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文　摘 　在实验数据的基础上 ,利用人工神经网络建立高 Co - Ni 二次硬化钢的力学性能与合金成分及

热处理温度对应关系的模型。提出将五个材料力学性能指标及部分合金成分作为网络的输入 ,其它合金成

分和热处理温度作为网络的输出 ,根据要求的力学性能设计材料的合金成分含量及热处理条件 ,获得了满意

的结果 ,为高性能材料设计提供了一定的理论辅助手段。
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Abstract 　On the basis of experimental data , artificial neural network is used to construct the model of relationship

between mechanical properties and alloy elements as well as heating treatment temperature for high Co - Ni secondary

hardening steel design. Five mechanical properties of steel and partial alloy elements are taken as inputs of the network ,

other alloy elements and heating treatment temperature are taken as outputs of network. According to our requirement of

mechanical properties ,the content of alloy element and the condition of heating treatment can be designed and a good re2
sult can be obtained. The artificial neural network may provide a theoretical assistant method for design of high perfor2
mance material .
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引言

随着宇航工业的发展 ,对材料力学性能提出了

更高的要求 ,超高强高韧钢的研制和应用不断取得

新的进展。几十年来 ,国内外先后发展了低合金 ,中

合金和高合金高强高韧钢 ,典型代表是 18 Ni 马氏

体时效钢和高 Co - Ni 二次硬化钢[1 ] ,高 Co - Ni 二

次硬化钢是在淬火 ,回火二次硬化的基础上 ,利用

Ni、Co 含量调节韧性发展起来的 ,它综合了低合金

超高强度钢和马氏体时效钢的优点 ,具有良好的强

韧性配合[2 ] 。

人工神经网络是近年发展起来的模拟人脑生物

过程的具有人工智能的系统[3 ] ,目前在材料设计方

面的应用已取得了一定的进展[4 ] 。它无需人们预先

给定公式的形式 ,而是以实验数据为基础 ,经过有限
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次迭代计算而获得的一个反映实验数据内在规律的

数学模型 ,因此它特别适合于研究复杂非线性系统

的特性。本文应用人工神经网络研究了高 Co - Ni

二次硬化钢 ,在控制 Nb、Ti、C 含量的情况下对材料

的其它合金成分及淬火、时效温度进行直接设计。

1 　人工神经网络建立模型

采用反向传播算法 (BP) 建模[5 ] ,见图 1。网络

结构为 8 ×14 ×6 ,其中网络的 8 个输入是高 Co - Ni

二次硬化钢的五个力学性能指标和部分合金成分
(Nb , Ti , C) ,分别用 Z1～Z8 表示 ,六个输出分别是

合金成分 Ni、Co、Cr、Mo 及淬火 ,时效温度 ,用 O1～

O6 表示。中间隐层上的 14 个神经元输出为 Yj。

图 1 　BP网络结构

Fig. 1 　The structure of BP network

Yj = f ( netj) (1)

netj = ∑
9

i = 1
V ji Zi 　　　　j = 1 ,2 , ⋯14 (2)

Ok = f ( netk) (3)

netk = ∑
15

j = 1
Wjk Yj 　　　 k = 1 ,2 , ⋯6 (4)

f ( x) = [1 - exp ( - x) ]/ [1 + exp ( x) ] (5)

这里 netj、netk分别为隐层第 j 个神经元和输出

层第 k 个神经元的输入 , V ji和 Wjk分别表示输入层与

隐层以及隐层与输出层之间的权值。训练一个神经

网络就是通过调整权值以实现对复杂非线性对象的

建模和估计 ,训练网络的指标函数取为

E =
1

2 P
∑
6

k = 1
　∑

P

n = 1
( Dnk - Onk) 2 (6)

其中 Dnk表示第 n 个学习样本的第 k 个分量 ,通

常称之为导师信号 , Onk表示相应网络的实际输出

值 , P 为训练样本数。第 t + 1 次迭代权的修正为

Wj k ( t + 1) = Wj k ( t) +ηδk Yj +α[ Wjk ( t) -

　　　　　　　　Wjk ( t - 1) ] (7)

V ji ( t + 1) = V ji ( t) +ηδj Zi +α[ V ji ( t) -

　　　　　　　　V ji ( t - 1) ] (8)

这里η是学习率 ,α是动量项系数 ,δk 、δj 是学

习信号 ,其表达式为
δk = ( Dk - Ok) f′( netk) (9)

δj = ∑
6

k = 1
Wjkδkf′( netj) (10)

训练网络的样本取自北京钢铁研究总院的实验

数据及部分国内外有关资料共 41 个 ,其中 39 个用

于训练网络 ,2 个用于检验网络的预测能力。为保

证收敛 ,我们首先对样本数据进行规一化处理 ,使所

有数据在 [0～1 ]之间的网络空间变化。具体做法

是 :令某组数据中最大值为 b , 最小值为 a , 则归一

化前该组数据中的数据 X 在归一化后的值为

c = ( X - a) / ( b - a) (11)

显然 ,网络的输出结果可经过反归一化后获得

其在原物理空间的数值

X = a + c ×( b - a) (12)

在训练网络过程中 ,为了加快收敛 ,我们采用了

变步长的方法。初始学习率η= 0. 6 ,动量项系数α

= 0. 5 ,当网络训练过程出现振荡时减小学习率η

和动量项系数α,经变步长训练 10 000 次 ,系统学习

误差 E = 0. 001107 ,结果见表 1。文中列出 39 个训

练样本及 2 个 (带 3 ) 检测样本。可见网络输出与

实验结果非常接近 ,这表明我们已经正确建立了网

络的输入输出关系。

2 　材料合金成分设计及热处理温度确定

为了获得具备优良力学性能的材料 ,必须合理

设计材料的合金成分及相应的热处理温度 ,高 Co -

Ni 二次硬化钢是一个多元合金系统 ,其力学性能受

合金成分及热处理条件的综合影响 ,因此其成分设

计及热处理制度的确定都必须经过反复实验才能达

到预期的目的 ,为了降低消耗 ,减少实验次数 ,提高

效率 ,人们的目光转向了理论辅助的材料设计和预

测。人工神经网络是近年发展起来的模拟人脑生物

过程的具有人工智能的系统 ,目前在材料设计方面

的应用已取得了一定的进展。

人们通常将材料的合金成分及热处理温度作为

网络的输入 ,材料的力学性能作为网络的输出 ,来建

立反映实验数据内在规律的数学模型 ,利用各种优

化方法实现材料的设计。然而 ,无论应用哪种方法 ,

如遗传算法、模拟退火算法 ,都需要计算机进行多次

迭代运算 ,计算量很大 ,并且容易陷入局部极值区

域 ,往往得不到最优解 ,只能获得一个次优解。材料

的力学性能指标较多 ,要获得综合性能指标优良的

材料 ,使优化算法非常复杂。
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　　本文在实验的基础上 ,提出将材料的力学性能

及部分材料合金成分作为网络的输入量 ,材料的其

它合金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 ,根据对材料的

力学性能要求 ,直接确定各种合金成分含量和热处

理温度 ,克服了各种优化方法计算量大 ,难于寻找最

优解的缺点 ,为材料的设计提供了有效的手段。

G99 钢系我国独创的新型高强高韧钢 ,与国外

AF1410、Aermet100 相比 ,在动、静态下均具有优异的

综合性能 ,我们以此钢的力学性能指标为标准 ,利用

上面训练好的网络估计材料应包含的合金成分含量

及相应的热处理温度 ,以获得相应的性能指标。网

络的计算结果列于表 2。

表 2 　合金含量及热处理温度

Tab. 2 　Alloy element content and

heating treatment temperature

C/ % Ni/ % Co/ % Cr/ % Mo/ % 时效/ ℃淬火/ ℃

0. 214 9. 92 10. 05 2. 42 1. 06 462 878

0. 227 9. 79 10. 02 2. 21 1. 07 474 879

# 0. 241 　 9. 68 9. 93 1. 98 1. 08 487 880

0. 254 9. 59 9. 75 1. 76 1. 08 498 880

0. 267 9. 52 9. 48 1. 58 1. 07 505 881

　　计算中除 C外 ,其它输入条件同表 1 中 32 号样

本 ,可见 # 方案与 32 号样本非常接近 ,说明我们的

方法是有效的。

3 　结论

将材料的力学性能及部分材料合金成分作为网

络的输入 ,材料的其它合金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 ,根据对材料的力学性能要求 ,直接确定各种合

金成分含量和热处理温度的新方法 ,克服了各种优

化算法计算量大 ,难于寻找最优解的缺点 ,为材料的

设计提供了有效的手段 ,具有重大应用前景。
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物 ,电子离域增大 ,可使电损耗增大 ;另外 ,侧链吸波

官能团 (视黄基) 直接挂在大分子的主链上 ,那样整

个大分子就是一个大Π键 ,络合物具有更多的Π电

子及长的共轭双键链 ,这些都对电荷的传导有着重

要作用 ,从而加大了电损耗。

3. 4 　密度

用比重瓶法测定络合物的密度为 1. 279 g/ cm3 ,

属低密度物质。

4 　结论
(1)所合成的大分子视黄基席夫碱盐 (样品 Ⅲ)

微波吸收剂为逆磁性物质 ,其结构经元素分析、红外

光谱 ( IR) 、电子自旋共振波谱 ( ESR) 等一系列测试

手段所鉴定。

(2)样品 Ⅲ的反射率大于 11 dB (雷达可探测距

离缩短一半)的吸收频带为 9. 0 GHz～12. 1 GHz。

(3)样品 Ⅲ的密度较低 ,小于 2 g/ cm3。
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