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人工神经网络法预测炸药组分的色谱保留值参数

章婷曦$， 黄 俊!， 周申范!
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摘要：以分子拓扑指数作为炸药组分的结构描述符，利用反向传播算法（-.）人工神经网络，以 /012304函数为传递

函数，分子连接性指数"
!，

$
!，

!
!与边邻接指数（"）为输入向量，反相高效液相色谱保留值参数 531 !6 和 " 为输出

向量，将输入向量归一化至 7 ( 8 (区间，输出向量归一化至 " 8 $ 区间，网络精度取 " 9 ’，学习步长#的初始值取

" 9 !，动量因子$取 " 9 ’，通过对 !"种炸药的网络模型进行训练，建立了炸药分子结构与 531 !6 和 " 之间的定量模

型。结果表明，该模型较好地反映了炸药分子结构与保留值之间的关系，预测值与文献所报道实验值的相对误差

大部分在 : ’;内，具有较高的预测精度。
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! 引言

近年来，定量结构#色谱保留相关（>?@AB0B@B0CD
EBF?GB?FD FDBDAB03A FD5@B03AEH0I，J/KK）的研究得到
了广泛关注。自从 /AL4DF 等［$］提出了高效液相色
谱中的二参数保留方程以来，/GH3DA2@MDF 等［!］、卢
佩章等［(］和耿信笃等［*］对该方程进行了改进，并由

经验到理论对参数的物理意义作了说明。但在实际

应用中，广泛采用的还是 /AL4DF提出的公式：531 !#
N 531 !6 7 "%。其中 !#为容量因子，%为流动相中
强溶剂的体积分数，" 为一经验常数，!6 是!为零
时的 !#值。对特定溶质来说，采用一定的反相液相
色谱柱和一定类型的二元溶剂，其 531 !6 和 " 是一
常数，根据该式可预测色谱峰的出峰位置。因此 531
!6 和 " 值的预测也成为了 J/KK研究的一项重要

内容。

一些方法已被用于 531 !6 和 " 值的预测，如利
用 O@PB 常数及疏水性常数表征分子结构差异并采
用回归方法来进行预测［’］、利用多个物理常数表征

分子差异并采用人工神经网络方法来进行预

测［+ 8 &］等，但其前提是必须知道化合物的物理化学

常数或其他特征常数。我们采用基于化学图论的分

子拓扑指数来表征分子结构，并采用反向传播算法

（-.）人工神经网络对 !"种炸药组分建立了 J/KK
定量关系式，预测所得到的 531 !6 和 " 具有较好的

精度。

" 理论部分

我们采用的是目前比较成熟且应用最广泛的 (
层 -.神经网络模型［$"］，它由输入层、输出层和隐
层组成，同层各节点互不连接，相邻层的节点通过权

连接。输入层各点的输入信号经权重耦合到隐层的

各点，由作用函数 $（ %）转换后再耦合到输出层的
各点。将输出信号与学习样本的目标数值进行比

较，两者之间的误差利用“反传算法”（Q@GM#IF3I@1@#
B03A 5D@FA0A1 @513F0BH2）沿原通道返回，通过修改各
层节点的连接权重，使误差达到最小。

图 $所示是一个带偏置节点的 &’(’) ( 层 -.
网络，随机 -.算法可以描述如下［$$］：

图 ! 一个典型的 #$网络（带偏置的 !"#"$ 体系）示意图
%&’( ! )*+,-./&* 0&.’1.- 23 . /45&*.6 7.*895125.’./&2:
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第一步：权值（包括与偏置节点相连的各个权

值）初始化，一般采用随机函数来进行赋值；

第二步：随机给定训练样本，即给定特定的输入

! 和输出 "；
第三步：计算实际输出，这里标记偏置节点序号

为 !；
设 #$%为第 $ 个样本的实际输出，则

#$% & ’ !
(

) & !
*%) ’ !

+

, & !
* ),!( )( ), ， % & "，#，⋯，-

第四步：修正权值，即从输出层开始，将误差信

号沿连接通路反向传播，通过修正各层节点的连接

权值，使误差最小。

设 "$%为第 $ 个样本的期望输出，则：
（"）输出层到隐含层的传递误差项为

!$% &（ "$% . #$%）#$%（" . #$%），% & "，#，⋯，-
（#）隐含层到输入层的传递误差项为

!$) & #$)（" . #$)）!!$%*%)，% & "，#，⋯，-

节点 ) 与上一层节点 , 间的权重调整公式为

"* ),（/0"） &#!$)#$, 0$"* ),（/）

式中：* 为权重，"* ),（/ $ "）表示当前的权值修正

值，"* ),（/）表示上一学习周期的权值修正值；/ 为
训练次数；#和$分别为学习步长和动量因子，! %$
% "。
当所有样本输出值与目标期望值之间的均方差

&’(值满足要求时，停止迭代，网络训练完毕，各节
点的连接权值就固定下来，同时也就得到了所研究

对象的输入输出之间的拓扑关系，即建立了输入向

量与输出向量之间的数学定量关系。利用训练好的

网络即可方便地进行新样本的预测。

由于 )* 的计算较为复杂，我们利用 +,&-
.&/0 语言编制了源程序，并经 ’(-+,&.&/0
*1) 2 3"编译成可执行文件以辅助计算。

! 建模方法

! " # 分子结构特征参数的选择
本 4(&&研究中，我们采用的是零阶至二阶的

分子连接性指数（!
!5 #
!）和边邻接指数（%），其值由

自编的 +,&.&/0 程序计算得到。关于分子连接
性指数的计算方法可参见文献［"#］和［"6］。
! " $ 网络结构选择
选用一个带偏置节点的 7-2-# 体系，即 7 个输

入节点、2 个隐层节点及两个输出节点的体系进行
模型训练及参数预测，其中，隐层及输出层均选择

(89:;8<函数［"!］作为传递函数，分子连接性指数!
!，

"
!，

#
!与边邻接指数"为输入向量，=;9 %> 和 1 为输
出向量。向量采用线性标准化方法，其中输入向量

归一化至 ? 6 5 6 区间，而输出向量归一化至 ! 5 "
区间。网络精度取 ! 3 2，学习步长#的初始值取
! 3 #，动量因子$取 ! 3 2。采用随机数矩阵进行权值
矩阵的初始化，设置随机数生成器的最大和最小输

出为 $ 6和 ? 6。

! " ! 预测模型建模方法
将文献［"7］中的 #!种炸药组分组成样本集（见

表 "），采用文献［"2］中的神经网络建模方法，每次
从 #!个样本中随机选出一个样本作为预测集，其余
的 "@个样本组成训练集进行模型训练，直至得到预
测精度符合要求的模型。

表 # 炸药的人工神经网络模型训练与预测结果
%&’() # *+,-.-/-&( 0)1+&( 0),23+4 ,+&-0-05 &06

7+)6-/,)6 +)81(,8 .3+ ,9) ):7(38-;)8

(A:B=C
DA:C"

=;9 %> 1

ECF G
BEC<-
8HIC<

EC=AI8JC
CEE;E
（K）

ECF G
BEC<-
8HIC<

EC=AI8JC
CEE;E
（K）

$-.0. L 3"!# L 3##2 # 3! M 3 !2! M 3"!M ! 3N
#，7-O0. M 3!## L 3@LL ? ! 3N M 3 LM7 M 3L@N ! 36
#，L-O0. L 3N!2 L 32"" ? 7 36 M 3 2M" M 36!@ ? 6 32
#，2-O0. 2 32"" 2 3M62 7 3" L 3 "@! L 32L6 L 3!
2-’0. M 3N#N N 32!7 N 3L N 3 2"6 @ 3!L# L 37
+-’0. M 3M!7 M 362! ? 7 3L N 3 "2! M 3@72 ? # 32
$-’0. M 3M#6 M 37"L ? 7 3! N 3 #!N N 3!!@ ? # 37
&OP 6 32@# 6 32L! ? ! 3@ 7 3 267 7 37NL ? " 3"
.CIEQ= 2 3 L#M 2 32"" ? # 3" L 3 M2! L 376@ ? 7 3L
04 6 3L@# 6 3M#2 ! 3@ 7 3 L77 7 3LL7 ! 37

&CR;EH8D;= 7 3 !2N 7 3#7" 7 32 7 3 @"2 2 3!!6 " 3N
S" "" 32#L "! 3M@2 ? L 36 "# 3!6N "" 36@" ? 2 37
S# @ 3L"M @ 3@N@ 6 3@ "! 367! "! 3L7! # 3@
O’* 2 3!M2 2 3"7! " 36 2 3 NLM 2 3@#2 " 3!
OT* M 3@7@ M 3@N2 ! 32 N 3 M"! N 3M!7 ? ! 3"
*T. 7 3L66 7 3L7N ! 36 2 3 66N 2 3L77 2 3M
O*/ @ 37NM @ 3L## " 37 "! 3"LM "! 3"!@ ? ! 3L
PQ=CDC @ 3 @N! @ 3LML ? 6 3! "! 376! "! 3"@# ? # 36
*UCD;= 2 3 7"M 2 36@7 ? ! 37 2 3 @6N 2 3@MN ! 3M
OV0/ 7 37#2 7 37@6 " 32 2 3 2@N 2 37!# ? 6 32

" G .0.：#，7，L-IE8D8IE;I;=WCDC；O0.：<8D8IE;I;=WCDC；’0.：D8IE;-
I;=WCDC；&OP：HQH=;IE8:CIUQ=CDC IE8D8IEA:8DC；04：9WAD8<8DC D8IEAIC；S"：
"，6-<8:CIUQ=-"，6-<8BUCDQ=WECA；S#："，6-<8CIUQ=-"，6-<8BUCDQ=WECA；O’*：
<8:CIUQ=（ 2-）BUIUA=AIC；OT*：<8CIUQ=（ 2-）BUIUA=AIC；*T.0：ICIEAD8IE;BCD-
IACEQIUE8IC；O*/：<8BUCDQ=A:8DC；OV0/：<8D8IE;-<8CIUQ=-D8IEA:8DCG

< 模型的训练与预测结果

根据第 #节所述理论，用 +,&.&/0 语言编制
计算机程序，在 *CDI8DW: "LL *S机上，采用 6 3 #节
中选择的 )* 网络，按 6 3 6 节所提供的方法进行建
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模。经过约 !"# $的迭代，网络训练完毕，程序输出
各种参数的结果。并得到输入层与隐层之间、隐层

与输出层之间各节点的连接权值（见表 !和表 %）。

表 ! 输入层与隐层之间的连接权值
"#$%& ! ’())&*+,-& .&,/0+1 $&+.&&) ,)23+ %#4&5 #)6 0,66&) %#4&5

&’(()*
*+()

,*-./ *+()

0 ! % 1

2’3$
*+()

0 # 405"506 7 ! 4"#89"0 # 450#610 % 4%%5"0! 7 ! 4##9910

! 7 0 468!"91 0 41!%"6" 7 # 41!6010 # 4669!99 ! 4888#81

% 7 0 489851# 7 # 4655%5% 7 # 4556655 # 4809686 7 8 41#800"

1 0 49"!09% 7 " 4#!098# 1 46958"9 # 41#011! 7 # 49#0!80

9 7 1 4!%#951 1 4%9!006 % 48"1!%5 # 416"555 9 41"#8#5

表 7 隐层与输出层之间的连接权值
"#$%& 7 ’())&*+,-& .&,/0+1 $&+.&&) 0,66&) %#4&5 #)6 (3+23+ %#4&5

:./-./
*+()

&’(()* *+()

0 ! % 1 9

2’3$
*+()

0 1 45#591# ! 455#809 7 1 4%00!00 7 % 45"0%0" 7 1 4959"#8 # 40185!!

! 7 9 40#8#59 7 0 45!0986 1 4%5#515 1 4#58#00 1 4"%1%5% 7 0 40%%9!8

确定了 2; 网络各节点间的连接权值，我们便
建立了炸药组分的拓扑参数与保留值参数<+= !>和

" 之间的人工神经网络模型，将该模型的预测值与
文献［01］所报道的实验值相比较，其结果见表 0。
从表 0中的数据可以看出，以 !#种炸药组分为

样本所建立的人工神经网络模型较好地反映了炸药

分子结构与保留值参数之间的复杂关系，模型的预

测值与文献［01］所报道的实验值非常接近。该模型
的预测精度较高，误差绝大部分落在 ? 9@内，说明
所建立的定量关系具有一定的可类推性，可以用于

炸药组分的反相 &;AB色谱保留值估算。
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