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基于经典电动力学导出的表征简单离子磁化率的磁性点价 ! ) 所构建的分子磁性连接性指数
"# 及 "’种碱金

属化合物的摩尔磁化率!* 的实测数据集，利用粒子群寻优的支持向量回归（+,-）方法，建立了基于##和 &#的碱金

属化合物!* 的预测模型，并与基于多元线性回归（./-）模型的计算结果进行了比较 0结果显示，基于 %次交叉验
证的 +,-模型预测的平均绝对误差、平均相对误差绝对值以及均方根误差均比 ./-模型小，表明 +,-模型的回归

预测能力优于 ./-0研究表明，磁性连接性指数"#是一种合适的分子描述符，+,-是一种预测碱金属化合物!* 的

有效方法 0

关键词：碱金属化合物，摩尔磁化率，支持向量回归，预测

!"##：1’(#2，#$1#，#3’#

!教育部新世纪优秀人才支持计划（批准号：42567#17#%#(）、教育部留学回国人员科研启动基金（批准号：$##8&#&7&）、重庆市自然科学基

金（批准号：2+62$##399’$"#）和国家大学生创新性实验计划（批准号：2:;2<7=7$##17#&3）资助的课题 0

! 57*>)?：@>)@ABC D*>)? 0 @E*

& F 引 言

物质的磁性与组成它的原子、离子或分子的微

观结构有关，研究物质的磁性对于确定原子结构、分

子结构具有极其重要的理论意义 0物质磁化率反映
了磁介质在外磁场中被磁化的信息，人们可以通过

测定物质磁化率来计算物质分子中未成对电子数以

研究分子中成键状况以及判断配合物的结构类型

等 0根据物质的不同结构特征可采用不同的方法来
测量物质的磁化率，常见磁化率测定方法有 =EGH磁
天平法［&］、2GI)J磁秤法［$］、K>I>L>H相对法［(］、:G)M@NJ
法［"］、->MN)MJ法［’］等 0除直接测量外，人们还应用蒙
特卡罗方法、第一性原理、多元线性回归（*G?O)P>I)>OJ
?)MJ>I IJDIJQQ)EM，简记为 ./-）、神经网络等方法对物
质磁化率的模拟计算进行了一系列的探索研

究［3—&$］0由于早期的加和法在计算分子磁化率时未
考虑原子在分子中的价态以及成键的性质等对分子

磁化率的影响，其估算结果的准确率往往较低［&(］0
冯长君等［&(］根据经典电动力学原理，引入与摩尔磁

化率!* 显著相关的表征简单离子磁化率的磁性点

价 ! ) 结合分子图的邻接矩阵构建了一种新的分子

磁性连接性指数 "# ，利用 ./-方法对碱金属化合
物的磁化率进行了拟合研究 0结果表明，零阶（## ）
和一阶（&# ）连接性指数与碱金属化合物的磁化率
具有良好的二元相关性，其相关系数达 #F%’1 0本文
是在文献［&(］的工作基础上，利用支持向量回归
（QGRREIO PJ@OEI IJDIJQQ)EM，简记为 +,-）方法［&"］并结合
粒子群寻优（R>IO)@?J QS>I* ERO)*)A>O)EM，简记为 T+U）
算法，基于零阶和一阶连接性指数，对 "’种碱金属

化合物的摩尔磁化率!* 进行了 +,- 建模和预测
研究 0

$ F 原理与方法

$%&% ’()原理

支持向量机是 ,>RM)N 及其合作者基于统计学
习理论及结构风险最小化原则而提出的一种机器学

习方法［&"，&’］，可用于数据的分类与回归研究，具有很
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强的学习与泛化能力，已被广泛地应用于实际问题

的分类与回归研究［!"—#"］$
%&’的基本思想是针对不满足线性关系的样本

集（!!，!!），⋯，（!"，!"），通过输入空间到输出空间
的非线性映射!，将样本数据 ! 映射到高维空间"，
并在 " 中用下列函数进行线性回归：

#（!）( #·!（!）) $，

!：%& ! "，# " "， （!）
式中，$ 是阈值，# 是回归系数向量 $影响 # 的因素
有经验风险的总和及使其在高维空间平坦的%（#），

%（#）( !
##### ) ’$

"

( ( !
)（ #（!(）* !(），（#）

)（ #（!(）* !(）(
+ （ , #（!(）* !( , -"），

, #（!(）* !( , *" （ , #（!(）* !( ,%"{ ），
（.）

式中，" 为训练样本数，)（ #（ !(）* !(）是损失函数，

’ 是惩罚因子，"为误差 $
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 $根据统计

学习理论的结构风险最小化准则，%&’是通过最小
化目标函数 %（#，#(，#

&
( ）来确定（!）式中的 # 和 $，
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( % + $

（/）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 ’ 0 +，用来控制对超出误差"的样本的
惩罚程度 $为求解 # 和 $，建立拉格朗日方程
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要使（1）式取得最小值，* 对于参数 #，$，#，#
&的偏

导数都应等于零，即

!*
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代入（1）式后可以得到对偶优化问题

{234 !
#$

"
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（$( *$&( ）（$+ *$&+ ）（!（!(）·!（!+））
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"
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且满足

$
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$&( " +，[ ]’ $
由此，%&’回归问题就可以归结为二次规划（5）式，
从而得到用训练样本点表示的 #，即

# ( $
"

( ( !
（$( *$&( ）!（!(）， （6）

式中$( 和$&( 是最小化目标函数 %（#，#(，#
&
( ）的

解 $由此可求得线性回归函数

#（!）( $
"

( ( !
（$( *$&( ）-（!，!(）) $， （7）

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、8392:3;函数、线
性函数等 $本文采用径向基函数来建立 %&’模型 $

!"!" #$%参数的 &#’算法寻优

<%=算法是在 !771年由 >?44?;@和 AB?CDECF［#5］
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模拟鸟群的飞行捕食行为而提出的一种高效多维并

行寻优算法 !由于 "#$模型的泛化性能完全依赖于
误差!、惩罚因子 ! 和核函数参数"这三个参数，因
而进行!，#，"参数寻优对于 "#$达到最优泛化性
能尤其关键 !采用 %"&算法来寻找!，#，"的最优
值，即采用速度’位置搜索模型来寻找最优参数 !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 !" (（ #")，#"*，

#"+）
,，其速度为 "" (（ $")，$"*，$"+）,，当前时刻的个体
极值记为 #"-./0，全局极值记为 $-./0 !在每次迭代中，
粒子跟踪个体极值、全局极值和自己前一时刻的状

态来调整当前时刻的位置和速度，其迭代公式为

""（ % 1 )）($""（ %）1 &) 2345（·）（#"-./0 6 !"（ %））

1 &* 2345（·）（$-./0 6 !"（ %））， （)7）

!"（ % 1 )）( !"（ %）1 ""（ % 1 )）! （))）
这里，"（ %）和 "（ % 1 )）分别是粒子在当前时刻和下
一时刻的速度；!（ %）和 !（ % 1 )）分别是粒子在当前
时刻和下一时刻的位置；2345（·）是［7，)］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，其值随算法迭代的进行而自动

调节，一般定义为

$ ( $894 1（’83: 6 ’）（$83: 6$894）;’83:，（)*）
式中，$83:，$894分别为最大、最小权重因子，且$83:

和$894的值一般取为 7<= 和 7<>，’ 为当前迭代次
数，’83:为总的迭代次数 !为了直接反映 "#$回归性
能，选用均方根误差 ($?"作为适应度函数，

($?" ( )
)!

)

" ( )
（*@ " 6 *"）"

*， （)+）

式中，) 是训练样本数，*" 和 *@ " 分别是第 " 个训练
样本目标量的实测值和预测值 !

+ < "#$模型的建立

!"#" 数 据

本文所用数据来源于文献［)+］，该数据集共包含
>A个样本（见表 )），是冯长君等根据文献［)>］中列出
的 >A种碱金属化合物（包括碱金属卤化物、硫化物、
多硫化物、硫酸盐、高氯酸盐及卤酸盐）的摩尔磁化率

%8，在分子图的邻接矩阵基础上引入简单离子的磁

性点价 + 9，构建了零阶和一阶连接性指数 !连接性指
数),的定义及详细计算方法参见文献［)+］!

!"$" 建立模型

在利用 "#$方法对不同碱金属化合物的摩尔磁

化率%8 的训练建模过程中，以
7,和 ),两个参数为输

入变量，以%8 为输出变量进行训练学习 !本文应用
"#$采用 =次交叉验证（=’BCD5 E2C// F3D95309C4，简记为
=GH#）对 >A个样本进行建模训练和预测研究 !

!"!" 模型预测性能的评价

采用最大相对误差绝对值 (83: I%、平均绝对误

差 (8.34 I、平均相对误差绝对值 (8.34 I%以及相关系

数 -* 对所建模型的预测性能进行评价 ! (83: I%，

(8.34 I，(8.34 I%以及 -* 分别定义为

(83: I% ( 83:
*@ . 6 *.

*.
（)# . # /），（)>）

(8.34 I ( )
/!

/

. ( )
*@ . 6 *. ， （)A）

(8.34 I% ( )
/!

/

. ( )

*@ . 6 *.

*.
， （)J）

-* (
!

/

. ( )
（*@ . 6 *—）*

!
/

. ( )
（*. 6 *—）*

! （)K）

这里，/ 是检验样本数，*. 和 *@ . 分别是第 . 个检验样
本的目标值和预测值，*—是检验样本的目标平均值 !

> < 结果分析与讨论

%"#" &’()*+,’预测结果

将 >A个样本随机地等分为 =组，各组依次作为
测试样本，其余 L 组作为训练样本，应用 "#$进行
=GH#，所得结果列于表 ) !
文献［)+］曾对表 ) 中的 >A 个样本数据进行多

元线性拟合［)+］，得到%8 与
7, 和 ), 之间的线性回归

方程（以下称为 ?M$)）为

%8 ( A><*>L 6 +J<AA7 7, 6 +7<K** ), ! （)L）
文献［)+］还对 >A个样本进行了分段线性拟合，即将
碱金属卤化物（样本 )—样本 )J）、碱金属硫化物及
多硫化物（样本 )K—样本 *=）和碱金属含氧酸盐（样
本 +7—样本 >A）分段拟合为如下回归方程［)+］（以下
合称为 ?M$*）：

%8 ( >+<7+= 6 )><K77 7, 6 J><J7> ),，（)=）
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!! " #$%&’( ) (*%+,& -! ) *’%*,$ ’!，（(-）

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

为便于与 0123&451 的预测结果进行直接比
较，672’与 672(的拟合结果也列入表 ’ /

表 ’ *#种碱金属化合物的磁性连接性指数与摩尔磁化率的实测值、672和 012计算值及误差

样本编号 化合物 -! ’!

)!!8’- ) ’( !,·!9: ) ’

实测值
672’
预测值

672’预测

误差8;

672(
预测值

672(预测

误差8;

0123&451
预测值

0123&451
预测误差8;

’ <=4 ’%,&’ -%+-+ ’+%* ’#%( ) $%,( ’+%+ ’%(( ’+%* -%--
( >4 ’%$-$ -%+&( (,%+ (&%* (*%#. (+%. ’,%#+ (,%* ) -%.*
, 2?4 ’%&’+ -%$** ,’%& ,.%+ (’%-- ,,%( *%-. ,#%+ ’’%+-
* 5@4 (%’,, -%$&* **%# *.%’ .%-& ,&%+ ) ’’%-’ **%- ) ’%’’
# <=5: ’%#&& -%$+* ,-%( ($%$ ) .%(. (&%. ) ’%,( (.%’ ) +%&*
+ >5: ’%&’# -%.$( ,.%. *(%# &%#* *’%* +%$- ,&%+ (%-+
$ 2?5: (%’(* -%&,$ *+%* #(%( ’(%#- *.%$ *%&+ *&%# +%+.
. 5@5: (%,*’ ’%--- #+%$ +(%- &%,# #+%- ) ’%(, +’%# .%*$
& <=AB ’%$*& -%.#& *’%’ ,+%’ ) ’(%’$ ,.%( ) $%-+ ,#%# ) ’,%+(
’- >AB (%-+* -%&.’ *&%( #’%, *%($ #-%$ ,%-# *&%$ ’%-(
’’ 2?AB (%($* ’%-#* #+%* +’%( .%#’ #.%# ,%$( #.%. *%(+
’( 5@AB (%*&’ ’%’(# +$%( $’%* +%(# ++%, ) ’%,* +&%’ (%.,
’, <=C (%--+ ’%--, #$%- *&%& ) ’(%*+ #’%( ) ’-%’. *.%( ) ’#%(,
’* >C (%,(( ’%’*# +,%. +#%. ,%’, +#%’ (%-* +(%* ) (%’.
’# 2?C (%#,’ ’%(,- $(%( $+%- #%(+ $,%+ ’%&* $(%, -%’*
’+ 5@C (%$*. ’%,’, .(%+ .+%# *%$( .(%( ) -%*. .,%& ’%#$
’$ <=(0 ’%.+- -%&-* ,&%- *’%# +%*’ *’%* #%,. *-%& *%.$
’. >(0 (%,-+ ’%-,( +-%- +’%$ (%., +,%’ #%’$ #.%+ ) (%,(
’& 2?(0 (%+-( ’%’-& .-%- $*%& ) +%,. $$%( ) ,%#- $.%* ) ’%&&
(- 5@(0 (%&’- ’%’.* ’-*%- ..%# ) ’*%&- &’%. ) ’’%$, ’-,%# ) -%*$
(’ <=(0( (%-(, ’%(&$ #,%- #&%# ’(%(+ #$%& &%(# #&%# ’(%(+
(( >(0( (%*$- ’%*(+ $’%- $&%. ’(%,& $&%+ ’(%’’ $-%, ) -%&.
(, 2?(0( (%$+# ’%#-, &-%- &,%- ,%,, &,%$ *%’’ .’%. ) &%’-
(* <=(0, (%’*. ’%*+’ +.%- +&%’ ’%+( +$%’ ) ’%,( +.%+ -%..
(# >(0, (%#&# ’%#.& .-%- .&%* ’’%$# ..%. ’’%-- .(%* ,%--
(+ <=(0* (%(#* ’%#.+ .*%- $+%& ) .%*# $*%+ ) ’’%’& .,%# ) -%#&
($ >(0* (%$-- ’%$’* .&%- &$%’ &%’- &+%( .%-& &-%& (%’,
(. <=(0# (%,*$ ’%+&( &&%- .,%# ) ’#%++ .’%- ) ’.%’. &#%’ ) ,%&,
(& >(0# (%$&, ’%.’& &.%- ’-,%$ #%.( ’-(%+ *%+& &.%( -%(-
,- <=(0D* (%-&, ’%’+# #(%- #.%- ’’%#* #&%( ’,%.# #$%’ &%.’
,’ >(0D* (%#*- ’%(+# +$%- $$%# ’#%+$ $&%$ ’.%&+ $(%$ .%#’
,( 2?(0D* (%.,+ ’%,(# ..%* &-%’ ’%&( &,%’ #%,( .&%’ -%$&
,, 5@(0D* ,%’*, ’%,.* ’’+%- ’-,%’ ) ’’%’( ’-$%- ) $%$+ ’’+%# -%*,
,* <=5:D* ’%+,( -%&,+ ,$%+ ,*%( ) &%-* ,+%, ) ,%*+ *-%+ $%&.
,# >5:D* ’%&*$ ’%--$ *$%* *$%& ’%-# #-%$ +%&+ *&%# *%*,
,+ 5@5:D* (%,$* ’%-&’ +&%& ++%- ) #%#. $-%- -%’* +#%( ) +%$’
,$ <=5:D, ’%+’’ -%&,* ,*%$ ,,%, ) *%-, ,#%, ’%$, ,+%# #%’&
,. >5:D, ’%&(+ ’%--# *(%. *$%- &%.’ *&%. ’+%,+ *$%- &%.’
,& 5@5:D, (%,#, ’%-.& +#%- +#%( -%,’ +&%’ +%,’ +,%& ) ’%+.
*- <=ABD, ’%+#( -%&.. **%( ,+%# ) ’$%*( ,$%& ) ’*%(# **%’ ) -%((
*’ >ABD, ’%&+$ ’%-#& #(%+ #-%( ) *%#+ #(%, ) -%#$ *&%& ) #%’(
*( 5@ABD, (%,&* ’%’*, $#%’ +.%* ) .%&( $’%$ ) *%#, ++%& ) ’-%&’
*, <=CD, ’%+&# ’%-,& #,%- ,&%+ ) (#%(. *-%# ) (,%#. *$%+ ) ’-%’.
** >CD, (%-’- ’%’’- +,%’ #,%, ) ’#%#, #*%& ) ’,%-- #,%( ) ’#%+.
*# 5@CD, (%*,$ ’%’&* .,%’ $’%# ) ’,%&+ $*%, ) ’-%#& +.%. ) ’$%*(
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!"#" 结果分析与讨论

从表 !可以看出，"#$!，"#$% 和 &’$()*+’的
回归结果的 !,-. /0 依次递减，分别为 %12%34，
%52134和 !627%4 8
表 % 是 "#$!，"#$% 和 &’$()*+’的回归结果

的 !,-. /0，!,9-: /，!,9-: /0，!$"&和 "% 的统计结果 8从
表 %可以看出，"#$%拟合的 !,-. /0，!,9-: /，!,9-: /0，

!$"&均比 "#$!的相应值要小，并且 "#$%的相关系

数 "% ; <2)75<也比 "#$!的 "% ; <2)%=!要大 8这说

明分段多元线性回归模型的拟合效果优于整段多元

线性回归模型的拟合效果，同时表明 71个样本数据

的!, 与
<# 和 !# 线性关联性不及分段样本的线性

关联性强，因此有必要寻求和应用多元非线性回归

方法进行拟合 8

表 % 不同回归模型下碱金属化合物摩尔磁化率的拟合结果

模型 !,-. /0>4 !,9-: />!< ? !% ,5·,@A ? ! !,9-: /0>4 !$"& >!< ? !% ,5·,@A ? ! "%

"#$!［!5］ %18%3 1 8=7 ) 87% = 83% <2)%=!

"#$%［!5］ %5813 7 8=% 6 8%3 = 8!7 <2)75<

&’$()*+’ !687% 5 8<7 1 8%1 7 85% <2)1<5

图 ! 71种碱金属化合物摩尔磁化率!, 的 &’$()*+’预

测值与实测值对比

应用径向基函数的 &’$方法就是一种基于机
器学习的多元非线性回归方法 8从表 %还可以看出，
&’$()*+’拟合结果的 !,-. /0，!,9-: /，!,9-: /0和 !$"&

等误差均比 "#$!和 "#$%模型拟合的相应误差要
小，&’$ 拟合的相关系数 "% ; <2)1<5 也分别比
"#$!的 "% ; <2)%=! 或 "#$% 的 "% ; <2)75< 要大 8

图 ! 给出了 71 种碱金属化合物摩尔磁化率!, 的

&’$()*+’预测值与实验测量值的对比 8从图 !可以
看出，绝大多数样本的 &’$()*+’预测值与实验测
量值符合较好 8
以上结果表明，&’$的回归模型的预测能力优

于传统的线性回归方法 8

1 2 结 论

基于分子连接性指数$#，应用 &’$方法并结合

0&B算法，对碱金属化合物的摩尔磁化率!, 进行

了预测研究，并与 "#$ 方法的拟合结果进行了比
较 8结果表明：（!）零阶和一阶连接性指数与 71种碱

金属化合物的摩尔磁化率!, 具有良好的关联性，

可有效地用于预测碱金属化合物的摩尔磁化率!,；

（%）&’$方法的拟合结果和预测性能明显地优于传
统的 "#$方法 8因此，&’$是一种能够预测碱金属

化合物的摩尔磁化率!, 的有效方法 8

［!］ C@DE # C !33) %&$’() 8 *+,- 8 $%& )51

［%］ +DF-GH I !)13 ./+ !0+1)"2130 3,- 435,+)21 6"&’+")2+7 &8 9&02-7
（#@:J@:：#@:K,-:F）

［5］ "DA-E # I，L9EF # L !)=7 :,30 8 %/+$ 8 ’( %535

［7］ MDN:GH9 C !331 :,, 8 ; 8 6/<72= #(% 576

［1］ O@GHPNF Q BR"，0-PF@:F S * !)15 > 8 912 8 ?,7)"($ 8 ’% 5=%

［=］ SN-G@:D "，0DFG-FD $，&T-:GD / %<<5 > 8 @’)&+0+1)"&, 8 :-A 8

43)+" 8 ) )6!
［6］ 0DPFF " O Q，+DAA Q * %<<1 B+&’/<7217 *% #15
［3］ "D # #，*9:K + Q，U9 U " %<<3 ?,- 8 !,5 8 %/+$ 8 *+7 8 !* %7%3
［)］ L-E- /，O-N: Q / %<<= > 8 :’’0 8 6/<7 8 && <3O6<3
［!<］ "D # #，*9:K + Q，U9 U " %<<6 4:.%C(%&$$(, 8 43)/ 8

%&$’() 8 %/+$ 8 )+ 1)!
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