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摘要 建立 了以纯金属 原子半径
、

熔点
、

沸点和原子化烩预测表面张力的人工神经网络模型
.

训练

后的神经网络能较好的拟合实验数据
.

对 40 种金属的表面张力进行回想和预测结果 与实验值的

偏差在可接受范围内
,

表明人工神经网络在纯金属表面张力预测方面有一定的前景
.
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1

表面 (界 )面张力的测量难度大
,

影响测定结果精度的因素复杂
,

因而
,

已有 的纯金属的表

面张力数据不全
,

不 同测定结果相差极大 川
.

在液体表面张力计算这一领域已发展了统计热

力学理论 z[]
,

但这一理论存在表面原子能级或势函数难以确定的困难
,

实用价值不大
.

理论上已证明 3[]
,

任何函数都可以用人工神经网络以任意精度逼近
,

并且它不需要预先

给出模型
,

而只需要 1组 已知条件和结果组成的学 习样本
,

即可通过 自学习获得条件与结果

之间的规律
.

人工神经网络 已用于热力学性质的预测
,

但将人工神经网络用于表面张力的预

测 尚未见报道
.

本文利用反传学习 (B )P 网络将纯金属的原子半径
、

熔点
、

沸点
、

原子化烩与纯金属熔点

时的表面张力相关联
,

进行了人工神经网络预测
.

1 反传学习网简介

反传学 习网采用多层结构
,

其拓扑结构如图

1 所示 l’, ’ 〕
.

它 包括输人层
、

输出层和若干隐含层
.

网络可以 有多个输人和多个输 出
.

每 l 层 中包括

若干处理单元 (人工神经元 )
,

每个单元可以有多

个输人
,

但只有 1个输 出
,

如图 2 所示
.

它是 1种

输人 只沿着连线单方 向前进的 网络

—
前 向网

络
.

它的输入信息矢量经过 隐层变换成输出矢量
,

由网络 的权值和节点 函数共同作用实现从输人

空间到输出空间的正向映射
.

根据反传学习网络理论
,

每一个神经元进行

输出层

中间层

输人层
_ _

一

匆

图 l 反传学习网络拓扑结构示意图
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以下的数学运算
:

x 一 8
,

( l )

少
`

= f ( u ,

) =
`

f (s `

) ( 2 )

其中
,

w ,

为连接权重
,

x/ 为来 自上一层

神经元的输人 ;s
:

可以看成是作用在神经元 I

的有效刺 激
,

e
,

为 阂值沙
;

为神 经元的输 出 ;

t( u,) 为传递 函数
.

选用的传递 函数为 is g m io d

函数
:

f ( u

1一 e 一 鱿 一 1+ e 一

①叭
一 印 ( 3 )

图 2 人工神经元示意图

反传学习网络的学习过程是将样本训练数据加到网络输人端
,

同时将期望 的输出值与网

络输出值进行 比较而计算出相应 的误差
,

以此误差信号控制连接权重的调整
.

经多次反复后

得出收敛后的权重
,

从而完成知识获取过程
.

这一结果即可用于推理预测
.

2 人工神经网络输入因子选取与数据处理

影响表 面张力的因素复杂
,

文献 〔6] 讨论 了熔点
、

摩尔体积
、

汽化热
、

电子密度
、

全势垒等

因素对表面张力的影响
.

为对纯金属表面张力进行人工神经网络的预测
,

输人因子的选取主要考虑以下几个 因

素
:

( l) 输人输 出量必须是金属元素本身特有性质
,

该性质的值只与元素类别有关
.

( 2) 输人值必须是易于测量的物理量
,

对所有金属元素都有实验测量值
.

( 3) 同一种量对于不同元素应具有相同意义
.

(4 )输人到输出应为单值映射
.

由于纯金属的熔点
、

沸点
、

原子半径
、

原子化烩是元素的特有性质
,

这 4 种性质组合能唯

一确定 1种元素
,

即不可能出现 2 种或多种元素具有相同熔点
、

沸点
、

原子半径
、

原子化熔
,

而

且这些性质都只取决于元素本身的性质 (一定状 态下 )
.

另外
,

几乎所有元素的这种性质都已

被实验精确测定
,

数据可靠
.

因此
,

我们选定纯金属熔点温度 的表面张力为 目标预测量
,

以各

纯金 属的熔点
、

沸点
、

原子半径
、

原子化烩等纯金属元素的特征量作为输人
,

建立 4 层反传学

习网络
,

运用精选的数据进行神经网络训练
.

表面张力在不同的温度具有不同的值
,

不是一个完全由元素本身性质决定的量一种使

这类性质变为元素特有性质的方法是在规定状态变量值时测定物质的某一性质
,

从而使其变

为 由元素本身性质确定的特征量
.

据此
,

将熔点温度时液相的表面张力作为 目标预测量
.

文献中表面张力的测量温度各不相同
,

应根据表面张力的温度 系数精确测定值将表面张

力换算到金属熔点温度值
.

文献 【6] 对纯金属的表面张力实验测量数据进行了评估并将所有

数据转换成熔点时的数据
,

并对实验数据的误差进行 了系统评估和统计计算
.

本文学习样本

的期望输出值采用该文献的评估值
.

金属的熔点
、

沸点
、

原子半径
、

原子化烩数据来 自标准数
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据手册 v[]
,

表面张力数据取 自文献 6[ 〕
.

3 人工神经网络计算结果与讨论
3 0 0 0

采用 4 层反传学习网 ( 其中 l 个输人层
、

2 个隐层
、

1个输 出层 )
,

对学 习样本进行处理
.

其 中输人层有 4 个结点 ; 第 1 隐层 5 个结点 ;

第 2 隐层 3 个结点 ;输出层有 1个结点 (表面

张力 )
.

经过 20 万次学习后
,

对学习样本进行

回想
.

表面张力 a 的回想结果 与实验值 比较

如图 3 所示
.

由图 3 可以看 出
,

人工神经网络的回想

结果 与理想直线相 当接近 ( 表面张力实验值

的误差可高达 80 m N/ m )
.

这说 明经过学 习

后的人工神经网络已获得了表面张力与纯金

— 理想结果 (实验值 )
。
实际回想结果
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图 3 人工神经网络回想结果与实验数据比较

属的原子半径
、

熔点
、

沸点
、

原子化烩之间的联系的知识 ; 然后利用这一网络对 4 0 种纯金属的

表面张力进行了预测
,

并 与实验值进行 比较
,

如图 4 所示
.

由图可以看出
,

人工神经网络的预

测结果与实验值相近
.

特别是对于原子序数较小 的元素 ( B e 除外 )
,

预测值与实验值相 当一致
.
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原子序数递增

图 4 人工神经网络回想值与实验值的比较 17 . 1

对于原子序数大的金属元素
,

预测值与实验测定值相差较大
.

这种误差可能有 2 种原因 : 一是

因为实验测定值的误差较大 ; 二是 由于这些元素的准确测定数据较少
,

在人工神经网络学习

样本中采用的数据少
,

而导致人工神经网络对这部分元素的知 识不完备
.

尽管如此
,

预测结果

表现出的规律与实验测定值是相一致的
.

另外考虑到表面张力实验测定结果本身的离散性
,

许多预测结果都在表面张力实验测定值的误差范围内
.
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4 结论

通过人工神经网络技术将纯金属表面张力表征为与纯金属的熔点
、

沸点
、

原子化烩
、

原半

径相 关联
.

建立了由这些易测物理性质预测纯金属熔点时的表面张力的人工神经网络
.

人工神

经网络的预测结果与实验值相 当吻合
,

特别是对于原子序数低的金属元素
,

预测值与实验值

几乎一致
.
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