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摘要　利用经标志样本集训练的人工神经网络对Ë 2Í、Ê 2Î 族二元化合物和É 2Ë 2Î 2、Ê 2
Ì 2Í 2 族三元化合物半导体的禁带宽度和熔点进行了预报, 计算结果与实验结果符合较好.
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1　引言

Ë 2Í 和Ê 2Î 族二元化合物是制造微波、光电及红外探测器件的重要半导体材料; 而

É 2Ë 2Î 2和Ê 2Ì 2Í 2 族三元化合物则已被广泛用作非线性光学和太阳能电池材料. 禁带宽

度 (E )和熔点 (T M )是决定这些化合物性质的两个重要参量, 虽然这些参数已由实验测定, 且

对禁带宽度与化学组成的关系进行了许多研究[ 1～ 3 ] , 但是到目前为止, 人工神经网络 (a rt if i2
cia l neu ra l netw o rk, ANN )尚未被应用于预报这些参量. ANN 是一类试图模拟人脑神经网

络结构的新型数据处理系统, 具有自学习、自适应功能. ANN 可以从大量的实验数据中直

接提取隐含的、有用的信息, 因而特别适应于解决涉及非线性及复杂系统的问题. ANN 理

论是 80 年代中后期在世界范围内迅速发展起来的一个前沿研究领域, 其发展已对机算机科

学、人工智能、认知科学等领域产生了重要影响. ANN 在文字识别、图象处理、智能控制以

及专家系统等方面的应用研究成果也不断涌现. 作为ANN 在化合物半导体材料中应

用[ 4～ 6 ]的一个例子, 并尝试将ANN 和数据库与知识库相结合, 从而对建立可用于将化合物

半导体材料进行优化设计的专家系统的可行性作出初步研究, 本文拟报道采用训练好的

ANN 对Ë 2Í , Ê 2Î 族二元化合物和É 2Ë 2Î 2, Ê 2Ì 2Í 2 族三元化合物禁带宽度和熔点的

计算结果.

2　计算

2. 1　计算方法

ANN 由许多相互连接的基本处理单元 (神经元)构成[ 7 ] , 单个神经元的结构如图 1 (a).



图 1　神经元与人工神经网络结构简图

其中　x 1, x 2,. . . , x n 表示神经元的输入参数; w 1, w 2, . . . , w n 表示连接权重; b 为神经元

阈值; y 则表示神经元的输出值. 该神经元的净输入 (X )与输出分别为:

X = ∑ x i w i + b　　y = f (X )

其中　f 是神经元的输入传递函数 (或称响应函数) , 常取 f 为 S 函数 (Sigm o id 函数) 或双

曲正切函数 ( tanh (X )函数).

单个神经元的信息处理功能是非常有限的, 只有将多个神经元按一定规则连接成网络,

并让网络中各神经元的连接权也按一定规则变化, 才能实现对输入模式的学习训练和识别

预报. 一个典型的三层分层 ANN 的结构如图 1 (b )所示. ANN 工作时, 首先需要按有教师

示教的方式进行学习或训练, 常用的训练方法为误差反向传递法 (erro r back2p ropagat ion ,

BP ) [ 8 ]. 具体过程可简述如下: 当将一对学习模式提供给网络后, 网络中各神经元的激活值,

从输入层经隐含层向输出层传播, 并在输出层神经元获得网络的输入响应. 此后按减小希望

输出与实际输出误差的方向, 从输出层经隐含层至输入层逐层修正各连接权. 随着学习模式

的不断提供以及误差逆传播修正连接权的不断进行, ANN 对输入模式响应的正确率也不

断上升, 这样最终可完成对ANN 的训练过程, 训练好的ANN 便可以用于预报未知.

本文选用三层分层连接网络结构. 输入层和输出层神经元数分别等于输入2输出模式的

特征值数, 而隐含层神经元数则采用“逐次逼近法”( t ria l2and2erro r m ethod )加以确定, 即按

照网络中总连接权重数小于训练集样本数这一经验规则[ 9 ] , 预先确定几个值分别训练

ANN , 按使全局累积误差最小的原则, 最终确定隐含层神经元数. ANN 输入层传递函数选

用线性函数, 而对隐含层和输出层则选用对称的双曲正切函数. 所有计算选用BP 算法在

586 机上进行, 而终止训练过程的方法则选用固定迭代次数法.

2. 2　计算结果

2. 2. 1　AË BÍ 和AÊ BÎ 二元化合物

计算时,ANN 训练集由 8 种Ë 2Í 族和 8 种Ê 2Î 族二元化合物组成, 包括A lP, A lA s,

A lSb, GaP, GaSb, InP, InA s, InSb 以及 ZnS, ZnSe, ZnT e, CdSe, CdT e, H gS, H gSe 和

H gT e. GaA s 和CdS 被随机抽出作为预报集. 根据半导体结晶化学规律[ 10, 11 ] , 在Ë 2Í 族和

Ê 2Î 族二元化合物半导体中, 同时存在共价键和离子键, 该混合键的键能直接决定了化合

物的物理性质. 影响化学键键能的基本原子参数主要包括表征电化学因素的电负性和原子

序数以及表征几何因素的原子半径等, 考虑到玻恩指数[ 12 ]是决定离子晶体物理性质的一个

重要参数, 故此将Ë 2Í 族和Ê 2Î 族二元化合物半导体的平均原子序数 (Z = (1ö2) (ZA +
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ZB ) )、Pau ling 电负性差 ( ∃X = ûX A - X B û )、玻恩指数 (n = (1ö2) (nA + nB ) ) 和晶格常数

(a) [ 13, 14 ]组成一个四参数模型, 作为ANN 的输入特征量; 输出特征量分别是禁带宽度[ 13, 14 ]

和熔点[ 15, 16 ]. 采用“留一法”, 分别用训练好的ANN 对 GaA s 和CdS 的 E g 和 T M 进行预报,

结果见表 1.

表 1　GaA s, CdS 和 Ag InS2, CdSiA s2 禁带宽度和熔点的ANN 预报结果

E öeV , 300K TM öK

化合物 预报值 实验值 预报值 实验值

GaA s 1. 21 1. 42 1459 1513

CdS 2. 50 2. 40 1693 1748

A g InS2 1. 82 1. 87 1201 1118～ 1138 [20 ]

CdSiA s2 1. 49 1. 55 1163 > 1123 [17 ]

2. 2. 2　AÉ BË CÎ
2 和AÊ BÌ CÍ

2 三元化合物

表 2　21 种三元化合物 E 的计算值和ANN 预报值

E öeV , 300K

化合物 预报值 (ANN ) 计算值[18 ]

ZnSiSb2 1. 07 0. 9

ZnGeSb2 0. 85 0. 5

CdSiSb2 1. 18 0. 8

CdGeSb2 1. 03 0. 2

M gGeP2 2. 17 2. 1

M gSnP2 1. 56 1. 8

M gSiA s2 2. 08 2. 0

M gGeA s2 1. 60 1. 6

M gSnA s2 0. 93 1. 2

M gSiSb2 1. 39 1. 4

M gSeSb2 1. 20 0. 9

M gSnSb2 0. 62 0. 6

H gSiP2 1. 58 1. 6

H gGeP2 1. 36 1. 2

H gSnP2 0. 87 0. 8

H gSiA s2 1. 24 0. 7

H gGeA s2 1. 08 0. 2

CuT lT e2 0. 42 0. 9

A gT lS2 1. 11 1. 1

A gT lSe2 0. 63 0. 7

A gT lT e2 0. 51 0. 6

　　对三元化合物, ANN 训练集由 17 种É 2Ë 2Î 2 和 12 种Ê 2Ì 2Í 2 化合物构成, 包括

CuA lS2, CuGaS2, Cu InS2, CuA lSe2, CuGaSe2, Cu InSe2, CuA lT e2, CuGaT e2, Cu InT e2,

A gA lS2, A gGaS2, A gA lSe2, A gGaSe2, A g InSe2, A gA lT e2, A gGaT e2, A g InT e2 和 Zn2
SiP 2, ZnSiA s2, ZnGeP2, ZnGeA s2, ZnSnP 2, ZnSnA s2, ZnSnSb2, CdSiP2, CdGeP 2,

CdGeA s2, CdSnP 2, CdSnA s2. 但是, 在预报熔点时, 由于 CuA lT e2, A gA lS2, A gA lSe2, A 2
gA lT e2 和 ZnSnSb2 熔点数据的缺乏, 训练集由 29 个减至 24 个, A g InS2 和CdSiA s2 被随机

选作预报集. 同计算Ë 2Í 族和Ê 2Î 族二元化合物半导体的禁带宽度和熔点时相似, 对以上

É 2Ë 2Î 2 和Ê 2Ì 2Í 2 三元化合物, 仍

采用四参数模型, 即将三元化合物的平

均原子序数 ( Z = ( 1ö4) ( 2Z C + ZA +

ZB ) )、Pau ling 电负性差 (∃X = û 2X C -

X A - X B û )、u
[ 17 ]值 (u 值由晶格常数 a , c

决定)和玻恩指数 (n= (1ö4) (2nC+ nA +

nB ) ) 作为输入特征量; 而将禁带宽

度[ 18, 19 ] 和熔点[ 17, 20 ] 作为输出值. 选用

“留一法”对A g InS2 和CdSiA s2 的 E g 和

T M 进行ANN 预报, 结果见表 1.

文献[ 18 ]曾给出了 21 种迄今为止

大多数未合成出的三元化合物的 E 计

算值. 我们利用ANN 对这 21 种三元化

合物的 E 值进行了预报, 结果见表 2.

3　讨论

表 1 结果表明, 对于Ë 2Í 族和Ê 2
Î 族二元化合物, E 和 T M 的ANN 预报

值与实测值符合较好. ANN 方法与其
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它经验方法相比, 它仅利用基本原子或结构参数作为输入特征量, 在具有适当样本集的条件

下, 便可以对目标函数值进行拟合或预报. 既不需要事先建立某种数学模型, 也不需要在计

算时, 由于化合物的组成、结构不同而需要引入可调经验参数. 本文采用的BP 网络结构的

突出优点就是它具有很强的柔性和非线性映射能力. 在其训练过程中, 网络输入层, 隐含层

和输出层之间的连接权起着“传递特征”的作用, 即通过对样本的学习, 网络不断获取知识并

将其分布存贮在网络的连接权上. 由于具有自组织能力, BP 网络可以最终达到能够表征输

入模式特征的状态, 此时输入特征量与目标函数之间的复杂关系便以ANN 特有的方式—

以连接权数字矩阵的形式被记录下来, 从而完成由输入模式到输出模式的非线性映照. 然而

从表 2 结果可以看出, 虽然 21 种三元化合物的 E 值可由ANN 预报, 且结果令人满意, 但是

仍有几种化合物, 如CuT lT e2, H gSiA s2, 特别是CdGeSb2 和H gGeA s2, 其禁带宽度预报值

与报道的计算值偏差仍较大. 从ANN 自身角度分析, 这可能是由网络“过拟合”所致, 避免

“过拟合”的一种方法是考虑适当增加输入特征量, 但是这往往导致连接权重数增加, 进而需

要增加样本数这一矛盾; 另一方面, 这也会使得输入2输出之间的关系变得复杂. 由此看来,

选择合适的输入特征量以及搜集尽可能多的样本, 并注意优化网络结构, 将有助于提高预报

精度.

4　结论

利用经过训练的ANN 对Ë 2Í、Ê 2Î 族二元化合物以及É 2Ë 2Î 2、Ê 2Ì 2Í 2 族三元化

合物的禁带宽度和熔点进行预报, 结果令人满意. 但是应注意尽可能优化网络结构, 否则预

报值和实测值会产生较大的偏差.
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Abstract　A rtif icia l neu ra l netw o rk tra ined by experim en ta l da ta has been u sed to p red ict

the va lues of the band gap and m elt ing po in t of Ë 2Í , Ê 2Î b inary com pound andÉ 2Ë 2
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