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摘要 针对化学领域中的非线性关系特点，在常规 BP 网络基础上，提出了一种"杂交"型 BP 网络，包含两个隐层，并

有输入层到输出层的直连接.它可很好地解释数据中同时存在的线性及非线性关系，效果优于多元回归法及普通

BP算法.
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Using M创Jified BP Neural Network for 
Non - Linear Modeling in Chemistry 

LUO Ming - Liang U Meng - Long幡

(Depm初UmJ ofC伽"lislry ， Sichuan Uniærsity , Cher喀彻， 61【峭的

Ab睛act BP neural netw。此， s excellence in non - linear modeling is shown 明白 two examples. 咀le first is 

由e non - linear calibration for the relationship between the infrared reflectance rates and contents of protein. 

The second is QSAR , pr它dicting 由e physical prope由 of some ∞mpounds by using 由e structural paranleter百­

By employing a new mode of BP ne田al network ，明白 two hidden layers and direct connections from input to 

output layer , better results 出an those of multivariate linear regression and normal BP ne山al network are 

配hieved.
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非线性校正在化学领域中应用较多，因为真正

符合线性关系的化学体系并不多见，典型的非线性

体系如 QSAR 问题，一般可视为线性与非线性复合.

对这类非线性体系的处理，常规化学计量学方法是

采用 MI且加上一些非线性校正项，如高次项，交互

项等.这类算法带有较大的主观性，究竟该对哪一项

进行校正，哪两项间应采用交互项等，都是实际应用

中难以判断的问题.回归的结果常带有较大的误差.

采用神经网络进行非线性校正就不必考虑这些问

题.它具有自适应学习能力，能主动地学会存在于输

都 E-mail: liml@mail.sc.cninfo.net 

人/输出数据之间的非线性关系.对于这类非线性关

系，当我们对其中的因果关系不甚明了时，利用神经

网络进行预测通常能获得较好的结果[1-4) 本文针

对化学中常见的线性与非线性关系交错的复杂局

面，提出一种改进 BP 网络结构来解决这一问题.

1 一种通用的改进 BP 网络结构

常规 BP 网络[1)采用三层结构，隐层和输出层均

采用 Si酬。id 函数，实践表明，这种结构在描述非线
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y = ~C凡
在"杂交"网络的输出层，上述两部分线性组合

而成网络的输出:

y = ~C.λ+ 均[~B;S号三 (AyXi ) J 

输人/输出数据中的线性关系可以通过左边的

线性网络获得描述，而用线性关系不能解释的那一

部分，则可通过右边的网络获得解释.
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性关系时比较成功，但面对线性关系时，其效果并不

比多元线性回归方法更好[5] 化学中的定量校正问

题通常是线性和非线性关系同时存在，如何才能使

网络模型将数据中的线性和非线性关系同时描述出

来呢?本文提出了如图 l 所示的一种网络结构来达

到这一目的.

系.
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Y=Sigmoid 

定量校正的数据预处理方法

本文以下定量校正关系实例均采用此网络结

构，并用尝试法确定隐层节点数据，以交互校验法来

防止过拟合.所有原始数据均做标准化和归一化处

理，并采用标准预测误差(SEP)来衡量预测效果，其

中 N代表样本个数 ， Ti 代表第 i 个样本的目标输出

值 ， Oi 为实际输出值-

SEP = [古兰 (Ti - Oi)2J 1I2 

2.1 红外光谱反射率与蛋白质含量之间的非线性

校正

2 

Y=Sigmoid 

"杂交"BP 网络图 1

反射率和蛋白质含量
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常规 BP 网络结合线性网络

图中使用了输人到输出层的直连接和两个隐层

的结构.隐层各节点使用 S缸i箩伊伊no

性函数)λ，输出层节点使用线性变换函数 : y= X. 

该网络实际相当于一常规 BP 网络和一个线性

网络"杂交"(hybrid) (如图 2) .右边是一个常规 BP

网络，它可表示为如下数学式:

y = 均[~时号三 (AijXi ) ] 

其中 Xi 为输入层第 i 个节点输入值 ， Aij为输人

层第 i 个节点与第 1 隐层第 j 个节点的权连接 ， Bj 

为第 1 隐层到第 2 隐层权连接.Si也表示 Si伊oid 函

数.很明显，它将输入层数据经过线性组合后进行两

次 Si惧。，id 变换得到输出值，能拟合数据中存在的非
线性关系.

左边相当于一个线性网络，可用下述数学公式

表示 ( Ci 为相应权连接) ，它可描述数据中的线性关

图 2

本部分采用了一组 3 个波长处的红外光谱反射
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率以及对应的蛋白质含量，以此建立反射率与蛋白 SEP = O. 09182; 可以看出，本文的 BP 网络所得结果

质含量间的非线性关系.所用数据见表 1 ，其中孔， 不仅优于 PLS ， PCR 等方法，而且优于常规的 BP 网

X2 ， X3 分别代表 3 个波长处的反射率，%栏为样本 络方法.

的真实蛋白质百分含量， 9毛僻栏为预测出的蛋白质 2.2 利用分子连接性指数 X 和分子拓扑指数

百分含量(最后二栏的数据均已乘以 1∞) .文献 [6J Am [7]预测稀土显色剂的显色反应灵敏度 ε

指反射率和百分含量之间存在着较强的非线性关 文献 [8J 利用 20 个稀土显色剂的结构参数:

系，并以 1 - 15 号样本为训练集，以剩余样本为预测 Am2 ，Am3 ， 4X配和2 Xp 来研究了和德显色反应灵敏

集，分别采用了 PLS ， PCR，常规 BP 网络， PCA-NN 度 E 的相关性，根据表 2 数据得到了一个多元线性
‘ 

以及 P臼联合 RES - NN 的方法来处理数据[三种 回归公式:

NN 均采用相同结构:单隐层，二个输入节点，一个隐 logê = 28.8123 + 1. 1369
2 X p - 2.0313 4 Xpc 

节点 (Sigmoid 变换) ，一个输出节点(Sigmoid 变换) J . + 6.8844 Am2
112 

-7.9967 ArηJn 

各方法所得预测集 SEP 值: R = 0.9325 , F = 24.9908 , S = O. 1112 , n = 20. 

P臼 : SEP = 1. 34; PCR: SEP = 1. 34; 常规 NN: 对训练集的 SEP =0.1∞728. 
SEP = O. 51 ; PCA - NN: SEP = O. 39; RES - NN: SEP 本文所用 BP 网络结构为:输入层 4 个节点，对
=0.34. 

应 4 个拓扑指数，第一隐层采用了 2 个节点，第二隐
本文采用的 BP 网络结构为:输入层 3 个节点，

对应 3 个反射率，第一隐层含 2 个 Sigmoid 节点，第
层采用了 1 个节点，输出层 1 个节点.输入数据作了

二隐层含一个 Si伊oid 节点，输出层 1 个节点.使用
预处理，所得训练集 SEP =0.08%53. 

数据与文献中的其他方法相同，并对输入数据做了
由二者的 SEP 可以看出，采用 BP 网络对训练

预处理.
集结果较好.

结果为:训练集 SEP = 0.09895，预测集所得

表 2 20 个稀土里色剂的结构参数和显色反应灵敏度

No Am, Am3 4Xpc 2 X
p ε ε ε 

108.58'叨4 162.2'岁741 15.84230 5.90110 4. (Í(丑06 4.67141 4.69816 

2 108.511ω 162 .49953 15.83ω。 5.93512 4.59106 4.5例61 4.52629 

3 104.89896 159.15538 16.44350 6.08149 4.65321 4.781ω 4.77653 

4 104.84162 159.14806 16 .431ω 6.17111 4.62325 4.55415 4.564∞ 

5 104.93790 159.89880 16.27620 6.36491 3.81291 3.7ω76 3.78835 

6 110.51仰7 163.79880 15.67170 5.82335 4.77815 4.8凶41 4.82384 

7 110.45758 164 .142'叨 16.95020 6.ω354 4.59106 4.59547 4.56761 

8 108.44515 162.19144 15.58阴沟 5.72918 4.58820 4.69556 4.72318 

9 110.31574 164.61942 16.108ω 6.20703 4.36173 4.38759 4.22118 

10 105 .25385 1ω.16751 15.69750 5.95462 3.76343 3.92953 3.985∞ 

11 105.215σ7 159.37到6 15.8侃40 5.79215 4.63347 4.88348 4.67701 

12 105 .15ω6 159.37侃8 15.79450 5.85254 4.59106 4.50361 4.51994 

13 108.61433 163 .41353 15.51380 5.75306 4.30103 4.2ω40 4.28382 

14 106.71552 1ω.71091 15.39240 5.615∞ 4.75588 4.65409 4.64520 

15 106.64507 160.80193 15.38仍O 5.64558 4.58820 4.51538 4.51737 

16 105.06721 159.27171 15.188ω 5.51159 4.47712 4.57499 4.52713 

17 105.∞<593 159.26692 15.17670 5.54364 4.34242 4.46450 4.42943 

18 105.215σ7 159.37346 15.63现泊 5.71656 4.7σ757 4.65731 4.64126 
吁'毛

19 105.15026 159.37侃8 15.62欲则 5.76931 4.66276 4.49526 4.49971 

20 103.30121 157.84882 15α)610 5.36106 4.59106 4.59724 4.48231 

注: E 为文献查出的真实值，f 为 BP 网络计算值，f 骨为阻R计算值
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表 3 预测结果

No. Am2 Am3 4Xpc 2 X
p E * ε 

21 104.86271 159.56618 16.43163 6.17628 4.40791 4 .43 

22 104.52242 158.91但2 17 侃877 6.46045 4.71373 4.66 

23 104.54143 159.29367 17. 仪>877 6.46562 4.59599 4.56 

24 106.37199 1ω.95795 16.01772 5.99396 4.34803 4.40 

25 104.71265 159 .43860 15.78202 5.88128 4.24357 4.28 

注:以上五个样本没有标准值，只把 BP 网络和阳R的计算结果作对比

3 结论

由前面几个例子可看出，对于这类大量存在于

化学中的非线性定量关系，采用本文推荐的 BP 网络

结构，第一隐层一般只需用 2-3 个 Sigmoid 变换节

点，第二隐层一般只需 1 个 Sigmoid 变换节点，大多

能建立较好的计算模型，且比常规 BP 网络更优，与

多元线性回归方法比较， BP 网络的结果更令人满

意，而且当对数据中的因果关系不甚明了时，使用

BP 网络免除了模型选择的麻烦，也不用进行逐步回

归筛选变量.也正是 BP 网络的这一优点，蕴含着其

缺点，即:不象多元回归法的参数那样，我们不能从

训练所得的权矢量中确切地获得其物理意义，对于

这一不足，需要在以后进一步研究中找到解决办法.
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