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摘要! 采用误差反向传播学习!./"的一个双层神经网络#以分子结构中不同基团作为描述码#

预估芳香族多硝基化合物的生成焓#研究了网络参数及分子结构描述码的影响#同时用分子子图法

进行了多元线性回归#取得了较好的结果!其回归方程相关系数达到 "+%%#("#计算结果的绝大多

数相对误差在 !"0范围以内$

关键词! 物理化学%生成焓%芳香族多硝基化合物%人工神经网络!122"%分子结构描述码!345"

中图分类号! 6#'!+' 文献标识码! 1

收稿日期! '""&$"!$!(% 修回日期! '""&$"&$"!

基金项目! 国防预研项目!!'2!+%#!* 7'"

作者简介! 王芳!!%(* 7"#女#讲师#从事高分子材料与计算化

学研究$

联系人! 田德余)8$9:;<&=5>-!-!?@;A:+BC9+BA

!"引"言

芳香族多硝基化合物有着广泛的用途#可用作军

用炸药#爆破工程#矿山开采#是某些染料中间体原料#

也是特种推进剂#耐热和钝感炸药的主成分$ 研究它

们的化学反应的平衡组成#计算推进剂的比冲'特征速

度等能量特性参数(')

#炸药的爆压'爆速等爆轰参数#

都需要生成焓数据$ 而这些数据却分散在各种手

册(! D*)或文献中不易查找#合成和实验研究又要花费

大量经费#所以发展了许多评估方法#如分子子图

法(&#,)

#基团贡献法等$ 本实验收集了 ,- 种芳香族多

硝基化合物的生成焓数据#用人工神经网络和分子结

构描述码!或基团结构"进行模拟计算#选择其中部分

!&( 种"作为训练和校正集#!! 种为预测集#总效果较

好$ 其回归方程的相关系数达到了 "+%%#(#此方法可

以预估许多新的芳香族多硝基化合物的生成焓$

#"人工神经网络的基本原理"$#

人工神经网络!122"是模拟人脑组织结构和智

能行为的系统工程#具有非线性变换#平行处理#自学

习#自适应能力#自组织及外推特性$ 误差反向传播

!./"神经网络是常用的一种#它将一组样本作为训练

集#提供一系列的输入输出模式令网络学习#依一定的

学习规则调节各层节点间的连接权重#使网络的实际

输出与期望值比较达到一定的精度要求&
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式中#!为输出误差#" 为样本!训练集"数#%

F

是样本 F

的期望输出值#$

F

是网络实际计算的输出值$ 人工神

经网络./模型实质上是一个从输入到输出等维非线

性映射#应选择合适的样本特征作为输入参数$ 分子

结构信息数值化是最重要的参数#它能反映分子的结

构特征#具有通用性'简便'灵活的特点$ 为此本文列

出了芳香族多硝基化合物分子结构描述码!9C<8BG<:H

@IHGBIGH8J8@BH;K8H#345"#见表 !'表 '$

%" 结果与讨论

%+!"网络参数的影响

芳香族多硝基化合物的结构相似'数据丰富#但受

不同基团的影响#其生成焓明显不同#因此#本研究以基

团为描述码对其生成焓进行预估$ 共收集了 ,- 种芳香

族多硝基化合物的生成焓#其中 &( 种作为学习训练和

校验数据#!!种为预测数据$ 本文以化合物的 !, 个分

子基团描述码作为输入参数#选用 !,$!#$!*$!"$!的 & 层

网络#输入和输出节点数由输入信息和输出结果数目决

定#适当增加隐含层节点数可提高122性能预估的精

度$ 经多次试算'比较#得到较好的网络参数& 学习速

率 "+!#动量项为 "+($ 结果列于图 !和表 *中$
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表 !"芳香族多硝基化合物分子子图
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表 8 "各种芳香族多硝基化合物的分子结构描述码
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图 "H芳香族多硝基化合物的生成焓实验与预测结果比较图
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;18"回归方程的建立

本文利用分子基团描述码"当做分子子图#对 %(

组用M,,求得的生成焓的数值进行多元线性回归

"NOK#$其回归方程为%
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回归方程的相关系数达 +1**'($大部分的相对误

差在 "+R范围以内$达到了较高的精度&
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表 ;" 芳香族多硝基化合物的生成焓
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="分子结构描述码的影响

分子结构描述码选择确当与否对生成焓预估精度

有着密切关系& 若选择不当$将会引起很大的误差&

为此本文所选的分子结构描述码必须能反映物质的结

构特征$同时尽量选用最新文献测定的生成焓数据&

M,,方法是一种自然的非线性建模过程$把分子

结构描述码当作分子子图对生成焓的数值进行回归$

模拟计算结果精度都较高$绝大部分生成焓误差在

"+R的误差范围内$今后仍需进一步提高计算精度&
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