应的

能力
。

在人工神经网络中
,

学习是通过对加权值的调

整来实现的
。

系统按一定的策略和方式修正权值的

规则称为学习算法
,

采用不同的网络拓扑结构
,

不同

的转移函数和学习算法
,

可 以得到各种不同类型的

人工神经网络
。

目前
,

在实际中应用最广泛
、

性能比

较稳定的是基于误差反向传播的多层前馈网络
,

即

网络
。

问题分析

材料设计涉及材料的组分
、

工艺
、

性能之间的关

系
,

但这些内在的规律往往不甚清楚
,

难于建立起精

确的数学模型
。

人工神经网络具有很强的 自学习能
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力
,

能够从已有的试验数据中获取有关材料的组分
、

工艺和性能之间的规律
,

因此特别适用于材料设计
,

为材料的研究提供了一 条有效的新途径
。

它不需要

预先知道输人 材料的成分
、

工艺 和输出 性能要

求 间存在的某种内在联系
,

便可以进行训练学习
,

并达到预测的目的
,

这是材料设计中其它方法难 以

比拟的
。

若设计 目标 如机械性能等 可用 仁
,

姚
,

⋯⋯
,

蛛 」尹 任 哟 表示
,

其相关 因素 如化学成

分
、

显微组织等 用 二 「 」
, ,

⋯⋯
,

弋 〕, 尤任
“

表示
,

目的就是要找出一个从
“

到 尸
“

的映射

关系
,

使得
。

由于该映射为非线性映射
,

各相关因素对设计 目标的影响大小不同
,

故可用

网络解决该问题
。

网络的可靠性
、

应用性已在广

泛使用中得到证实
,

网络的材料性能预测模型如

图 所示
。

学能测力性预值
前向计算

网输层络出网输层络入
特征参量 捆

反向传播算法

图 系统原理图

翻 涵界
飞王

相关因素 与 网络的输人层对应
,

它可 以是

材料的成分
、

各种工艺条件等 隐含层的神经元是模

拟人工神经网络计算过程建立起来的
,

它可将各种

材料的化学成分和工艺参数等数据抽象到较高层次

的概念上
,

使神经网络具有非线性分类的能力

网络通过前向计算可得到输出层的输出数据
,

该数

据则与设计 目标相对应 网络的权值以数据文件

的方式存储
,

其数值根据 网络的实际输 出与期

望输出的误差值利用反向传播学习算法来修正
。

在进行神经网络材料设计时
,

特征量的选取非

常重要
。

特征量应是与设计 目标有一 定关系的相关

参数
,

但这些特征量有很多
,

在选择时有所取舍
,

其

原因有五种

在实际生产中
,

特征量对设计 目标的影响大

小不同
,

应当选择对设计 目标影响显著的特征量
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特征量的检测在材料成型过程中应易于实

现

即使个别特征参量在实际中没有检测到
,

并

不影响网络对信息的处理功能一一类似于人的脑细
胞中既使有个别神经元损坏并不影响人类的思维

、

判断

一些难于检测的工艺参数可 以不考虑在网

络的输入信号中
,

原因是对于生产同一牌号
,

采用同

样的原材料及配 比方案和生产或实验条件相似时
,

这些工艺参数对设计 目标的影响则恒定

系统在不同场合应用时
,

只要采集现场数据

对网络进行训练
,

则系统就可用于该生产现场
。

网络参数的确定

算法简介

目前广泛应用的人工神经网络为多层前馈神经

网络
,

简称 网络
,

结构见图
。

的学习算法可

描述如下

给全部权值和阂值赋予较小的随机值

从学习样本中取出一个输人样本
,

计算出神

经元的输出值

给出期望 的输出值
,

计算所有层 的局部误

差

用迭代公式修改各层的权值和阂值

取下一个样本
,

重复
、 、 ,

若样本已

完
,

进人

计算总的误差
,

若总 的误差 小 于给定误

差 或训练次数大于指定次数
,

则停止 若 。 ,

则

返回 重新修改权值
,

直到满足条件为止
。

输出层 设计目标

输入层 特征参量

图 网络结构图
」

模型结构确定



输入与输出层的设计

网络的输人
、

输出层单元数完全根据使用者

的需求来设计
。

根据材料设计的 目标要求不同
,

输

出层单元数不同
,

而输人层单元数则根据输出 目标

的有关特征参量的个数来确定
。

隐层数与单元数的选择

年
一

证明了对于在任何

闭区间内的一个连续函数都可 以用一个隐层的

网络来逼近
,

因而一个三层的 网络可 以完成任

意的 维到 维的映射
,

故一般模型采用单隐层
。

隐层单元数的选择是一个非常复杂的问题
,

隐层单
元数的选择往往靠经验确定

。

常用的经验公式

为

了下下蔽

式中 为隐单元数
,

为输人单元数
,

为输出单

元数
,

为 一 之间的常数
。

其他参数的确定

样本数的确定
。

一般来说
,

取得数据越多
,

学习和训练的结果便越能正确反映输人输出关系
。

但是选择太多的样本就会加大收集
、

分析数据的难

度
,

同时使网络训练误差加大
。

样本数选取的经验

公式阁为

恿伪
经计算可确定样本数

,

其中 乃 为训练样本
,

乃 为

测试样本
。

学习步长的选定
。

如果学习步长选得足够

小
,

就可使网络的总误差函数达到最小值 ’
,

但是太

小的学习步长将使得网络的学习速度非常慢 若学

习步长较大
,

则权值更新较大
,

有可能加快收敛速

度
,

但若步长选得过大
,

则可能造成算法的不稳定
,

通常学习步长选在 以下川
,

但必须大于 。
。

一

般初始步长选为
,

而在实际运行时调整
,

既若误

差函数
,

则步长乘
,

若误差函数
,

则

步长乘
。

动量因子的选定
。

为 了加速收敛速度 以及

防止震荡
,

系统采用改进算法
,

即采用加动量项的反

向传播学习算法
,

其动量 因子典型值取
。

此

外
,

初始权值和阑值都被赋以较小的随机数
。

应用与发展

应用

一 一

基于神经网络的材料设计也取得了一定的成

功
。

如沈阳工业大学的刘贵立等人在实验数据的基

础上
,

用人工神经网络建立高 一 二次硬化钢的

力学性能预测模型
,

根据网络的预计结果讨论了微

量元素
、

对钢 的力学性能的影响
,

结果证明网

络的预测同实验结果基本一致
。

在此基础上
,

他

们又将材料的力学性能作为网络的输人量
,

材料的

化学成分及热处理温度作为网络的输出
,

来建立反

映实验数据内在规律的数学模型
。

等人也

利用人工神经网络建立 了 一 从 一 一 一

一 合金成型工艺参数与力学性能的模型
,

以变

形温度
、

应变率和应变为输人参数
,

许用应力为输出

参数
,

采用单隐层模型
。

输出层激活 函数为线性函

数
,

隐层为 函数
。

模型经 次训练后稳

定
,

其效果是相当好的
,

这表明用神经网络来处理非

线性关系是十分有效的阁
。

上海交通大学的陈宏星

等人将神经网络引人复合材料板刚度的识别
,

他们

利用正交各向异性板的动态特性 固有频率 来识别
刚度

,

同时给出了事例用来验证此方法的有效性
。

人工神经网络也用于 增韧 呱 陶瓷基复合材

料的研制
,

以 几
、

场场 和 从仇 的含量为输人的
参数

,

收缩率
、

相对密度和强度为输出的参数
,

网络

经 次训练后收敛
,

预测准确度为 〔‘明
。 ,

肠 等人预测了 种聚合物的介 电常数和

种聚合物的电导率
,

采用 一 一 模型来实现
,

也

取得了较好的结果 〔川
。

可见
,

人工神经网络在材料

设计方面具有广阔的应用前景
,

为材料设计提供了

新的手段
。

发展趋势

材料设计的神经网络专家系统
。

神经网络

专家系统是在神经网络的基础上来实现知识获取的

自动化以及 自适应推理等能力
。

这样可使隐藏在神

经网络中的内在规律演绎化
,

便于设计的推理
、

分析

研究
。

材料设计的模糊神经网络系统
。

模糊逻辑

可处理不确定性
、

非线性和其它不适定问题
,

比较适

合表达那些模糊或定性的知识
,

其推理方式比较类

似于人的思维模式
,

但它缺乏 自学习和 自适应能力
。

而神经网络不适于表达基于规则的知识
,

也不能对

一些难以定量化的输人参数进行计算
,

因此将两者

结合起来构建模糊神经网络系统
。

在材料设计中会
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涉及到很多工艺参数
,

如结构的合理性
、

变形要求的

严格与否等
,

这些模糊参数经模糊化作为神经网络

的输人矢量 此外
,

神经网络算法中的步长和其它参

数也可用模糊的方法来定义
。

基于遗传算法的材料设计神经网络系统
。

神经网络的结构主要靠经验和试凑的方法来确定
,

而连接权值通过一定的学 习算法来得到
,

尤其

算法容易陷入局部极值点
。

由于遗传算法可用于优

化计算
,

因而也可用于神经网络的设计
,

它可以避免

局部极值问题
,

还可以提高网络的收敛速度
,

因此该

方法也具有很大的潜力
。
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