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数据驱动下, 基于大量的实验数据, 建立混合特征与力学性能之间非线性规律实现合金新成分的配比和

工艺设计一直是一个挑战 . 本文基于机器学习的方法 , 提出一种面向性能的 Al-Si-Mg系合金“成分-工艺-性

能”的设计策略. 将同一体系不同牌号合金的成分、熔炼及热处理工艺等混合因素作为特征, 通过随机森林寻

找特征与抗拉强度之间的非线性规律. 之后将数据集中部分合金的成分、工艺参数设置为目标空值, 使用链

式方程多重插补算法对目标缺失数据进行预测插补. 通过该策略进行性能预测或指导设计的合金抗拉强度的实

验值和预测值的误差均保持在±5%之内; 而且经实验证实, 其中Al-6.8Si-0.6Mg-0.05Sr的成分配比和 540 ℃×10 h+

170 ℃×10 h工艺方案使合金综合拉伸性能优异, 质量指数 QDJR 达到 517.3, 高于同类合金低于 500QDJR 值的

水平. 这一结果表明该策略有助于改善高强度 Al-Si-Mg系合金传统设计方法周期长、成本高、效率低的问题.
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1   引　言

凭借高强度 (150—400 MPa)、耐腐蚀和可铸

性好的特点, Al-Si-Mg系合金被广泛应用于传统

制造行业. 在 Al-Si-Mg系合金的生产过程中, 影响

合金最终性能的因素很多. 基于传统试错实验来提

升合金性能的方法主要包括改善合金成分 [1−5], 优

化熔炼 [6] 和热处理工艺 [7,8], 以及制备金属基复合

材料 [9,10] 等. 然而这些基于传统试错实验的方法在

设计新合金时存在周期长、成本高的问题. 近年来,

随着材料基因组计划的提出和发展 [11,12], 材料研发

开始由经验试错模式向基于知识驱动、数据驱动下

的大数据分析-设计-预测的模式革新 [13,14].

数据驱动的金属材料“成分-工艺-性能”的研究

取得了显著的进展, 尤其是在钢材料和轻合金的研

究中得到广泛应用. Wang等 [15] 从马氏体钢的成

分、热处理工艺等 19个参数中筛选出 7个作为输

入, 屈服强度和延伸率作为输出, 使用随机森林算

法得到能够提升马氏体钢屈服强度和延伸率的有

效成分 (Cr的质量分数为 8%—9%)和工艺 (回火

温度 (755±5) ℃, 回火时间 30—120 min). Guo等[16]

通过筛选得到 63127个钢的数据样本, 以 Cu, Fe,

S等成分和退火温度等参数作为输入, 屈服强度、

抗拉强度和伸长率作为输出, 基于随机森林设计出

满足性能指标的成分和工艺 (质量分数为 1%的

C, 屈服强度 (YS) = 600 MPa, 屈服强度/抗拉强

度 (TS) = 0.8). 同样将合金成分、工艺作为输入,

性能指标作为输出, 建立机器学习预测模型在铝、

镁轻合金领域也得到较多的应用. 对于加工生产普
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遍应用的 AZ31变形镁合金, Liu等 [17] 基于实验数

据使用人工神经网络算法建立 AZ31退火工艺 (退

火温度、退火时间)与抗拉强度、屈服强度、延伸率

间的预测模型, 最终通过全排列训练优化得到模型

的平均相关系数为 0.89, 平均误差下降了 2.91%; Xu

等 [18] 则使用人工神经网络和支持向量机建立

AZ31合金成分 (Zn, Al, Ca等)、工艺参数 (均匀

化温度、挤压比、轧制温度、轧制比等)与抗拉强

度、屈服强度、延伸率之间的定量关系, 并制造一

种新的 AZ31合金 (Mg-0.7489Zn-2.998Al). 在铝

合金中, Chaudry等 [19] 基于文献中的实验数据使

用梯度提升树算法搭建关于铝合金成分 (Al-Cu-

Mg-x (x = Zn, Zr等))-时效工艺-硬度之间的非线

性预测模型 , 并对 Al-4Cu-0.5Mg-0.15Si-0.1Sc合

金在 175和 225 ℃ 时效的性能进行准确预测, 其

均方误差仅为 7.27, 决定系数达到 0.94.

但是, 由于数据量不足以及特征选择较片面,

现有的研究对于 Al-Si-Mg系合金的设计仍存在局

限性 . 其中 ,  Yang等 [20] 以固溶时效温度和时间

4种因素作为输入使用人工神经网络对 A357合金

的抗拉强度和伸长率进行了预测, 实验值与预测值

的平均绝对误差分别为 0.7%和 1.85%, 并通过等

值线图找到了抗拉强度和伸长率之间的关系. Yi等 [21]

使用 A356-xSr合金的计算热力学数据 (相变温

度、相分数、热扩散率、热导率、成核指数等)来预

测合金的抗拉强度、屈服强度和延伸率, 并通过分

析合金的凝固行为建立“成分-凝固组织”之间的非

线性联系得到该合金使用 Sr变质的最佳质量分数

为 0.005%. 但是, 影响合金最终性能的因素有很

多, 仅选取部分因素来研究其对性能的影响会在实

际应用过程中受到限制. 因此, 有必要将上述研究过

程中所使用到的这些特定的影响因素 (合金的成

分、热处理工艺等)以及目前研究过程中未使用到

的影响因素 (模具温度、浇注温度)整合到一起, 使用一

个特征全面、高质量的数据集通过机器学习来模拟

整个实验过程, 指导设计可以满足性能需求的合金.

本研究提出一种可以同时满足 Al-Si-Mg系合

金成分、工艺设计和性能预测的机器学习策略. 为

了获得特征全面、数据分布均匀和“噪声”数据少的

高质量数据集, 收集了关于 Al-Si-Mg系合金相关

文献的实验数据构成了由文本数据和数值数据组

成的多模态数据集. 将实验过程中涉及的合金成

分、熔炼工艺及热处理工艺等因素作为输入特征,

抗拉强度作为输出, 通过构建随机森林和多重插补

回归模型实现新合金的设计及其性能预测. 最后经

过实验进行验证, 基于该策略我们可以设计出满足

预期 (345 MPa)抗拉强度达到 349 MPa的合金成

分及热处理工艺 , 优于同类合金使用 Sr变质 [22]

(Al-7.069Si-0.676Mg-0.02Sr) 341.8 MPa、Sc变质 [3]

(Al-7Si-0.6Mg-0.12Sc)  324  MPa和复合稀土 Re

变质 [5] (Al-6.75Si-0.63Mg-0.2Re)获得 349.1 MPa

的结果. 

2   方　法

本研究提出一种针对 Al-Si-Mg系合金“成分

(Al, Si, Mg, Ti, Sr等)-工艺 (模具类型、模具温度、

变质温度、浇注温度、固溶和时效工艺)-性能 (抗拉

强度)”设计及预测的新策略, 具体研究框架如图 1

所示. 该策略主要包含数据收集、数据处理、特征

筛选、模型构建、基于链式方程多重插补方法的合

金设计和工艺设计、基于随机森林算法的性能预

测、实验验证. 

2.1    数据收集

一个可以高效表达输入与输出之间非线性规

律的机器学习模型不仅要有足够的数据量, 更需要

保证数据的质量. 因此, 本工作收集了从 2010年

至今所有关于 A356, A357, ZL101A, ZL114A牌

号的实验数据, 并选择实验过程中可以影响抗拉强

度的 37个因素作为输入特征, 如图 2所示. 其中

合金成分主要包括 Al, Mg, Si等基体元素; 变质元

素则是熔炼过程中常用到的 Sr, Zr等元素或稀土

Y, Sc等; 熔炼工艺主要涉及模具类型、模具温度、

变质温度等; 热处理工艺主要包含了 T6热处理工

艺的相关内容. 

2.2    数据分析与预处理
 

2.2.1    多模态数据集的建立及数据预处理

生活中可以通过视听等感官收集不同来源

的信息, 在大脑中对这些多模态的信息进行理解、

记忆并做出相应的反应. 在机器学习中, 多模态数

据主要是数据集中包含多种数据类型, 其中包括数

字、文字、语音、图片、视频等. 由于多模态数据间

相互补充和相互关联的关系的存在, 使得模型能够

提取更多的特征并进行更大范围的预测, 从而获得
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比单一数据模态模型更加可靠的预测结果. 因此在

本模型中, 将模具类型 (金属型、砂型)、后处理 (铸

态、热处理态)等文本分类描述性数据与传统的数

字类型数据结合共同构成本模型所使用的多模态

数据集.

在多模态数据集中文本特征不能直接作为机

器学习模型的输入, 必须进行数字化处理. 因此选

用 one-hot方法 [23] 对文本数据进行编码 , 即使

用 n 位状态寄存器对 n 个特征进行编码, 将分类

变量作为二进制向量使用 , 将类别字段映射成

整数值, 并与原数据集中的数值字段拼接成完整的

数据集.

在数据集中不同字段的量纲或规模比例是完

全不一样的, 从而导致特征值之间的差异较大, 不

利于样本处理. 因此对数据进行了标准化处理 [24].

转换公式如下: 
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图 1    Al-Si-Mg系合金设计示意图

Fig. 1. Schematic diagram of Al-Si-Mg alloys design. 
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Fig. 2. Schematic diagram of bidirectional prediction of Al-Si-Mg alloy composition-process-property. 
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Xn = (Xi − µn)/Sn, (1)

µn Sn

Xi Xn

式中,    为所有样本数据的均值,    为所有样本

数据的标准差,   为原数据,   为现数据. 

2.2.2    特征筛选

为避免输入特征中存在的冗余特征对模型计

算造成负担, 有必要通过特征相关性分析对高关联

性特征进行筛选剔除. 相关系数矩阵图可以直观表

达出输入特征数据之间的相关关系. 由于本研究的

输入特征数值之间差异较大且不满足正态分布的

情况, 因此选用对原始数据要求较低的斯皮尔曼相

关系数进行特征筛选 [25]. 斯皮尔曼相关性分析是

假设两个具有相同元素个数 N 的随机变量分别为

X 和 Y, 随机取第 i (1≤ i ≤ N) 个值分别用 Xi,

Yi 表示. 对 X, Y 进行排序得到两个元素排行集合

x, y, 其中元素 xi, yi 分别为 Xi 在 X 中的排行以及

Yi 在 Y 中的排行. 将集合 x, y 中的元素对应相减

得到一个排行差分集合 d, 其中 di = xi – yi, 1 ≤i

≤ N. 随机变量 X, Y 之间的斯皮尔曼相关系数可

以由 d 计算得到 [26], 其计算方式为 

ρ = 1−
6
∑N

i=1
d2i

N (N2 − 1)
, (2)

ρ di

N

式中,    为斯皮尔曼相关相关系数,    表示顺序的

差值,   表示数据个数. 

2.3    模型构建

随机森林是一种为了满足预测需求集成多个

相同类型决策树算法的集成机器学习. 随机森林的

预测结果依赖于其中的每一个决策树算法, 是所有

决策树算法预测结果的平均值, 所以随机森林比单

个决策树得到的结果更加准确 [27,28]. 由于随机森林

对数据集中的噪声不敏感, 其更偏向于处理特征和

输出之间复杂的非线性关系 [15,16]. 因此在本研究中

主要采用随机森林算法来建立模型, 并将建立线性

回归模型作为对照. 训练前按 4∶1将数据集分为训

练集和测试集, 为进一步衡量模型对未知样本预测

效果, 选用决定性系数 R 来评估模型准确性, 其定

义为 

R =

∑
(yi − ȳ)

(
ŷl − ¯̂y

)√∑
(yi − ȳ)

2
∑(

ŷl − ¯̂y
)2 , (3)

y ȳ ŷ R其中  为实际值,   为平均值,   为预测值,    为决

定系数.

基于链式方程的多重插补方法最初由 van

Buuren等 [29] 提出并应用于关于老年人生存影响

的研究当中, 之后在关于解决高空中电波传播数据

缺失 [30] 以及电网电能量数据缺失 [31] 等计算物理

领域的问题中有较好的表现.

多重插补算法主要是通过确定被插补变量与

协变量的条件分布, 来对缺失数据进行补充的一种

方法 [32]. 实际上是由一系列回归模型组成, 即将数

据集中具有缺失值的各个变量作为回归算法中的

因变量, 将其他剩余变量作为预测变量, 依次拟合

每个回归模型来对缺失的数据进行回归预测, 其主

要原理如图 3所示. 其中 X 表示数据集的属性数

量, Xj (j = 1, 2, 3, ···, s)表示第 j 个属性的名称,

深蓝色方框表示缺失值, 浅蓝色方框表示现有值,

m 表示填充次数.

假设数据集有 N 个变量, 如果 N3 为缺少值,

那么它将在其他变量 N1, N2, N4 到 Nk 上回归. 然后,

将 N3 中的缺失值替换为获得的预测值. 针对同一

个数据集, 在多重插补法主要为每一个缺失值同时
 

1 2 3 … 4 5 6

1

3 5

2

4 6

1 

1

2





Data set to be supplemented Interpolation values

Analysis

result

Comprehensive

result

图 3    链式方程多重插补示意图

Fig. 3. Schematic diagram of chain equation multiple imputation. 
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构造 m 个插补值 (m＞1), 这样就会生成 m 个数据

集, 对每个数据集使用相同的方法进行处理, 得到

m 个结果, 对来自各个插补数据集的结果进行整

合, 产生最终的统计推断. 

3   合金制备与性能测试

实验前将各金属器具、坩埚置于干燥箱中 200 ℃

恒温干燥 5 h, 金属模具预热至 200 ℃, 所有接触

的铁质器具均在表面喷涂涂料. 实验过程依次采

用 Al-5Ti-B进行细化处理、Al-10Sr进行变质处理.

室温拉伸实验采用厚度为 2.5 mm的拉伸片

(参考 GB/T 228.1—2010标准), 采用 AG-X plus

电子万能试验机进行拉伸实验, 取 3个试样的平均

值作为最终测试结果. 

4   结　果
 

4.1    特征筛选及模型预测精度

通过斯皮尔曼相关性分析得到除合金成分外

24个输入特征两两之间的关系 (合金成分属于必

要的输入特征), 如图 4所示. 图中斯皮尔曼相关系

数的正负代表正相关或负相关. 数值大小代表相关

程度, 数值越接近于 1代表两参量之间的正相关度

越高 , 将中度相关等级±0.75视为阈值 [33]. 如果

两输入特征之间的相关系数绝对值大于 0.75时,

则说明两输入特征之间的关联程度较高, 需要剔除

高相关性的特征. 如图 4所示, 根据计算共获得

一组包含两个超过阈值的特征: Sn和 Te, 因此, 在

指导设计实验时对于变质剂的选择 Sn和 Te仅需
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图 4    斯皮尔曼相关系数矩阵图. 紫色代表正相关, 黄色代表负相关; 椭圆越扁, 数值越大; *号为显著性标记, 根据显著性水平

变化进行设置, 小于 0.05和小于 0.01分别显示*和**

Fig. 4. Spearman correlation coefficient matrix plot. Purple represents a positive correlation, and yellow represents a negative correl-

ation; the flatter the ellipse, the larger the value; the * sign is a significant mark, which is set according to the change of the signi-

ficance level, and it is displayed as * and ** when it is less than 0.05 and less than 0.01. 
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保留其中一个. 同时存在部分特征系数接近阈值,

其主要集中在在热处理工艺附近, 例如固溶温度和

水淬温度二者系数达到 0.72, 在此称其为强相关性

特征. 当我们需要进一步优化模型时, 我们可以选

择对部分强相关性特征进行二次筛选来提高整个

模型的效率.

筛选确定了模型的输入特征后, 对随机森林和

线性回归两种模型的泛化能力进行测试, 并得到训

练集和测试集的预测精度, 如图 5(a), (b)所示, 随

机森林训练集和测试集的决定系数分别为 0.989

和 0.92, 图 5(c), (d)则是线性回归训练集和测试

集的决定系数, 分别为 0.92和 0.79. 通过对比两种

模型的结果, 可以发现随机森林模型的拟合程度几

乎与 y = x 重合, 其预测结果非常接近实际值, 同

时也证实随机森林的预测效果优于线性回归.
 

4.2    成分和工艺设计

在进行合金成分及工艺的设计时, 将合金目标

性能作为特征输入, 将要预测的合金的成分或相关

工艺参数在数据集中设置为空值并作为输出, 之后

通过链式方程多重插补对数据集中缺失的成分或

工艺参数进行多次回归插补, 生成多组数据结果指

导实验设计如表 1所示并对其进行实验验证得到

图 6所示结果.

为了进一步显示基于模型所设计合金的综合性

能, 引入用来评估 Al-Si-Mg铸造合金拉伸性能的质

量指数 QDJR = UTS + 150log(EL)[34] (其中 UTS

为最终抗拉强度, EL为伸长率), 结果如表 2所示.
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图 5    随机森林算法泛化能力测试结果　(a)随机森林模型训练集的预测精度; (b)随机森林模型测试集的预测精度; (c)线性回

归模型训练集的预测精度; (d)线性回归模型测试集的预测精度

Fig. 5. Random forest algorithm generalization ability test results: (a) The prediction accuracy of the random forest model training

set; (b) the prediction accuracy of the random forest model test set; (c) the prediction accuracy of the linear regression model train-

ing set; (d) the prediction accuracy of the linear regression model test set. 

表 1    新合金的成分和工艺
Table 1.    Composition and process of new alloys.

Al Si Mg Ti Be Sr
Solidtion
temperature

Solidtion
Time

Aging
temperature

Aging
Time

1# Bal. 7.3 0.576 0.142 0.003 0.030 535 12 155 8

2# Bal. 7.3 0.576 0.142 0.003 0.030 545 14 165 5

3# Bal. 7.3 0.576 0.142 0.003 0.030 545 14 170 7

4# Bal. 7.0 0.560 0.140 0 0.040 540 10 170 12

5# Bal. 7.0 0.560 0.140 0 0.045 540 10 170 12

6# Bal. 7.0 0.560 0.140 0 0.050 540 10 170 12

7# Bal. 6.8 0.600 0.120 0 0.450 535 9 165 9

8# Bal. 6.8 0.600 0.140 0 0.050 540 10 170 10
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如表 2所示, 经实验验证得到抗拉强度实验值

与目标值相对误差控制在±5%之间, 尤其通过第

八组实验证实 Al-6.8Si-0.6Mg-0.05Sr的成分配比

和 540 ℃×10 h+170 ℃×10 h工艺方案综合拉伸

性能表现优异, QDJR 质量指数达到 517.3 (抗拉强

度为 349.6 MPa, 伸长率为 13.1%).
 

5   讨　论
 

5.1    多角度自变量对合金性能的影响

本研究中, 为了表现模型在实际应用过程中的

多样性和普适性, 选取了多个不同尺度的特征变量

如变质剂含量、变质温度、浇注工艺、热处理工艺

等来研究其对抗拉强度的影响, 结果如图 7和图 8

所示. 图 7(a)—(d)的误差带图分别对应变质剂含

量 [35]、变质温度 [36]、模具温度 [37] 和浇注温度 [37] 的
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图 6    新合金的成分及工艺的实验结果

Fig. 6. Experimental results of the composition and process

of the new alloy. 

 

表 2    实验结果及误差对比
Table 2.    Experimental results and error comparison..

目标值/MPa 实验值/MPa Error/% QDJR

1# 345 327.46 –5.20 456.958

2# 345 329.42 –4.50 493.962

3# 345 328.15 –4.88 462.264

4# 345 321.19 –6.90 416.588

5# 345 330.74 –4.10 438.366

6# 345 331.53 –3.90 476.512

7# 345 340.55 –1.29 505.493

8# 345 349.47 +1.16 517.300
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图 7    性能预测结果　(a)变质剂 K2ZrF6 的含量对合金性能影响; (b)变质温度对合金性能的影响; (c)模具温度对合金性能的影

响; (d)浇注温度对合金性能的影响

Fig. 7. Performance prediction results: (a) The effect of the content of modifier K2ZrF6 on the properties of the alloy; (b) the effect

of the modification temperature on the properties of the alloy; (c) the effect of the mold temperature on the properties of the alloy;

(d) the effect of the pouring temperature on the properties of the alloy. 
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变化对合金性能的影响. 图 8(a), (b)是基于控制

变量法分别从固溶工艺和时效工艺的角度评估模

型预测合金性能的准确性 [38]. 从图 7可以看到, 随

着特征自变量的变化, 预测值相对于实验值始终保

持在±5%的误差带内, 由此说明模型可以针对不

同自变量的变化做出准确的结果预测. 在图 8中,

模型不仅预测出在误差范围内的预测值, 而且预测

值整体呈现出来的变化趋势与实验值相同, 这也证

明通过模型可以在不进行试错实验的前提下就可

以获得合金的最佳成分和工艺.

和同类研究建立单一的成分-性能或热处理工

艺-性能等的研究相比, 本研究考虑了更多潜在的

可以影响合金性能的因素, 这不仅使得模型的预测

结果更加准确, 同时基于模型得到新合金的性能

也更优于同类合金. 如图 9所示, 基于本模型得

到 Al-6.8Si-0.6Mg-0.05Sr的成分配比和 540 ℃×

10 h+170 ℃×10 h工艺方案综合拉伸性能与同类

合金相比处于较高的水平, 其 QDJR 质量指数达到

517.3, 高于同样使用 Sr变质 (Al-7.069Si-0.676Mg-

0.02Sr)的合金 [22], 以及使用稀土进行变质的同类

合金 [3−5]. 

5.2    数字模拟实验的误差分析

本研究主要使用链式方程多重插补的方法对

合金成分和工艺进行回归预测, 并使用概率分布图

对插补对象的准确性进行评估, 如图 10所示. 在

原始数据旁边区分显示插补值的分布来判断预测

结果与原始数据之间的分布差异, 红线代表原始数

据的分布, 黑线则是每个数据集的插补 (估算)值.

在图中可以看到, 通过对主要特征参数, 如镁硅含

量、变质剂含量、热处理工艺等的估算值的概率密

度进行计算, 将其所拟合出的曲线与原始数据的密

度分布曲线比较, 得出估算值的概率分布与原始数

据整体分布规律基本一致, 说明通过链式方程插补

设计的合金的成分和工艺与原始数据在数据集中

满足相同的概率分布.

虽然模型预测结果符合原始数据的分布规律,

但是最终预测的精度差异仍比较明显, 例如在图 7

中仍然存在个别噪声点, 曲线的增长趋势与实验值

只是在误差带内保持同步. 从模型角度分析发现目

前研究热处理工艺对性能的影响的工作量远远超

过熔炼工艺 (见补充材料), 这也导致数据集中以熔

炼工艺为自变量的数据远远少于以热处理工艺为

研究对象的数据, 最终形成: 单一特征数据量的差

异→模型对不同自变量泛化能力的差异→模型对

不同自变量预测结果的差异; 同时, 对模型特征重

要性进行量化时发现输入特征的重要性分数差别

较大, 如图 11所示, 合金的热处理工艺在模型的
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Fig. 8. Prediction Results of alloy properties based on controlled variable method: (a) Effect of solution process on alloy properties;

(b) effect of aging process on alloy properties. 
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重要性分数中所占比例最高, 这也证明了热处理工

艺特征在模型中发挥着与具体实验通过热处理提

高合金性能相同的作用; 对于合金成分的重要性分

数来说, 造成其差异的主要原因是基体元素 Al, Si,

Mg外的其余元素是作为变质剂、细化剂进行添加

的, 其在整个数据集中的有效数据量远远低于基体

元素, 所以其重要性分数较低, 最终导致模型对不

同自变量预测结果的差异.

因此可以确定, 在一个模型中, 当一部分小众

化的研究特征出现在数据集中并作为研究对象时,

其特征自身属性的差异以及其自身数据量的差异,

都是造成模型预测效果差异的主要原因.
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Fig. 10. Prediction probability distribution map. 
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6   结　论

基于机器学习搭建了多模态输入的 Al-Si-Mg

系合金性能预测-成分-工艺设计完整闭环模型. 综

合考虑实验过程中能够影响合金性能的因素, 将同

一体系不同牌号合金的成分、熔炼及热处理工艺等

实验因素作为特征, 通过随机森林寻找特征与性能

之间的非线性规律, 多角度, 多变量的实现合金性

能的预测; 使用链式方程多重插补方法对目标数据

进行回归预测, 最终实现新合金成分和工艺的设

计. 结果表明: 模型中随机森林算法的决定系数可

以达到 0.989, 使用链式方程多重插补算法得到的

Al-6.8Si-0.6Mg-0.05Sr的成分配比和 540 ℃×10 h+

170 ℃×10 h工艺方案后经实验证实其综合拉伸

性能表现优异, 质量指数 QDJR 达到 517.3 (抗拉强

度为 349.6 MPa, 伸长率为 13.1%), 其他使用本模

型改变多个自变量进行性能预测或指导设计的合

金的抗拉强度误差均保持在±5%之内. 这证实本

文所建立的多模态数据库和机器学习模型可以很

好地指导实验, 缩短实验周期, 降低实验成本, 提

高整体实验效率从而设计出更高性能的合金.
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Abstract

On the basis of a large number of experimental data, it is a challenge to establish a data-driven non-linear

law between mixing characteristics and mechanical properties for the proportioning and process design of new

alloy compositions. This paper proposes a performance-oriented “composition-process-property” design strategy

for Al-Si-Mg alloys based on a machine learning approach, aiming to adopt multimodal experimental data on

the composition, melting and heat treatment processes of divergent grades of the same system as features, and a

random forest  algorithm is  used to  find the  non-linear  pattern between the  features  and the  tensile  strength.

Afterward, this paper sets the composition and process parameters of some of the alloys in the dataset as the

target null values and uses the chain equation multiple interpolation algorithms to predict the interpolation of

the target missing data. The errors of both experimental and predicted values of tensile strength of the alloys

predicted or guided by this strategy are kept within ±5%; The composition ratio of Al-6.8Si-0.6Mg-0.05Sr and

the heat treatment scheme of 540 ℃×10 h+170 ℃×10 h are experimentally confirmed to have a quality index

QDJR  of  517.3  for  comprehensive  tensile  properties,  which  is  higher  than  that  of  similar  alloys  below  a QDJR

value of  500.  The result  indicates that this  strategy helps to enhance the long cycle time, high cost,  and low

efficiency of the traditional design method for Al-Si-Mg system alloys.

Keywords: Al-Si-Mg alloys, random forests, multiple interpolations, performance prediction
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