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材料性能的建模方法
王思昭

(北京工业大学材料科学与工程学院，北京100022)

摘要；提出一种用非线性函散的线性组合来预测材料性能的建模方法．在叙述其数学原理后，给出了确定参

量的数学方法，同时给出5个实例的建模结果．得到的计算结果与理论符合良好，在～定程度上可以预测出材料

性能．讨论了多元函数的建模．
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材料的各种性能(力学、热学及光学电学的性能)对材料的应用。特别是新材料的应用，起着关键的作

用．近代数学物理科学的发展，已对某些材料的性能作出了良好的计算及进行预测，从而诞生所谓的计算

材料科学．然而不可否认的是，并不是任何材料的性能都可以计算出来的，特别是一些新型的复合材料、

纳米材料，等等，它们性能的计算仍是困难的．因此在材料科学中，经常是通过很多次试验求出所需的性

能数据．这些性能数据可在工程材料手册中找到，然而这产生几个问题：①数据的完全性，即有些数据并

未列出，这涉及要作更多的试验．②试验可能不容易或代价太高．@所要求的性能从理论原理上预测或

计算出来当前是不可能的．是否能根据有限的试验数据建立一个函数关系7它能描述试验数据，还能预

测可能未傲的试验数据?作者将讨论一个建模的方法，对上述问题作出肯定的回答．

1 单变量函数的近似方法

1．1 基本非线性函数的选取

材料的性能(因变量y)往往依据它的某些因素(自变量曲，例

如金属的应力(s恤ss)与应变(s廿ain)关系．这里主要考虑因变量

依赖于一个自变量的改变而使另一些自变量保持不变的情形．

先观察取自金属手册⋯中一个灰铁的应力应变关系(如图1)．

这个单变量函数图形很类似于所谓的s型函数

y=s(口x)=1，(1+e一皑)， 口≠O (1)

与图2相比，纵坐标位置及大小有所摆动．这种s型函数体现于自

变量x与因变量S(∞0的关系中．开始x变化时，S(口x)很小；当x达
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圈I灰帙的应力—庄变图

到矗时，s(口x)迅速近似按比例常数口>O而增加；当x达到x．时，s(娴开始趋于平稳不变．注意4>0的大
小只表现s(硼对x变化而改变的陡峭程度；如果Ⅱ<O，s(口对的曲线形式(如图3)．x增加时，在z。处s(a曲
按比倒常数口<O而减小．当x达到x．时，s(硼开始近似平稳不变，⋯>O的大小只反应s(∞0对x变化的
陡削程度．本文取s(口0=(1+e一’“为原始的非线性函数．注意图2，在x=o时s(O)=1，2，而实际

图l中x=0时的s(o)的位置显然不是l，2．为克服这一困难，只需对』作某个平移即可．取s(口柚形

为s(“+6)=【1+e一6】-1，这使曲线s(“)沿x轴平行移动，右移或是左穆由6的符号与数值所决定，于
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图2 s(“)函数(萨1)的图形 图3口=一1<0时剐口曲的图形

是曲线s(“)与y轴的交点就不在y=s(0)=l，2点了．s(m0右移时，曲线与y轴交点小于1／2；左移时，

曲线与y轴交点大于l，2．以上讨论中的曲线s(口x+6)的值的最大最小值的差均限制在0与1之间，实际研

究对象中J的值并不受此限制，因此s(似+6)如乘以常数c(c->O)为cs(甜+6)，可使s(口x+6)放大c倍，

而使s(“十6)不受限制在0和I之间．如c<O，则意味着将s(“+6)放大⋯倍后，再绕x轴旋转Ⅱ度后的

图形．如果需要将fs(nJ+6)图形沿r轴平行移动距离正则可取函数为cs(“+6)+以d可为负值．

总结以上讨论，如果当x由王改变到x，时，因变量y．改变至v，的改变量△v=r，一r．一般为上升(△y>

O)，下降(△v<0)，或不变(△y=O)的3种情况．则函数cs(“+6)+d描述x，一‘时，在平面ky)上任

意处，因变量改变的情况，函数Fs(“+6)+d是材料性能建模所用的基本s型非线性函数．·

I．2 用基本非线性函数(s型函数)的和近似任意函数

材料的性能显示如图4．图4并不是典型的s型函数图形，

那么怎样用基本s型非线性函数胡(Ⅱz+6)+6去近似图4的

曲线昵?因为每个基本s型非线性函数都有一个上升或是下

降部分，而图4曲线可近似划分成4个线段‘，0‘与‘．如果每

个线段，(f_l，2，3，4)用一个基本s型非线性函数c．s(口．x+

2 最佳参量的确定及其算法

在材料性能试验中，由选取x。，t，⋯，x。，得出因变量的值咒，儿，⋯，n，这一组点(气，咒)，一=1，

2，⋯，H确定一个未知函数，y。=，(‘)，肛=l，2，⋯，n的图形，现在要求{只}用非线性s型函数g(x)=

∑【c芦(qz+6．)+一】=∑[qs(qx+也)]+正d=∑噶去逼近，显然有

心=，(‘)≈∑[c。s(q‘+6；)】+d=占(‘) (2)

在点托的误差为∑[c．s(。^+6，)+t】一丘=g(‘)一雌(3)，由于共有H个试验点，．，，：，⋯，n，均

方根误差为

E={；主⋯矿旷p (4)

本文的任务是要选取参量(口。～。。。，种；f=1，2，⋯，m使得E最小。从而使∑【c，s(口，x+6，)+讳】最密

切接近二n=，(‘)，m=I，2，⋯，H成立，这里一般取m=2～，．
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由式(4)有F=￡({d～～，d})，故

△E=善[(羞△Ⅱ．+器∞．十笨缸，)]+嚣△d c s，

多变量函数E({d，～。。，，d))关于{口．～。～。，d)为极小的必要条件是：aE／如．=o，0E，a6，=o，aE／

ac；=O，a￡／ad=0(f=l，2，⋯，m)，原则上此解3Ⅲ+1个非线性联立的方程组而求3Ⅲ+1个参量

(。，～．～．，J)，而本文用梯度下降法解决此问题．

因为要△E一最小，可由aE，a4．，a￡／a6．，aE／ac．，aE／ad一0(对所有f成立)而达到，故可按a日

a口．、aE／a6．、aE／ac．、aE／ad的负方向搜索{口．～．～．，d}，即采用

△吐=一口(aE，ad)，或d(k+1)=d(女)一n(aE／ad)1。

△c，=一a(a￡／aq)，或‘(血+1)=c(七)一口(aE，ac，)h

△6。=一d(a正／a6．)，或6．(七十J)=6(七)一口(aE／a6．)J^
、“’

△Ⅱ．之一口(aF／aa：)，或口，(七十1)=口(七)一口(aF，adi)f^

时，由式(5)有

△E=l耋c～，，a[(差)2+(篱y+(篝)2]+c一，，a(器)2=
}乏m；+△6；+蟛】+【寻p2<o ㈩

其中口为常数，O<口<1，控制着在aE，ad．、aE，a6，、aE，孔．、a占，ad负方向下降的速度以搜索

{a，，6。，c．，4)，当血．，△6。，△c．，△d—O时，由式(6)可见aE，ad．，aE，拍。，aE／ac，，aE，ad—O，而在这个

过程中，由式(7)可见误差△E—o．式(6)为求得{口．一．，c．，畦)极值的算法．
对于均方根误差函数E(见式(4))，具体计算后有

小一。器=(寻)e“2砉⋯矿丘)
血．=一a簧=(寻)e⋯2砉(啦)训即”。，
曲．：一。垂(寻卜mi⋯扩牡，札气¨『)

邸’

曲．=一a篝=(寻)e“2砉⋯扩牡∥∽川，)
此处e=；J砉(g(‘)一∥∥㈠‘¨f)=跏五¨。)(1叫。矿6f))，算法(8)的迭代表达为

七十

七+

七+

盘+

3 几个实例的建模计算

g(气)一丘)t

(g(气)一虬)s(Ⅱ．‘+6。)L
(9)

(g(气)一虬)c。s(d．‘+6；)(1一s(目．‘+6。))k

(g(x。)一‰)c。‘s(4．‘+6j)(I—s(Ⅱ．‘+6。))】t

从工程材料性能手册中查到的试验数据作为例子进行建模计算．图5是合金钢中Mn元素的质量分
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数与合金钢强度增加因子的关系曲线”】，其中w(^枷)为0、O．5．1．0、

J．5、2．O、2．4；抗拉强度增加园子，为】．O、】】】、1．25、】．43、J．68、2 0．

通过前述算法求得，当误差E≤0．113时，d=0．321 026 2，c=

7．5“378，6=一3．6s8 328，a=0_816 962 1；这时非线性函数(2)

逼近实际曲线非常良好．

男一个例子是一种灰铁塘my imnJ的应力一应变试验结果II】．

应变z数据：一1．O、一0．8、一O．6、一0 4、一O．2、0、O．2、0 4、O．6、0 7；

应力r数据：一550、一520、一470、一390、一225、O．175、225，280、

290．当误差E≤0．026 9时，参量值d=一535．437 9．c=833．141 2，

6=0 603 309．Ⅱ=5．496 853，这时试验数据所形成的曲线与模拟

计算出的数据吻合得很好．

4 材料性能的预测

2．2

20

1．8

‘1．6

1．4

1．2

w r№)，％
图5 w(帅1)随锕强度增强的效果圈

建模是要求得到一个函数，它能使此函数的自变量与因变量的数据与真实的试验数据吻合或逼近得

很好．然而即使曲线吻台得比较好，建模的任务还未完成，更重要的实际问题是：由于材料性能试验有时

候是很复杂，试验费时又费钱，要从有限次的试验数据中，推断或预测未傲过的试验情况．显然这有重要

的实际意义．现通过前面两个例子说明．

取前面6次试验中的前5次数据建模，预测第6次试验的情况．先用试验数据进行函数逼近或曲线拟

合．用前述算法求得d=0．716 739 5，f=7 544477，6=一3．236 672，o=O．656 376 l(当占≤0．003 189 99

时)，第6次的试验数据是x=2．4，v=2，0；实际预测数据x=2．4，y=1．92．在前第2个性能试验中，用了

10个数据中的8个(』：一l 0，一0．8，一O．6，一0．2，0．O，0．2，0．4，0．6；v：一550，一520，一470，一225，0，175，255，

280)进行函数逼近而建模，求得d=一532 716 9“=814．065 7，6=0．629 477 7，口=5．699 917(注意未采

用一(五r)=(一0．4，一390)与曰(√，y7)=(0．7，290))，设x=～O．4及』’=O．7时的试骚未做，用上述参

量口，6“．J的值，℃人非线性函数，计算当．r=一O．4_及J 7=O，7时；分别碍y=一390(试验值一400)，y’=

283．304(试验值290)，结果曲线吻合(如图I)．证明采用的非线性函数及算法是台适的．

5 更复杂的情况及多元函数的建模

一般，用非线性函数，=0／(1+e⋯6))+d去进行工程和科学中的很多情况的建模是很合适的-
当试验数据的曲线有很多拐点的时候，就不一定适用了．本文已讨论过基本的非线性函数y=c／(1+

e⋯6)+d的线性组台

y=∑ [鬲与+一 ]=砉雨岛+a
去进行复杂情况的建模，m=2～4．然而当试验数据ky)较大时，使指数e一6很大，在计算机上运行
时，往往因计算数据太大而溢出，y=s(础=l，(1十e’的值在0与l之间．既然

o ‘
y 2刍r矗可+d

由上述分析可充分逼近常见函数关系，故将其再次投放s型函数中作为自变量，而有

三 c．

，2 s(∑再静+d)
它应也包含有必要的信息，而不影响复杂情况的函数逼近，为此取得焊锡的熔点与铅质量分数的试验关系

数据‘“：铅质量分数x=O．10、20．25、30、35、40、50，70、80，90；熔点y=232、216、198、189，184、184、19l、

220、260、275、295．其中试验数据爿(x，y)=(60，240)；B(x7，y 7)=(100，322)以备作预测，作者用

／～
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，。s l艺百静+d J

作曲线拟合，得到很好的结果(见图6)．但要注意这时数据x

与∥皆顼处理置放为在区间[0，l】，这很容易通过，，7=“，一

临m)／(J_n一，眦。)及工’=(互一』吼。)／(二‰一互删。)而做到，
用昕得，‘不难得到，，用(*一)=(60，240)；(，，，7)=(100，

322)．也得很好的预测结果．

多元未知函数==，k y)的建模很易推广得出．因为当x

为常数时，z=，(％y)应为s型函数形式；当，为常数时，==

o
、

《
嫂

w(Pb)，％

图6 w(Pb)与熔点的关系

，ky)也应为s型函数形式，故：=．厂k，)可以近似表示z=f，(1+e⋯～⋯1)+d作者正进一步模拟计
算研究材料的二元函数性能的建模．

6 结束语

材料性能的理论计算，以及计算材料科学现正受到关注，而一些材料结构太复杂，纯粹从物理、数学的

基础上计算其性能比较困难，因而在试验数据基础上建模是必要的．建模是要找出一个函数，确定其参

量，使得出函数的自变量与因变量的关系符合试验数据．更重要的是由此函数能预测与推断出未进行试

验的结果．

本文承蒙材料学院材料科学部陈光华老师指导，在此表示诚挚感谢
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