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根据在不同热压烧结工艺参数（包括 ()* 的含量、烧结温度和保温时间）下合成的 +,-*.()* 复相材料的抗弯强

度实测数据集，应用基于粒子群算法寻优的支持向量回归（/01）方法，建立了 +,-*.()* 复相材料在不同热压烧结

工艺参数下抗弯强度的 /01 预测模型，并与基于人工神经网络（+**）模型的预测结果进行了比较 2利用 /01 预测

模型并结合粒子群算法对 +,-*.()* 合成工艺参数进行了寻优和多因素分析 2结果显示：对于相同的训练样本和检

验样本，+,-*.()* 复相材料抗弯强度的 /01 模型比 +** 模型具有更小的预测误差，表明 /01 模型比 +** 模型具

有更强的预测能力 2工艺参数寻优结果表明，当 ()* 质量分数为 &34’5、烧结温度为 &6734’ 8和保温时间为 ’46 9
时，可获得抗弯强度为 ’’’4"’$ :;< 的 +,-*.()* 复相材料 2 研究结果表明，该方法对于研发理想抗弯强度的

+,-*.()*复相材料具有重要的理论指导意义和实用价值 2
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& 4 引 言

氮氧化铝尖晶石（+,-*）是 +,* 和 +,$-3 的固溶

体 2 +,-* 具有优良的力学、光学和化学等性能，但

在某一温度以下其热力学不稳定性会导致其力学性

能降低，在一定程度上限制了其应用 2近几十年来，

为了提高 +,-* 的力学性能和化学性能，国内外许

多学者开展了向 +,-* 中引入第二相制备 +,-* 为

主晶相的复相材料研究，并取得了良好的效果［&—=］2
()* 是共价键化合物，具有高硬度、高熔点和良好的

导电性能 2尽管 ()* 难以烧结，但是仍有许多研究者

把 ()* 作为第二相引入到 +,-* 复相材料中，利用其

高硬度、高熔点和良好的导电性能来提高 +,-* 的

性能 2 +,-*.()* 复相材料的性能不仅取决于其预先

设计的化学组成，而且添加剂的选择以及材料的制

备过程中工艺参数的选择（如烧结的气氛、温度、压

力等）也会对其性能产生很大影响 2 由于 +,-*.()*

复合材料的原始组成复杂，且 ()* 难以烧结，因而为

制备出性能良好的 +,-*.()* 复相材料寻找合适的

工艺参数及配方显得尤为必要 2
随着人工智能技术的不断发展，计算机辅助设

计在材料科学领域也得到了不断的发展，除传统多

元线性回归方法［6，%］外，人工智能方法（如神经网

络［&#—&3］、遗传算法［&"—&7］等）已被广泛地应用于材料

工艺的设计和优化 2 支持向量机是由 0<KL)M［&=］于

&%%’ 年提出的一种基于结构风险最小化的统计学

习方法，可用于分类和回归分析，已被成功地应用于

很多领域［&6—$6］2本文利用文献［&#］所报道的热压合

成 +,-*.()* 复合材料的实测数据集，应用支持向量

回归（NOKKJPQ RSFQJP PSIPSNN)JL，简记为 /01）方法，并

结合粒子群参数寻优（K<PQ)F,S NT<PE JKQ)E)G<Q)JL，简

记为 ;/-）算 法，对 不 同 热 压 工 艺 参 数 下 合 成 的

+,-*.()* 复合材料抗弯强度进行了建模预测和工

艺优化，同时对寻优结果进行了多因素分析 2

第 ’6 卷 专刊 $##% 年 7 月

&###.3$%#U$##%U’6（专刊）U/#&’.#7
物 理 学 报
+>(+ ;VW/X>+ /X*X>+

0J,2’6，/KSF)<,，YOLS，$##%
!

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
$##% >9)L2 ;9ZN2 /JF2



!" 原理与方法

!"# $ %&’ 原理

设样本集为（!#，!#），⋯，（ !"，!" ），寻找一个

非线性映射!，将样本集中的数据 ! 映射到高维空

间"，并在特征空间 " 中进行线性回归，

#（!）$ #·!（!）% $，!：%& ! "，#" "，（#）

式中，$ 是阈值，# 是回归系数向量 &在映射!选定

后，影响 # 的因素有经验风险的总和以及使其在高

维空间平坦的###!，即

%（#）$ #
!###! % ’$

"

( $ #
)"（ #（!( ）’ !( ）， （!）

)"（ #（!( ）’ !( ）

$
( （ #（!( ）’ !( )"），

#（!( ）’ !( ’" （ #（!( ）’ !( %"
{ ），

（*）

式中，" 是样本数，)"（ #（!( ）’ !( ）是损失函数，’ 是

惩罚因子，"是误差 &
为控制函数的复杂性，应使线性回归函数尽量

平坦，并考虑可能超出精度的回归误差，引入松弛因

子#和#
&，以处理不满足（*）式的数据点 & +,- 方法

是通过最小化目标函数 %（#，#( ，#
&
( ）来确定（#）式

中的 # 和 $，

%（#，#( ，#
&
( ）$ #

!###! % ’$
"

( $#
（#( %#

&
( ），（.）

且满足

!( ’ #·!( ’ $ ’" %#( ，

#·!( % $ ’ !( ’" %#
&
( ，

#( % (，

#
&
( % ( &

（.）式等号右端第一项是使回归函数更为平坦，泛化

能力更好，第二项则为减少误差，惩罚因子 ’ 是一

个常数，且 ’ / (，用来控制对超出误差"的样本的

惩罚程度 &为求解 # 和 $，建立如下拉格朗日方程：

)（#，#( ，#
&
( ）$ #

!###! % ’$
"

( $ #
（#( %#

&
( ）

’$
"

( $ #
$(（（" %#( ）% !(

%（#·!（!( ））% $）

’$
"

( $ #
$&(（（" %#

&
( ）

% !( %（#·!（!( ））’ $）

’$
"

( $ #
（%(#( %%&(#

&
( ）& （0）

要使（0）式取得最小值，) 对于参数 #，$，#( ，#
&
( 的

偏导数都应等于零 &由（0）式可以得到下列对偶优化

问题：

{123 #
!$

"

(，* $ #
（$( ’$&( ）（$* ’$&* ）（!（!( ）·!（!* ））

%$
"

( $ #
$(（" ’ !( ）%$

"

( $ #
$&(（" % !( }） $ +， （4）

且满足

$
"

( $ #
（$( ’$&( ）$ (，

$( "［(，’］，

$&( "［(，’］&
通过求解二次规划（4）式，可以得到用训练样本点和

拉格朗日乘子表示的 #，即

# $ $
"

( $ #
（$( ’$&( ）!（,( ）， （5）

式中$( 和$&( 是最小化目标函数 %（#，#( ，#
&
( ）的

解 &由此可求得线性回归函数

#（!）$ $
"

( $ #
（$( ’$&( ）-（!，!( ）% $， （6）

式中 -（!，!( ）$&（!）·&（!( ）为核函数 &选择不同

形式的核函数就可以生成不同的 +,- 模型 &常用的

核函数有径向基函数、多项式函数、728192: 函数、线

性函数等 &本文采用径向基函数建立 +,- 模型 &

!"! $ %&’ 参数的 (%) 算法寻优

由于 +,- 模型的泛化性能完全依赖于误差"、

惩罚因子 ’ 和核函数参数’，因而进行"，(，’参

数寻优对于 +,- 模型达到最优泛化性能十分关键 &
采用 ;+< 算法［!=］来寻找参数"，(，’的最优值 &群
体中的每个粒子由三维参数向量（"，(，’）组成 &
设第 ( 个粒子在三维解空间的位置为 $( $（ .(#，.(!，

.(*）
>，速度为 %( $（ /(#，/(!，/(*）>，当前时刻的个体

极值记为 &(?@7A，全局极值记为 ’?@7A & 在每次迭代中，

粒子跟踪个体极值、全局极值及其自身前一时刻的

状态来调整当前时刻的位置和速度，其迭代公式

为［*(］

%(（ 0 % #）$)%(（ 0）% 1# BC3:（·）（&(?@7A ’ $(（ 0））

% 1! BC3:（·）（’?@7A ’ $(（ 0））， （=）

$(（ 0 % #）$ $(（ 0）% %(（ 0 % #）& （#(）
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这里，!（ !）和 !（ ! ! "）分别是粒子在当前时刻和下

一时刻的速度；"（ !）和 "（ ! ! "）分别是粒子在当前

时刻和下一时刻的位置；#$%&（·）是［’，"］之间的随

机数；"" 和 "( 是学习因子，通常取为 (；!是权重因

子 )为加快收敛速度，!应随算法迭代的进行而自

动调节 )!一般定义为

! * !+,% !（#+$- . #）（!+$- .!+,%）/#+$-，（""）

式中，!+$-，!+,% 分别为最大、最小权重因子，且!+$-

和!+,% 的值一般取为 ’01 和 ’02；# 为当前迭代次

数；#+$-为总的迭代次数 )为了直接反映 345 模型的

回归性能，选用均方根误差 $563作为适应度函数，

$563 * "
%!

%

& * "
（’7 & . ’& ）"

( ， （"(）

式中，% 是训练样本数，’& 是第 & 个训练样本目标

量的实测值，’7 & 是第 & 个训练样本目标量的预测值 )

8 0 345 模型的建立

!"# $热压合成 %&’()*+( 复相材料的实验数据集

本文所用数据集源自文献［"’］)该数据集总共

包含 "9 个样本（见表 "），是张作泰等［"’］采用热压法

合成 :;<=>?,= 复相材料的实验数据 )他们选取 ( 个

样本（编号为 2 和 "@）作为检验样本，其余 "A 个样本

为训练样本进行了人工神经网络（:==）建模研究 )
热压 合 成 :;<=>?,= 的 详 细 实 验 过 程 可 参 见 文 献

表 " 热压合成 :;<=>?,= 复相材料的实验数据［"’］

样本编号 (/B )/C ! /D *E /6F$

"
(
8
2
@
A
G
9
1
"’
""
"(
"8
"2
"@
"A
"G
"9

"8
"@
8
@
"’
9
(
8
"@
"8
9
"’
@
8
"@
"8
9
"’

"9’’
"9’’
"9’’
"9’’
"9’’
"9’’
"G@’
"G@’
"G@’
"G@’
"G@’
"G@’
"9@’
"9@’
"9@’
"9@’
"9@’
"9@’

8
8
2
2
(
(
@
(
8
8
2
2
2
2
8
8
(
(

2(20(A
2980(’
88@0A’
2’G0G’
8A208’
8GA0A"
89"08(
8"A092
22"01G
2"A01@
8980@’
89A0"9
82"0’9
(9A0A(
29G0G"
22G01’
8G(0@A
2’A02G

［"’］)文献［"’］的作者还分别使用正交实验和遗传

算法对工艺参数进行了寻优 )其正交实验最优工艺

条件为 ?,= 质量分数 ( * "@B，烧结温度 ) * "9’’
C，保温时间 ! * ( D，抗弯强度 *E * 2980(’ 6F$；遗

传算法寻优确定的最佳工艺参数为 ?,= 的质量分数

( * "@B，) * "98’ C，! * (02@ D，*E * 29102 6F$)

!", $模型的建立

在利用 345 方法的训练建模过程中，以热压烧

结工艺参数中 ?,= 的质量分数 (、烧结温度 ) 和保

温时间 ! 等三个参数为输入变量，以 :;<=>?,= 复相

材料的抗弯强度 *E 为输出进行训练学习 )为了便于

与文献［"’］中的 :== 模型的预测结果进行直接比

较，按照与文献［"’］完全相同的训练样本和检验样

本进行 345 模型训练和预测 ) 此外，在 已 建 立 的

345 模型基础上，利用 F3< 算法对工艺参数进行寻

优以及多因素分析 )

!"!" 模型预测性能的评价

除 $563外，还采用平均绝对误差 $+H$% :、平均相

对误差绝对值 $+H$% :F以及相关系数 +( 对所建模型

的预测性能进行评价 )它们分别由下列公式定义：

$+H$% : * "
,!

,

- * "
I ’7 - . ’- I， （"8）

$+H$% :F * "
,!

,

- * "

’7 - . ’-

’-
， （"2）

+( *
!

,

- * "
（’7 - . ’—）(

!
,

- * "
（’- . ’—）(

) （"@）

在（"8）—（"@）式中，, 是检验样本数，’- 和 ’7 - 分别

是第 - 个检验样本目标值和预测值，’—是检验样本目

标值的平均值 )

2 0 结果分析与讨论

-"#" 预测结果对比

图 " 给出了 "A 个训练样本抗弯强度的 345 模型

预测值和实测值之间的比较 )表 ( 列出了 ( 个检验样

本抗弯强度实测值与 :== 模型和 345 模型的预测结

果及相对误差 )表 8 列出了利用 :== 模型和 345 模

型得到的对检验样本抗弯强度的预测性能值 )
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从图 ! 可以看出，除极个别样本点外，"#$ 模型

拟合值与实测值符合很好，"#$ 模型预测的相关系

数（ !% & ’())*+）大于文献［!’］所报道的 ,-- 模型预

测的相关系数（ !% & ’()+.*）( 在表 % 中，% 个检验样

本的 "#$ 模型预测结果的误差分 别 为 ’(!)/ 和

’(’+/，比用 ,-- 模型得到的误差 %(0’/和 !()./
要小 1由此可知，无论是训练样本还是检验样本，

"#$ 模型的预测结果更接近于实验值，表明 "#$ 模

型的预测精度高于用 ,-- 模型得到的预测精度，

"#$ 模型比 ,-- 模型具有更强的泛化能力 1从表 2
可以看到，检验样本的 "#$ 模型预测结果的 "$3" &
’(*) 345，"6758 , & ’(*0 345 和 "6758 ,4 & ’(!9/，均

比 ,-- 模型预测的相应误差要小 1这也表明 "#$ 模

型的预测精度要比 ,-- 模型的预测精度高，泛化能

力比 ,-- 模型更强 1

图 ! 训练样本的 "#$ 模型预测值与抗弯强度实测值的比较

表 % 检验样本的 ,-- 模型和 "#$ 模型对抗弯强度 #: 的预测值及误差

样本编号 $;/ %; < & ;= 实测值;345
,-- 模型预测

值［!’］;345

,-- 模型预测

误差;/

"#$ 模型预测

值;345

"#$ 模型预测

误差;/

9

!*

*

!*

!+’’

!+*’

9

2

2.9(2’

9+0(0!

2*9(9+

90+(!2

> %(0’

> !().

2.2(*.

9++(!!

> ’(!)

> ’(’+

表 2 ,-- 模型和 "#$ 模型对检验样本预测结果的性能比较

回归方法 "$3" ;345 "6758 ,;345 "6758 ,4;/

,--［!’］

"#$

)(0’

’(*)

)(0’

’(*0

%(22

’(!9

!"# $ %&’ 算法寻优

在已训练好的 "#$ 模型基础上，以获取最大抗

弯强度 #: 为目标，?@- 的质量分数 $、烧结温度 %
和保温时间 & 的步长分别取为 ’(*/，!’(’ <和 ’(!
=，种群大小为 %’，利用 4"A 算法对工艺参数 $，%
和 & 进行寻优，得到的最佳工艺参数分别为 $ &
!2(*/，% & !+.2(* <和 & & *(+ =，所对应的 #: &
***(9*% 3451

!"( $多因素分析

图 %、图 2 和图 9 分别给出了在某一最佳工艺

参数不变，另外两个工艺参数改变时由 "#$ 预测的

,BA-C?@-抗弯强度值 1
图 % 所示为 ?@- 的含量 $ & !2(*/时抗弯强度

#: 随烧结温度 % 和保温时间 & 的变化 1从图 % 可以

看出，当 ?@- 含量 $ 一定时，抗弯强度随烧结温度

的升高先增加后减小，随保温时间的增加先减小后

增大 1

图 % "#$ 模型预测 ,BA-C?@- 抗弯强度随烧结温度和保温时间

的变化 $ & !2(*/

图 2 所示为烧结温度 % & !+.2(* <时抗弯强

度 #: 随?@- 含量 $ 和保温时间 & 的变化 1 从图 2
可以看出，当烧结温度 % 一定时，抗弯强度随?@- 含

量 的 增 加 而 增 大，随 保 温 时 间 的 增 加 先 减 小

后增大 1
图 9 所示为保 温 时 间 & & *(+ = 时 抗 弯 强 度

#: 随烧结 温 度 % 和 ?@- 含 量 $ 的 变 化 1 从 图 9
可以看出，当保温时间一定时，抗弯强度随 ?@- 含

" !+ 物 理 学 报 *+ 卷



图 ! "#$ 模型预测 %&’()*+( 抗弯强度随 *+( 含量和保温时间

的变化 ! , -./!01 2

图 3 "#$ 模型预测 %&’()*+( 抗弯强度随 *+( 含量和烧结温度

的变化 " , 10. 4

量的增加而增大，而随烧 结 温 度 的 升 高 先 增 加 后

减小 5

1 0 结 论

根据不同热压烧结工艺参数下合成的 %&’()

*+( 复相材料的抗弯强度实测数据集，应用基于 6"’
算法寻优的 "#$ 方法，建立了 %&’()*+( 复相材料在

不同热压烧结工艺参数下的抗弯强度的 "#$ 预测

模型，并与基于 %(( 模型的预测结果进行了比较 5
结果表明，在相同的训练与测试样本集下，"#$ 模

型具有更小的预测误差、更高的预测精度和更强的

泛化能力 5利用 6"’ 对工艺参数进行多因素分析的

结果显示：当 *+( 含量一定时，抗弯强度随烧结温度

的升高先增加后减小，随保温时间的增加先减小后

增大；当烧结温度一定时，抗弯强度随 *+( 含量的增

加而增大，随保温时间的增加先减小后增大；当保温

时间一定时，抗弯强度随 *+( 含量的增加而增大，随

烧结温度的升高先增加后减小 5该方法对于寻找和

研发理想抗弯强度的 %&’()*+( 复相材料具有重要

的理论指导意义和实用价值 5
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