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摘 要+运用神经网络模型#采用误差反向传播算法#对一系列芳香族多硝基化合物的密度进行了预测,结果表明#
芳香族多硝基化合物的密度与其分子结构存在良好的相关性#选用分子结构描述码作为输入特征参数能取得较高

的预估精度#预测结果的相对误差一般在-&(.以内,
关键词+结构化学/人工神经网络$!""*/密度预估/芳香族多硝基化合物
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引 言

芳香族多硝基化合物是一类常用的含能材料#
也是多种推进剂的主要成分,在大多数应用中#其密
度值都是一个基本参数#对火炸药的装填量以及武
器系统的性能和复合固体推进剂的配方设计都具有

重要意义#而其影响因素则较为复杂,目前#国内已
有利用人工神经网络法$!""*对火炸药及含能材
料的各种性能参数进行预测的研究和报道#但对芳
香族多硝基化合物密度预测的报道较少,
本研究收集了w&种芳香族多硝基化合物的密

度数据x&67y#用人工神经网络法和分子结构描述码

$um[*进行模拟计算xw6)y#选择其中33种作为训练
和校正集#&8种为预测集#总效果较好#预测值与文
献值的平均相对误差在-&(.以下,

& 人工神经网络的基本原理

神经网络是模仿人脑及神经系统的工作原理而

建立起来的一种计算模型x5y,在人工神经网络模型
的学习和训练过程中#计算机经若干次的输入输出
循环#并通过某种特定算法反复调整内部的权系数#
直到实际输出与期望输出间的误差降低到可接受程

度#最终自行找到一种将误差减少到最小的拟合方
式,误差反向传播法x’y$z{*就是比较具有代表性的
一种算法#z{法支持j\e‘Z规则的分析扩展到了带
有隐藏节点的神经网络#当输出节点从隐藏节点获
得输入#网络发现出现了误差#权系数的调整需要一
个算法来找出整个误差是由不同的节点造成的,
图&是|代码识别}反向传播的神经网络示意图,
采用误差反向传播神经网络#将一组样本作为
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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相比达到一定的精度要

求"#$%

&’ (
)*

+

,’(
-.,/ 0,1)2 345

式中%&为输出误差6+为样本-训练集1数60,是样

本,的期望输出值!.,是网络实际计算的输出值7
人工神经网络89模型实际上是一个从输入到

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7为此列出了芳香族多硝基化合物分子结构描
述码!见表(和表)7

图( ;代码识别<反向传播的神经网络

=4>?( ;@ABCB4DEF4345GH45><CFFA5CAIDFCJCFDCB

B4DDC345GH4A55CIFGK5CHLAFM
表( 芳香族多硝基化合物分子子图

NGOKC( PAKCEIKGFDIO>FGQRASGFA3GH4EQAKT54HFAEA3QAI5BD
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\])-̂_1 \])-‘_1 \])-a_1 bb\ \ @
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\
\c) \c) @cU-a_1 @c @]]c @]c

表) 各种芳香族多硝基化合物分子结构描述码

NGOKC) PdeASGFA3GH4EQAKT54HFAEA3QAI5BD

序号 化合物 G( G) GU GV GW G# GX GY GZ G([G((G()G(UG(VG(W

( HCHFG54HFAB4OC5fHCHFGfGQC5HGKC5C ) V [ [ ) [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

) )!V!#!)g!Vg!#g_RChG54HFA_B4QRC5TKG345C ) V [ ) [ [ [ [ ( [ [ [ [ [ [

U U!Ug_B4G345A_)!)g!V!Vg!#!#g_RChG54HFAO4QRC5TK ) V [ ) [ [ [ [ [ [ ) [ [ [ [

V U_54HFAO4QRC5TK ) [ ( [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

W -f1_(!)_O4D-)!V!#_HF454HFAQRC5TK1CHRTKC5C ) V [ ) [ [ ( [ [ [ [ [ [ [ [

# (!U!W_HF454HFAOC5fC5C ( [ U [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

X (!U_B454HFAOC5fC5C ( [ ) [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

Y (!V_B454HFAOC5fC5C ( [ [ ) [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

Z )!U!V!#_HCHFG54HFAG54K45C ( ) ( ( [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

([ )!V_B454HFAG54K45C ( ( [ ( [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

(( )!#_B454HFAG54K45C ( ) [ [ [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

() (_3CHRTK_)!V_B454HFAOC5fC5C ( ( [ ( [ [ [ ( [ [ [ [ [ [ [

(U )!V!#_HF454HFA3EFCDAK ( ) [ ( [ [ [ ( [ [ [ [ ( [ [

(V HF4G345AHF454HFAOC5fC5C ( ) [ ( [ [ [ [ [ [ U [ [ [ [

(W )!V!#_HF454HFAQRC5AK ( ) [ ( [ [ [ [ [ [ [ [ ( [ [

(# V_54HFAO4QRC5TK ) [ [ ( [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

(X U!V_B454HFAB4QRC5TKG345C ) [ ( ( [ [ [ [ ( [ [ [ [ [ [

(Y )!W_B454HFAG54K45C ( ( ( [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [ [

(Z U!W_B454HFAG54K45C ( [ ) [ [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

)[ U_54HFAOC5fC5G345C ( [ ( [ [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

)( )_54HFAOC5fC5G345C ( ( [ [ [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

)) V_54HFAOC5fC5G345C ( [ [ ( [ [ [ [ [ [ ( [ [ [ [

)U U_3CHRTK_)!V!#_HF454HFAOC5fC5C ( [ ) ( [ [ [ ( [ [ [ ( [ [ [
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续表!

序号 化合物 "# "! "$ "% "& "’ "( ") "* "#+"##"#!"#$"#%"#&

!% #,-./012,!3%,/4565/478.69.6. # # + # + + + # + + + + + + +

!& #,-./012,!3’,/4565/478.69.6. # ! + + + + + # + + + + + + +

!’ #,-./012,%,/4565/478.69.6. # + + # + + + + + + + # + + +

!( !3’,:565/47;0.672 # ! + + + + + + + + + + # + +

!) !3%,:565/47;0.672 # # + # + + + + + + + + # + +

!* $,:565/47;0.672 # + # + + + + + + + + + # + +

$+ %,:565/47;0.672 # + + # + + + + + + + + # + +

$# !,:565/47;0.672 # # + + + + + + + + + + # + +

$! $,65/478.6975<"<5: # + # + + + + + + + + + + # +

$$ %,65/478.6975<"<5: # + + # + + + + + + + + + # +

$% !,65/478.6975<"<5: # # + + + + + + + + + + + # +

$& !,65/478.69"2:.01:. # # + + + + + + + + + + + + #

$’ $,65/478.69"2:.01:. # + # + + + + + + + + + + + #

$( !3%3’,/4565/47"65256. # ! + # + + + + + + # + + + +

$) #3$,:5"-567,!3%3’,/4565/478.69.6. # ! + # + + + + + + ! + + + +

$* 0.="65/478.69.6. # ! ! ! + + + + + + + + + + +

%+ !3$3’,/4565/478.6975<"<5: # ! # + + + + + + + + + + # +

%# #,-./012,!3’,:565/478.69.6. # ! + + + + + # + + + + + + +

! 网络结构的确定和参数的选择

采用三层的网络结构3即输入层>隐含层和输出
层来进行数据的处理3隐含层的节点数与问题的复
杂性有关?理论上用一个隐含层和足够多的节点可
以实现任意精度的输入,输出映射关系3但如果隐含

层的节点数过多3会降低神经网络的运行效率和预
测能力?通过不断的测算3证明#&,&!,#的$层网络
模型且当网络参数为学习速率+@+!>学习次数#+++
时3可达到较高的预测精度3结果见表$?其中3序号
为 #A!!的芳香族多硝基化合物作为训练和校正
集3序号为!$A%#的#*种化合物的有关数据为预测
结果?

表$ 芳香族多硝基化合物的密度预估B$C

D"82.$ E4.:5</.::.6F5/5.F7G"47-"/5<;72165/47<7-;7H6:F

序号 结构 化合物 分子式
IJKLM<-N$O
文献值 预估值

误差JP

# /./4"65/47:58.69/./4"9";.6/"2.6. Q#!R%S)T) #@)$% #@)#& #@+

! !3%3’3!3%U3’U,0.="65/47,:5;0.612"-56. Q#!R&S(T#! #@’%+ #@’*) $@&

$
$3$U,:5"-567,!3!U3%3%U3’3’U

,0.="65/4785;0.612
Q#!R’S)T#! #@(*+ #@*+( ’@&

% $,65/4785;0.612 Q#!R*ST! #@$!) #@!*) !@$

&
K9O,#3!,85FK!3%3’,/4565/47;0.612O

./012.6.
Q#%R’S’T#! #@(*+ #@)+* #@#
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续表!

序号 结构 化合物 分子式
"#$%&’()!*
文献值 预估值

误差#+

, -.!./0123431256748747 9,:!;!<, -=>,? -=,@- A=/

> -.!0B3431256748747 9,:A;C<A -=/>? -=//D ?=>

@ -.A0B3431256748747 9,:A;C<A -=/D? -=//? C=/

D C.!.A.,01712E43125E43F347 9,:!;/<@ -=@,> -=>,! /=,

-? C.A0B343125E43F347 9,:/;!<A -=,C? -=/@C C=A

-- C.,0B343125E43F347 9,:/;!<A -=,C? -=/,D !=-

-C -0(71GHF0C.A0B3431256748747 9>:,;C<A -=!C? -=!!? ?=@

-! C.A.,012343125(’27I5F 9>:/;!<> -=,@? -=/A- @=!

-A 123E(345123431256748747 9,:,;D<, -=D!> -=>>! @=/

-/ C.A.,012343125JG745F 9,:!;!<> -=>,! -=>A! -=-

-, A04312563JG74HF 9-C:D;<C -=!C@ -=CD! C=,

-> !.A0B343125B3JG74HFE(347 9-C:D;!<A -=AC? -=C@> D=A

-@ C./0B343125E43F347 9,:/;!<A -=,C? -=/AC A=@

-D !./0B343125E43F347 9,:/;!<A -=,C? -=,?A -=?

C? !043125674874E(347 9,:,;C<C -=AC? -=A@C A=A

C- C043125674874E(347 9,:,;C<C -=AA? -=A,A -=>

CC A043125674874E(347 9,:,;C<C -=AC? -=A>> A=?
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续表!

序号 结构 化合物 分子式
"#$%&’()!*
文献值 预估值

误差#+

,! !-(./012-,3435-/6787/69:.8;.8. <=>?@!A= BC!,D BC!,E DC5

,4 B-(./012-,34-/6787/69:.8;.8. <=>5@,A4 BC!,D BC!!D DCE

,? B-(./012-,35-/6787/69:.8;.8. <=>5@,A4 BC!,D BC!BE DC,

,5 B-(./012-4-/6787/69:.8;.8. <=>=@A, BC,FD BC,EF DCB

,= ,35-G787/69H0.892 <5>4@,A? BC5ED BC5,F !CD

,E ,34-G787/69H0.892 <5>4@,A? BC=DD BC54B !C?

,F !-87/69H0.892 <5>?@A! BC4FD BC?4, !C?

!D 4-87/69H0.892 <5>?@A! BC4FD BC?!= !C,

!B ,-87/69H0.892 <5>?@A! BC?DD BC?,? BC=

!, !-87/69:.8;97’I’7G <=>?@A4 BC4FD BC?,E ,C5

!! 4-87/69:.8;97’I’7G <=>?@A4 BC??D BC?,4 BC=

!4 ,-87/69:.8;97’I’7G <=>?@A4 BC?ED BC?B, 4C!

!? ,-87/69:.8;I2G.01G. <=>?@A! BC,ED BC,?= BCE

!5 !-87/69:.8;I2G.01G. <=>?@A! BC,ED BC,=? DC4

!= ,3435-/6787/69I87278. <5>4@4A5 BC=5, BC5E5 4C!

!E B3!-G7I(789-,3435-/6787/69:.8;.8. <5>?@?A5 BCE!D BC=,F ?C?

!F 0.JI87/69:.8;.8. <5@5AB, ,CDBD BCFF? DC=
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续表!

序号 结构 化合物 分子式
"#$%&’()!*
文献值 预估值

误差#+

,- ./!/0123454236785964’:’4; <=>!?!@A BC0A- BC=!= !C,

,B B1(82DEF1./01;4542367859858 <=>0?.@, BC.A- BC!BA .CG

由图.可以看出/预估值与文献值吻合得较好/
图!中除个别化合物外/密度的预估相对误差一般
都在HB-+以内I

图. 芳香族多硝基化合物的密度预估误差分析

J4%C. K3363:5:FEL4L6M2D8N38;4’28;;85L4248L

6M2D8:36(:24’N6FE54236’6(N6O5;L

图! 芳香族多硝基化合物密度预估

数值的误差弥散度分析

J4%C! P4LN83L465:5:FEL4L6M2D8N38;4’28;;85L4248L

6M2D8:36(:24’N6FE54236’6(N6O5;L

! 讨 论

本研究应用的误差反向传播神经网络/其网络
误差受到特征输入参数$分子结构描述码*Q网络输
入层节点数Q网络隐含层节点数Q网络输出层节点数
以及网络的训练学习次数等多方面的影响/只有通
过不断地对人工神经网络各种影响参数进行调整测

试才可以稳定合适的网络结构/从而提高人工神经

网络对密度预测的精确度I
!CB 分子结构描述码的影响
芳香族多硝基化合物的很多特性是与结构相关

的/其密度与结构有密切关系I选用芳香族多硝基化
合物的分子结构描述码$RSP*作为神经网络的特
征输入参数/从,B组芳香族多硝基化合物的分子结
构描述码抽取了..组作为训练集/训练集占总样本
的 T!+/足够多的训练数据才可以揭示这一类物质
的内在规律/才可以得到比较精确的人工神经网络/
从而获得较高精度的预测I
!C. 神经网络隐含层节点数的影响
隐节点的作用是从样本中提取并存储其内在规

律/每个隐节点有若干个权值/而每个权值都是增强
网络映射能力的一个参数I隐节点数量太少/网络从
样本中获取信息的能力就差/不足以概括和体现训
练集中的样本规律U隐节点数量过多/又可能把样本
中非规律性的噪声等也学会记牢/从而出现所谓过
度吻合问题/反而降低了泛化能力/此外隐节点太多
还会增加训练时间I
设置多少个隐节点取决于训练样本数的多少Q

样本噪声的大小以及样本中蕴涵规律的复杂程度I
一般来说/波动次数多Q幅度变化大的复杂非线性函
数要求网络具有较多的隐节点来增强其映射能力I
确定最佳隐节点数的一个常用方法称为试凑法/可
先设置较少的隐节点训练网络/然后逐渐增加隐节
点数/用同一样本集进行训练/从中确定网络误差最
小时对应的隐节点数/在用试凑法时/可用一些确定
隐节点数的经验公式I
用BT1T.1B和BT1BA1B三层网络结构的人工神经

网络同时计算芳香族多硝基化合物的密度值/隐含
层节点数多的BT1T.1B计算精度较高I
!C! 神经网络训练学习次数的影响
确定VW神经网络结构后/就要设定网络训练学

习的次数I大量的训练可以使人工神经网络更加X仔
细Y的分析芳香族多硝基化合物样本数据之间的内
部规律/得出更加准确的阈值和权系数/从而提高网
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络的预测能力!
选用"#$#%$"三层神经网络结构时&随训练次数

的增加&网络误差呈下降趋势&当训练次数达到

%’((时&在训练过程中&网络误差出现上升的情况&
当训练次数达到%)((次时&网络误差就一直呈上升
趋势&因此训练次数不能高于%’((次!选用训练次
数"(((次就能达到较高的计算精度!

* 结 论

+",芳香族多硝基化合物的密度与其分子结构
间存在良好的相关性&运用人工神经网络法能够实
现对芳香族多硝基化合物密度的预估&其结果对火
炸药及含能材料的研究具有一定参考价值!

+%,采用隐含层节点数较多的"#$#%$"的三层
误差反向传播法-训练次数在"(((.%’((次时&预
测结果的精度较高&与文献值的相对误差一般在

/"(0以内!
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