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文 　摘 　论述了复合材料设计及优化的基本方法 ,介绍了神经网络和专家系统人工智能方法 ,并对复合

材料设计及优化中的两种智能方法进行了详细论述 ,总结了两种方法在复合材料优化设计中的分类、建模、预

测和应用。举例说明了神经网络和专家系统方法在复合材料优化设计中具有重要的研究价值。最后对该领域

的发展提出了建议。
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Abstract　Basic research methods of composite design and op tim ization were described. Two typ ical artificial in2
telligence methods(Neural Networks and Expert System s) were introduced. Two kinds of intelligence theory and exam2
p les to app lication in composite design and op tim ization were all discussed in detail. Next, the basic research methods

and app lication p roperty of classifying, modeling, p redicting about the two kinds of integrated method in composite de2
sign were summarized. W e conclude that artificial intelligence method p lays an important role in the research of com2
posite op tim ized design. Finally some recommendations to the development in the field of composite design are made.
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1　引言

复合材料既能保留原组分材料特色 ,并通过复合

效应获得原组分材料不具备的性能 ,还可通过材料设

计使各组分的性能相互补充彼此关联 ,获得新的性

能 [ 1～2 ]。随着材料科学的发展 ,复合材料已成为新材

料主体 ,在许多高科技产业中 ,已逐步取代木材及金

属合金 ,广泛应用于航空航天、汽车、电子电气、建筑、

健身器材等领域 [ 3～4 ]。复合材料研究和制备过程是

一项复杂的工程。目前 ,研究新材料的主要工作模式

是“炒菜 ”式 [ 5 ] ,没有利用历史数据来进行预测优化 ,

“材料设计”及其优化是解决上述问题的理想途径。

“材料设计 ”,是指通过理论与计算预报新材料

的组分、结构与性能 ,即 :通过理论设计来“订做 ”具

有特定性能的新材料 [ 6 ]。复合材料的突出特性是在

结构和性能上具有可设计性 [ 7 ]。复合材料科学的发

展趋势是材料设计的优选化 ,以实现复合材料从被动

选择到主动设计的飞跃 [ 8～9 ]。本文着重讨论智能方

法的材料设计 ,因为在复合材料研究领域所遇到的大

量问题都是机理尚未完全清楚、配方组成复杂、影响

因素众多、数学模型很难准确化等问题。而采用智能

方法来实现这类不精确的、不易表达的、非线性信息

的处理是合适的。

神经网络 (NN )和专家系统 ( ES)是人工智能

(A I)的两大前沿。智能理论引入到材料设计与优化

中 ,开创了复合材料设计与优化的新局面 [ 10 ]。本文

就神经网络和专家系统及其融合技术做一详细讨论。

2　神经网络

2. 1　概述
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神经网络是用工程技术手段模拟生物神经网络

结构特征的一类人工系统。它用非线性处理单元来

模拟生物神经元 ,用处理单元之间的可变联接强度

(权值 )来模拟突触行为 ,从而构成一个大规模并行

的非线性系统。神经网络具有自适应性 ,在整个学习

过程中无需外界参与 ,它能从已有例证和数据中自动

归纳出规则 ,取得知识 [ 11～12 ]。神经网络具有强大的

自适应、自学习能力 ,能够从已有的试验数据中获取

有关材料的组分、工艺、组织和性能之间的规律。对

于复合材料参数预测问题 ,神经网络方法避免了传统

的参数预测方法的不足 ,提高了预测的准确性和快速

性。神经网络方法对多参数多步预测问题更具有突

出优点 ,正好适合用于材料设计和性能预测这一类问

题。东京大学工业技术研究所的安井至认为神经网

络方法将是解决材料设计和性能预测的有希望的方

法之一 [ 13 ]。

目前已有几十种神经网络模型 ,它们是从各个角

度对生物神经系统不同层次的描述和模拟。如 BP

(Back Propagation )网络、Kohonen网络、Hopfield模

型、RBF网络、GRNN ( General Regression Neural Net2
work)等。BP网络使用最多 ,其可靠性及应用性已在

广泛使用中得到证实。它的基本结构见图 1
[ 14 ]。

图 1　BP网络的基本结构

Fig. 1　Basic structure of BPNN

在 BP网络示意图中 ,设 w
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点 j的输入值和输出值 , X i ( i = 1, ···, N )为网络
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其中 pot( l) ( l = 1, 2, ⋯, L )为各层节点数 ,且 pot (1)

=N , pot(L ) =M , E
^

j为设计目标 Ej的估计值。

网络的学习或者训练是指通过某种算法调整网

络中的参数 ,使网络的输入输出映射 x→y逼近某一

指定的映射 x→y。BP网络的学习过程是通过误差

反传算法调整网络的权值ωji ,使网络对于已知样本

目标值的估计值与实际值之误差最小。

材料设计从广义上来说包括性能预测、工艺优

化、材料生产过程的控制、材料识别、结构优化等诸多

方面。以利用 BP网络的材料性能设计模型 (见图 2)

为例 ,在预测模型系统原理图中相关因素与 BP网络

的输入层对应。它可以是材料的成分、各种工艺条件

等 ;隐含层的神经元是模拟神经网络计算过程建立起

来的 ,它可将各种材料的化学成分和工艺参数等数据

抽象到较高层次概念上 ,使神经网络具有非线性分类

能力 ; BP网络通过前向计算可得到输出层输出数据 ,

该数据则与设计目标相对应 ; BP网络的权值以数据

文件方式存储 ,其数值根据 BP网络的实际输出与期

望输出的误差值利用反向传播学习算法来修正 [ 15 ]。

图 2　BP网络的材料性能预测模型系统原理图

Fig. 2　D iagram of BPNN performance p rediction

model system

2. 2　应用实例

在材料设计过程中可以充分利用神经网络的建

模能力。先在一定量实验的基础上训练网络 ,进行有

限外推 ,找到在实验范围之外可能存在的良好性能

区 ,在优化的基础上进行实验 ,再用实验所得的结果

对网络再训练 ,再外推 ,如此反复进行 ,直至获得较佳

的参数 ,这样可以明显减少材料研制过程中的实验次

数 ,节约研发成本 ,避免盲目性 ,较快地完成新材料的

研制设计。

基于神经网络的复合材料设计取得了一定的成

功。如陈宏星等人将神经网络引入复合材料板刚度

的识别 ,他们利用正交各向异性板的动态特性来识别

刚度 ,同时给出了事例用来验证此方法的有效性 [ 17 ]。

神经网络也用于复相陶瓷刀具材料应用 ,文献 [ 18 ]
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利用基于 BP算法的人工神经网络技术 ,建立了预测

颗粒增韧多相陶瓷刀具材料各组分体积分数的预测

模型 ,模型结合材料性能合理地确定输入参数。利用

该模型实际开发了 A12 O3 /TiC /SiC系复相陶瓷刀具

材料 ,材料的力学性能满足要求。文献 [ 19 ]根据已

有烧结合成 O’- Sialon - BN的实验数据 ,利用改进

后的神经网络 ,构筑了材料相组成及性能的预测模

块。在此基础上 ,探索了合成 O’- Sialon - BN复合

材料的工艺条件 ,并通过实验结果进行了验证。K.

K. Taylor等人预测了 34种聚合物的介电常数和 20

种聚合物复合材料的电导率 ,采用 31 - 5 - 1模型来

实现 ,也取得了较好的结果 [ 20 ]。

除了 BP网络 ,目前像径向基函数 (RBF)等网络

在材料的优化设计中也有探索性应用。本研究在碳

材料黏结剂添加剂改性实验数据的基础上 ,将神经网

络方法用于研究添加剂配方和热处理温度对粘结强

度的影响关系 ,建立添加剂改性碳材料黏结剂的

RBF神经网络性能预报模型 ,结果表明 :该模型对于

粘结强度的预报平均相对误差为 0. 0127。因此 , RBF

神经网络模型的预报能力较好 ,得出了具有较精确粘

结性能的添加剂配方和热处理数据。可望在碳材料

黏结剂改性中的多变量、非线性体系中提高实验工作

效率 ,为材料设计提供一条有应用前景的理论设计途

径 [ 16 ]。

3　专家系统

3. 1　概述

自从 1965年 E. A . Feigenbaum研制成功世界上

第一个专家系统 (DENDRAL)以来 [ 21 ]
,由于计算机技

术的发展和在材料科学中的应用 ,促使人们依据材料

科学的知识系统把大量的实验资料贮存起来 ,形成可

供参阅的综合数据库 ,并构成知识库 ,逐步形成材料

设计专家系统。专家系统可以模拟人类思维过程和

推理策略 ,解决专家才能够解决的疑难或复杂问题。

将专家系统技术引进到复合材料领域中 , 不仅使得

人工智能同国民经济 ,科学技术需要解决的实际问题

联系起来 ,产生巨大的经济效益 ,也使得为数不多的

专家的能力得到了延伸。国内外已建立了一批材料

设计专家系统 [ 22～24 ]。

专家系统能够为复合材料设计提供支持的原因 ,

在于设计过程的结构及复杂性适用于传统的材料优

化设计过程。专家系统的一般结构如图 3所示 [ 25 ]。

各部分内容和功能如下。

(1)知识获取 :将领域专家提供的知识通过知识

工程师或机器学习系统表示成计算机可处理的形式

存入、修改和充实知识库的过程。

(2)知识库 :用于存放常识性知识、领域专门知

识和规则等。

(3)推理机 :进行推理或问题求解。包括 :控制、

调度和执行推理求解程序。

(4)解释器 :根据用户要求 ,通过解释器给出用

户易于理解的推理过程的解释。

(5)人机接口 :负责用户和领域专家与智能专家

系统之间的交流和沟通。

图 3　专家系统的一般结构框架

Fig. 3　Structure of Expert System

3. 2　应用实例

20世纪 80年代 ,专家系统潜在的应用前景使材

料科学领域专家设计系统的研究和开发逐渐深入。

到目前为止 ,欧美等国材料科学工作者己经对专家系

统在建筑材料、电子陶瓷、聚合物复合材料等领域的

应用进行了许多研究。取得了很多成果 :如 KZK粉

末技术公司开发的 Pow - Con专家系统软件已经可

用于陶瓷材料的生产过程 [ 26 ] ; S. K. V ictor等在 l993

年提出了采用不同规则的多专家系统来制备粉末陶

瓷元件 [ 27 ]。我国的陆文聪等人建立了能检索和预报

PTC和 V - PTC材料性能与其配方及工艺间双向关

系的专家系统 VPEC I[ 28 ]。文献 [ 29 ]阐述了陶瓷复合

材料 Fe3 A1 /A12 O3的材料设计专家系统原型的组成

及实现。文献 [ 30 ]建立了一个压电复合材料设计专

家系统的原型 ,由一个推理机、三个材料知识库、两个

元知识库以及辅助性功能模块组成 ,能够模拟材料设

计专家提出设计方案。

4　神经网络融合专家系统

智能方法发展到今天 ,逐渐形成了融合发展的态

势。混合型智能方法往往可以相融相生 ,取长补短。

将混合型智能方法应用到材料设计中将是未来复合

材料优化设计的发展方向。

专家系统在材料设计中的应用取得了一定的成

果 ,但是 ,也有明显的不足。传统的专家系统 ,以专家
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建立的规则为基础 ,以演绎法进行设计 ,着眼于有关

材料物理化学方面的理论来分析、推理、并预测复合

材料的性能 ,它除了在知识表达、知识获取的“瓶颈 ”

问题的困难之外 ,还存在下列一些弱点。

(1)专家系统以规则为基础 ,进行逻辑推理 ,但

就材料设计而言 ,材料的组分、工艺与性能之间的内

在关系往往不很清楚。特别是缺乏定量的规则。

(2)专家系统主要依赖专家提供已有的知识获

得规则 ,通过专家咨询来采集和整理专家的知识 ,耗

时费力 ,挂一漏万 ,直接由数据中获得规则的能力较

差。

(3)专家系统往往是针对某一具体问题的专用

系统。对于不同的问题. 存在着不同的规则。很难成

为通用工具。

与传统的专家系统相比较 ,神经网络具有如下特

点 :

(1)它既可以解决定性问题 ,又可解决定量问

题 ,具有较好的可靠性 ;

(2)擅长于处理复杂的多维的非线性问题 ,理论

上证明 ,任何函数都可用它以任意程度逼近 ;

(3)它具有自学习能力 , 可以从已有的数据中总

结规律 ,而不依赖于“专家 ”的头脑。

神经网络具有从例证和数据中取得规则的能力 ,

而传统专家系统则具有说明推理过程的能力 ,促发人

们把两者有机结合起来 ,构成智能化设计大系统 ,大

大加强了复合材料设计能力。基于神经网络的专家

系统的构造主要是针对知识获取模块和推理机的设

计而言的。将神经网络以神经子网的形式嵌入在产

生式规则中 ,实现专家系统和人工神经网络的结合。

神经网络混合专家系统的基本结构如图 4所示。

图 4　神经网络混合专家系统的基本结构

Fig. 4　Basic structure of hybrid Neural Network

Expert System

　　在材料设计领域 ,混合型专家系统可以有效发挥

专家系统和神经网络各自的优点 ,互为补充 ,使材料

数据库的建立更加完善合理 ,并不断充实 ,提高材料

的筛选速度 ,加快新材料的开发。专家系统与神经网

络系统于一体在复合材料复杂化研究、原材料选择、

结构设计、工艺成型、性能检测等方面具有广阔的应

用前景。例如 ,对于阻燃聚合物配方中作用复杂、机

理还不很明确的添加剂 ,可以采用神经网络的建模方

法建立起添加剂对于材料整体性能的网络模型 ,把这

些网络作为专家系统知识表示的内容之一。就能实

现传统专家系统的逻辑推理和神经网络的不精确、模

糊、直觉推理在形式上的统一 [ 31 ]。程羽等 [ 32 ]采用基

于神经网络的专家系统 ,建立了颗粒增强金属基复合

材料的本构方程。以热模拟试验得到的试验数据作

为训练样本 ,比较准确地实现了工艺参数与流动应力

之间关系的预测。实验证明此系统具有良好的知识

获取能力和推理能力并具有良好的实用性和正确性。

5　结语

通过对复合材料的设计和优化的研究 ,有效地辅

助和指导试验人员进行方案设计 ,经济地、科学地安

排试验 ,以改进材料的研制流程 ,缩短材料的研制时

间 ,进而部分地或全部地替代既耗资又费时的复杂实

验过程 ,节省人力物力 ,进而可以将这种设计方式扩

展到实际复合材料领域的工业化实现中去。神经网

络和专家系统人工智能方法将对材料从“定性化 ”研

究发展到“定量化 ”研究提供有益的启示 ,不仅对材

料学研究具有重要意义 ,而且可能引导出复合材料设

计方面的新想法。

由于复合材料的复杂性 ,致使复合材料的设计和

优化比对大多数其他材料更加复杂。它又对材料设

计和优化提出了挑战性的课题。利用人工智能方法

进行材料优化设计经过近 20年的发展 ,目前还有许

多问题需要深入探讨和研究。

本文内容虽然仅涉及复合材料设计的模式识别

和神经网络方法 ,但此方法推广应用于其它材料科学

中也是可行的 ,今后 ,有关人工智能理论进行复合材

料的设计和优化的研究有两个发展方向 :一是针对实

际课题选择合理的方法得到更精确的设计模型 ;二是

期待更加合理而精确的优化模型方法。当然 ,用智能

方法来进行材料设计的研究毕竟不能取代传统的实

验研究 ,理论和实验方法两者相结合必将是未来材料

设计的发展道路。
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