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神经网络与结构编码法预测直馏汽油色谱保留指数
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摘　要：对直馏汽油中的单体烃的分子结构进行了数字编码�并采用误差反向传播神经网络算法构造
了直馏汽油中单体烃的气相色谱保留指数与其分子结构的非线性相关模型�神经网络结构为3层�隐含
层节点为7个�有15个输入�对应单体烃的15位数字编码�1个输出�对应气相色谱保留指数．预测结果
表明�由误差反传算法所得的相关系数和标准偏差均优于多元线性回归方法．
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0　引言
神经网络（NN） 是一类摸拟生物大脑来处理

非线性问题的网络系统．反向传播（BP）学习算法
是一种前馈多层神经网络模型［1］ ．BP 模型在化学
中已获得一定应用［2］ ．气相色谱保留指数是进行
化合物定性分析的一项重要参数�可用神经网络
进行预测研究［3］ ．有关汽油中化合物气相色谱保
留指数的神经网络应用和研究还很缺乏．本文采
用BP 算法构造了直馏汽油中单体烃的气相色谱
保留指数与其分子结构的非线性相关模型�并对
其气相色谱保留指数进行了有效预测．
1　原理与方法
1∙1　BP 学习算法

BP 模型是由输入层、隐含层（0～k 层） 、输出
层组成的通过神经元（Neuron）或节点高度连接而
成的多层网络．图1给出了3层BP 模型的示意结
构．每一节点 j 通过连接权重wji 与上一层节点i
相连接�其输入值 i j 为前一层节点输出值oi 的加
权和�并设置一偏置项θj �则

i j ＝∑
i
（ o0wji）＋θj （1）

将输入值 i j 经过适当函数变换后得到节点j 的输
出值oj ．通常利用Sigmoid 函数：

f（ u）＝1／［1＋exp（－u）］ （2）
BP 算法的误差函数可表示如下：

E＝12n∑n ∑
p
（t p－op）2 （3）

式中：n�t p 分别为训练集样本数和目标输出值．
采用Sigmoid 函数�则输出层节点 p 的delta

误差项表示为

δp＝（t p－op） op（1－op） （4）
对于隐含层的节点 h�其delta 误差项表示为

δh＝oh（1－oh）∑p wphδp （5）
网络在训练过程中新权重 wnji 按下列学习规

则调整如下：
wnji ＝wji ＋ηδjoi ＋α（Δwji） （6）

式中：η�α分别为学习速率和动量因子．
开始训练时�网络权重及偏置项设置为随机

数．在学习过程中�网络不断调整权重直至输出误
差 E 达到最小或小于某一设定值．

图1　3层BP 模型的结构
Fig∙1　Structure of three－layer BP model
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1∙2　结构编码
分子结构的表述方法之一是用数字编码来实

现的．本研究根据 Driss Cherqaoui 等所采用的数
字编码并加以扩展后来表述直馏汽油中的单体烃

的分子结构［4］ ．每一单体烃由1个15位的数字编
码来表示．图2给出了几种具有代表性的单体烃
的分子结构的编码示例．

图2　分子结构式和结构编码示意
Fig∙2　Scheme of molecular structure and coding

　　编码中的前11位数字分别表示分子中每1
个碳原子所联结的碳原子个数�碳原子个数不足
时补为0．编码中第12位数字表示是否含有苯
环�有为1�无为0．编码中第13位数字表示是否
含有环烷烃结构�有为1�无为0．编码中第14�15
位数字分别表示环烷烃是否含有顺式或反式结

构�有为1�无为0．
2　结果与讨论
2∙1网络参数的选择

网络为三层结构�含有1个隐含层�输入层节
点为15�输出层节点为1．隐含层节点在3～20之
间对网络影响不大�本文选取7个节点；学习速
率η较大时�网络处于振荡状态�选取值为0∙1；
动量因子 α小则网络收敛速度慢�选取值为
0∙925；训练次数为100时�网络已达到稳定状态�
选取值为1800．
2∙2　数据预处理

对输入的结构编码的预处理如下：

ai ＝0∙1＋cxi �

i ＜12�c ＝0∙2
i ＝12�c ＝1∙9
i ＝13�c ＝1∙4
i ＞13�c ＝0∙9

（7）

式中：xi 为结构编码中第i 位的数值．在预处理

中�当 i ＞12时�取值在0∙4～1∙5之间对网络影
响不大�但当 i ＝12�c ＜1∙7时�网络对含苯单体
烃的预测能力较差．

对输出的气相色谱保留指数的预处理为

b＝（ y－200）／1000 （8）
式中：y 为单体烃的气相色谱保留指数．
2∙3　计算和预测

本文按上述方式对直馏汽油中单体烃［5］ 进行
结构编码和预处理�并对其单体烃的气相色谱保
留指数进行了计算和预测．除正十二烷烃外�采用
了文献中全部已知结构的单体烃数据�共150个．
从表1的结果可看到�将全部数据作训练集时的
网络模型�其相关系数和标准偏差均优于多元线
性回归 （ MLR） ．每次从数据中按类似1�11�…�
141的排列方式选取15个数据组成预测集�其余
为训练集�对全体数据进行了预测�预测结果良
好�其相关系数和标准偏差分别为0∙9934和
16∙51．全部预测结果的统计分析见表1．
表1　神经网络和多元线性回归的相关系数及标准偏差
Tab∙1　Correlation coefficients and standard deviation
obtained by neural network and multi －linear regression
方法 r s
NN 0∙9970 11∙19
MLR 0∙9902 20∙16
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3　结论
通过对直馏汽油中的单体烃的分子结构进行

了数字编码�并采用误差反向传播神经网络算法�
对直馏汽油中单体烃的气相色谱保留指数进行了

预测．预测结果表明�神经网络算法优于多元线性
回归方法．
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Prediction of Gas Chromatography Retention Indices of Straight Run Gasoline by
Using Neural Networks and Structure Coding
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Abstract ：The molecular structures of the hydrocarbons of straight run gasoline are numerically coded ．The nonlin-
ear models of relationships between the chromatography retention indices of the hydrocarbons and their molecular
structures are constructed by using error back －propagation neural network algorithm and their chromatography re-
tention indices are predicted ．The three －layer BPN which contains only one hidden layer �comprising fifteen input
nodes �one output nodes and seven hidden nodes �is employed ．The molecular structures and the chromatography re-
tention indices are used as input and output �respectively ．The results show that the correlation coefficient and the
standard derivation obtained by means of error back －propagation algorithm are better than those obtained by using
multi －linear regression∙
Key words ：neural network ；structure coding；chromatography retention indices
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