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MANG NORON NHIEU LOP LAN TRUYEN NGUGC DUNG CHO
VIEC MO HINH HOA

THE BACKPROPAGATION NEURAL NETWORK FOR
MODELLING

TRAN NGOC HA -'. NGUYEN THANII THUY *

Abstract. In this paper we shall investigate some aspects on using the back propagation neural network for
modeling. As an illustration, an experimental application to modelling equilibrium data of the liquid-liquid system
DyOHCIODEHPA has been taken. It is shown that the neural network approach is an effective method for modelling
various systems of this kind. Experimental results showed that errors of prediction of the proposed neural network are
really in the experimental range.

1. DAT VAN DE:

Mo hinh hoa la giai phdp tng dung todn hoc duge dp dung rong rii trong cdc nganh khoa hoc tu
nhi¢n nhu vat ly, héa hoc, duge, thue pham v.v... Thue (& cho thay né thue su hitu hiéu trong viée nghién
ctiu cde cong thice 161 uu dé diéu ché, san xudt cdc san phdm trong cong nghiép [1,2].

Ve thue chit, mo hinh héa 1a qud trinh tim ki¢m ham giai tich hoac mot tha tue cho phép san sinh
cdc véeto 1o giai dau ra (output) Y gom n bién tuong tng véi moi vecto dau vao (input) X gom m bicn.

X x1x2....... Xm Vecto vao
Model
Y 4 2 P Ym Veelo viao

Hinh 1: Mo hinh san sinh vecto ra Y tir vecto vao X

Cédc mo hinh dang nay thudng thoa man diéu ki¢n 13: D6i véi su thay déi nho cha vecto vio chi tao
ra su thay doi nho cua vecto ra. Viée xde dinh mo hinh dya trén mot tap hitu han céc s6 licu thue nghiém
{X,.Y,}. Cdc s6 licu thue nghi¢m nay duge do thco mot k& hoach héa thue nghiém nhat dinh.

Cdc ky thuat mé hinh hod thong thudng cho mot qud trinh doi hoi cdc dang ham todn hoc phai
duge bict trude hoac sinh ra tir ly thuyét cta qua trinh hoéc chi dodn theo kinh nghiém. D3i véi méi bien
cua veeto ra Y, phai xay dung mot ham f.

yi =Mix, X yeesdy )

Y2 = 00Xy, oo Xpndagseeora,)
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Yo B TalXits wraRunior-sfue)

Trong d6 a;; la cdc tham s6 chua biét ciia m6 hinh.

Khi xay dung mo hinh phai chi 1o s6 luong cdc tham s6 cling nhu vi tri cua chiing trong cdc ham f..
Viéc xdc dinh mo hinh la viéc xdc dinh tat ca cdc tham s6 a; dua trén su phu hop giita gia tri tinh todn va
gid tri thuc nghiém cho cling mét vecto vao. Phuong phdp binh phuong t6i thiéu thudng duge dung cho
qud trinh xdc dinh nay. Mo hinh s& dua bao t6t nhat khi cdc s6 liéu thuc nghiém dugc phan b6 déu trong
toan bo khong gian bién s6 dau vao véi mat do thoa dang [1]. Dé nhan thay d6i véi cac qua trinh phic tap
khi s6 luong bién dau vao va déu ra tang lén viéc tim ki€m, xdc dinh mot moé hinh nhu vay hoan toan
khong don gian.

Mang noron nhiéu 16p lan truyén nguoc la mot giai phap hitu hiéu cho viéc mé hinh héa, dac biét
d6i véi cic qua trinh phitc tap hoac co ché chua dugc biét 16 rang. N6 khong doi hoi bdt ky su hiéu biét
trieoc vé cac dang ham ciing nhie cdc tham s6. Thuc t€ né hoat dong nhu mot hop den. Vi mot s6 du 16n
cdc trong s6 (weight) mang hoan toan c¢6 du do tu do dé biéu dién méi quan hé giita cic dai luong vao va
ra. Mang su dung tap s6 liéu thuc nghiém cho qua trinh hoc hay qud trinh diéu chinh cdc trong s6. Viéc
xdc dinh mé hinh don gian la viéc lua chon moét cdu triic mang va cho mang hoc s6 liéu. Céc théng s6 sau
qud trinh hoc dung d€ ddnh gid chét luong cua mang. Qua trinh hoc ¢6 thé lau song mét khi da 6n dinh,
viéc dua bdo tro nén rat nhanh.

2. MO HINH MANG NORON NHIEU LGP LAN TRUYEN NGUGC
2.1. Cau triic mang

Lép vao

\

Lép an

Hinh 2. Ciu tric mang lan truyén ngugc véi 2 16p 4n.

Mang noron lan truyén nguoc luén c6 mét 16p vao, mot 16p ra va khong ¢6 hodc ¢4 céc 16p an. Cic
noron trén cic 16p dugc xép tuyén tinh. S6 luong noron ciia I6p vao bang s6 bién cla vecto vao s6 noron
cua 16p ra bing bién s¢ cua vecto ra. Cic 16p cua mang dugc néi véi nhau theo cich ddy du [1]. Hinh 2 la
moét vi du vé cdu tric cua mot mang c6 hai 16p 4n. Ngoai ra trén céc 16p trir [6p ra c6 thém mot tham s6
diéu khién (bias). S6 16p ciing nhu s6 lugng cdc noron trén méi I6p tuy thudc vao timg tng dung. Trén
thuc t€ viéc xay dung mang dua trén viéc thur va sai (trial and erros). Cdc mang dugce st dung thuong chi
gém 3 16p: 18p vio, 16p rava mot 16p 4n.

2.2. Thu tuc lan truyén:

Gia slt mang c6 L 16p, va trén 16p thit | 6 N, noron. Thu tuc lan truyén ctia mang nhu sau:
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N+l
Out! = F( ;Wj'i.Out'i") (1)

Trong do:

i - ) A N s B . o s
W - Trong s& cia dau vao thi i cia noron thi j trén 16p 1.

Out';"‘ - dau ra cia noron thi j trén 16p 1 véi Out(x,,....X,,1).

Thong thudng F 1a ham bién déi sigmoidal ¢6 dang F(x)=

l+e™
2.3. Thu tuc hoc

Phuong phdp lan truyén nguge (hinh 3) 1a phuong phép hoc ¢6 gidm sdt (suoervisedP [1]. Do d6 né
cdn moét tap cic d6i vecto vao va dich (X,)Y,).

Vio X,

v

w! Hiéu chinh W'
v i

W3 Hiéu chinh W*
v 4

w? Hiéu chinh W*
Ra T

Sai s6
Dich

Hinh 3. So d6 lan truyén nguoc ciia sai s6.
Trong qua trinh hoc cdc trong s6 dugc diéu chinh theo thuét todn déc nhat (deepest descent)[1].
Céng thic diéu chinh trong s6 nhu sau:
- ! /-1 1( previous)
AW, =n.6;.O0ut;” +uW ()
lei (new) _ lei (old) + lei
Trong d¢:
1 - hing s6 hoc
it - hdng s6 quén tinh
| 1 I I\ aper g
8;=(y;—-Out;).Out;.(1 —Out;) dsi véi lop ra
Ny

=(§6L*'.W;;‘).(1-0ut‘j) 46 véi cc 16p dn

Thy tuc hoc gém cac budce sau:

28



MANG NO RON NHIEU LGP LAN TRUYEN NGUGC DUNG CHO VIEC MO HINH HOA

- Lay 14n luot cdc cap s6 ligu X(Xy,... Xp)s Y(Yo--.y,) tir tép s6 lidu.
- X4c dinh vecto Out (x,...X,,1) '
- Lan truyén vecto Out qua mang theo céng thic (1)

- Diéu chinh céc trong s6 theo cong thic (2).

- Thue hién lai cdc budc trén vdi cap (X,Y) ti€p theo.

Mai luot cho phép tit ca cdc s6 liéu da truyén qua mang dugc goi 12 moét 14n 1dp. Sau méi lan
lap,tham s6 RMS (Root mean square error) duoc tinh:

P n
(2.2 (y,~Out})’
RMS= s=l i=1 (3)
p-n

Trong d6 p 1a s6 bo s6 liéu. Théng thuong can hang nghin tham chi chuc nghin 14n ldp dé mang hoi
tu. Kha nang, toc d6 hoi tu cua mang phu thudc vao kich thudc va cic tham s6 hoc cia mang [1].

3. CAIPAT MANG NORON LAN TRUYEN NGUQC.

Mot mang tong qudt dugc cai dit trén C nhu mot I6p (class) Network. Céc tham s6 ciia mang 1a cic
bién thanh vién bao vé con cdc chifc ning clia mang dugc thiét k& cho cdc ham thanh vién cua 16p.

class Network
{ protected:
int L, *N;
floatn, p *W, *Out;
void lan_truyén();
public:
Netwoek(in,int*);
~Network();
void hoc(char*str,int option);
void dodn{float*X,float*Y);
H
Ciéc trong s6 W;i va Out; dunc cp phat dong cho cic con trd W va Out tuong tng. Viéc tinh

dia chi k cho cdc phan tir lei va Out; theo cdc bang tuyén tinh W va Out duoc thuc hién boi cdc thh tuc
nhu sau:
/* tinh dia chi k cho */
{k=(-D*N=+1)+i-1'
if(I>1) for(s=1;s<l;s++)k+=Ns*(N-,+1);
}
/*tinh dia chi k cho Out'; */
(k=1+j-1;
if(1>0)for(s=0;s<l;s++)k+=Ns;
}
Thu tuc lan truyén va hoc:
{*Lan truyén*}
{for(1=1;1<L;1++)
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for(j=1;j<N;++)
{for(Net=0,i=1;i<=N1-1+L;i++)Net+= W, *Out!;

Out; =F*(Net);

}
s &
/*Hoc*/
{1an truyén();
for(1=L-1;1>0;1--)
for(j=1;j<N1;j++)

{s0= Out}*(l-Out;);
if(l==L:1) s=y;- Out};
else for(s=0, k=1, k<=N,,; k+—F) S= 5::! * W&:] :
5; =s* s0; :
for(i=Lii<Ny i+ Li++); AW =1.8,.0ut;™ + . AW,

}
for(l=1;1<L;l++)

for(j=1; j<=NL;1++)
for(i=Li<N, +1; i++) Wi =AW,

4. CAC NGHIEN CUU VE MANG NORON LAN TRUYEN NGUQGC
4.1. Té chirc s6 liéu

S6 liéu dugc t6 chiic trong mét tép s6 lieu. Cac cdp (X,, Y,) dugc viét l1an lugt theo tiing dong. Do
dic diém ctia ham bién déi F cdc s6 liéu nay dugc dinh ¢& vao khoang (0,1). Cic phuong phdp dinh c&
tuyén tinh ciing nhu khong tuyén tinh duogc thir nghiém cho thdy dinh c& tuyén tinh t6t hon va don gian
hon. Khoang dinh ¢& (0.2,0.8) cho thdy 1a t6t nhat. Trong khoang d6 ham F gan nhu tuyén tinh. Véi
khoang nhé hon nhu (0.3,0.7) khéng c6 cai thién gi hon nhung lai giy sai s6 16n hon trong qua trinh giai
dinh ¢& tir ddu ra cua mang. Cdc sai s6 trong du bdo cia mang phu thudc rédt nhiéu vao sai s6 cta s6 liéu.
Do d6 s6 liéu cho mang hoc nén la cdc s6 liéu duge do truc ti€p. Khong nén st dung céc s6 liéu dan xuét
tlr cdc s6 liéu do.

Trong qud trinh hoc, tap s6 liéu duge chia 1am hai phéan: phan hoc va phén kiém rta. Phan kiém tra
dugc chon ngdu nhién theo mot xdc xuat p. Tuy thudc vao s6 lugng s6 liéu gid tri p cé thé chon trong
khoang (0.0,6). Mot dai lugng RMS_M=(1-p).RMS_H+p.RMS_T dugc tinh cho mébi l4n lip. Trong dé
RMS_H la RMS cua phan hoc va RMS_T cho phin kiém tra.

Khi sai s6 tuong d6i quan tron hon sai s6 tuyét déi viéc tinh sai s6 ctia 16p ra trong (2) duoc tinh
theo coéng thitc mdi nhu sau:

U (o I 1o 15
8; =(y;—Out;).Out;.(1-Out;)/ y,
4.2. Cau tric va tham s6 hoc ctia mang:

Viéc xay dung céu triic mang (s6 16p, s6 noron) la cong viéc mang tinh thit nghiém. Tuy nhién véi
s6 lugng cdc trong s6 nho, mang thé khéng c6 diit 6 tu do. Trong khi d6 néu s6 trong s6 qué 16n, rét c6
thé déin dén hién tugng bio hoa- (overtraining effect). D6 1a hién twong mang d rat thudc céc s6 liéu hoc,
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song du bdo lai cho sai s6 16n. Cdc nghién citu cho thay viéc lua chon t6t dat dugce khi s6 trong s6 nhé hon
hodc gin bang s6 bo s6 liéu khdc nhau dé hoc. Do dé viéc thir nghiém thudng xudt phdt tir cic mang ¢
kich thudc nho. _

Gia tri cha cdc trong s6 ban ddu khong that su quan trong lam déi véi qua trinh hoc nhung phai
duge gan bing cdc s6 ngiu nhién tuy nhé nhung khong déng déu bang 0. Néu cdc gid tri nay 16n, mang
khong thé ¢6 kha ning hoc. Diéu nay 1a rd rang vi khi véi cdc d6i s6 ¢6 gid tri tuyét d6i I6n, ham F cho
két qua la hai gid tri O va 1. Céc trong s6 ban diu dugc gdn gid tri trong khoang (-1/n,1/n)(n- s6 trong s
trén timg 16p) s& cho két qua t6t. Cac ham sinh s6 ngau nhién trong cdc mdy PC dam nhiém t6t qud trinh
ndy.

Nhan t6 quan trong nhat la lua chon cdc hing s6 hoc 1 va hing s6 qudn tinh p . Téng clia hai hing
s6 nay dao dong xung quanh gid tri I(n + p~ 1). Véi gid tri = p c6 thé dan dén sy dao dong trong qud
trinh hoc. Khi hiing s6 hoc qud 16n, qud trinh hoc s& nhanh, song rat ¢é thé két thic sém, khi roi vio mot
cyc ti€u cuc bo. Hang s6 qudn tinh 16n 1am cho qua trinh hoc chamh lai, nhung gitip cho mang thodt ra
khoi cdc cuc tri cuc bo. T nhiing tinh chat trén cho thay t6t nhat la khi gid tri p 16n hon khéng nhiéu gid
tri 11, Cdc gid tri nay thay déi tuy timg ng dung, thuc t€ cho thay gid tri ip = 0.55 va n = 0.5 khd t6t cho
su lua chon ban dau. Mang dugc chon lam mé hinh s& 1a mang ¢6 gid tri RMS_M nhé nhit.

5. MO HINH HOA SO LIEU CAN BANG CHIET LONG - LONG

5.1. Pac diém hé chiét long - 10ng:

Ky thuat chiét long - long 1a ky thuat dugc s dung nhiéu trong héa hoc dé tich, tinh ché& cic hop
chat héa hoc. Trong trudng hop téng quét céc gia tri do dugc bing thuc nghiém la néng dé cdc ciu tir ban
dau C, gid tri axit ban ddu H, gid tri néng do can bang & pha nuéc C,, va néng do C,, tren pha hitu co. Xdc
dinh cdc ham.

C .
D=—"=1(C,H) hoi Cuq =f(C H)
Cuq
rit quan trong cho viéc xdc dinh cdc diéu kién t6i uu cho hé chiét lién tuc. Viéc xay dung mé hinh
1y thuyét gip nhiéu khé khan nén di ¢cé6 mot mo hinh thue nghiém duoc dé nghi [2].

D=A,C* exp(-A,C*H)

Trong d6 A,, A, AyA, 1a cdc tham s6 cia mo hinh. VGi moé hinh nay sai s6 tuong d6i trung binh
cho hé chiét Dy-HCI-DEHPA (bi 2-ethylhexylphotphoric acid) lén t6i 10-12% [3].

5.2. Mo hinh hoa bang mang noion:

Trong s6 49 s6 liéu thuc nghiém ¢ bang 1[3], 5 gid tri (**) da dugc gianh riéng cho qud trinh du
bdo. Mang noron xay dung gom 3 I16p tir kich thude nho (2x2x1) dén kich thudce 16n (2x17x1). Gid tri xdc
suat kiém tra trong qud trinh hoc 1a p=0.2, n=0.5, u=0.55. Thdi gian hoc sau 10.000 l4n lip ting lén theo
kich thuéc mang. Doi v&i mang 16n nhat (2.7x1) la 22 phit trén mdy PC486-66 MHz. Bang 2 théng ké su
phu thuoc gid tri RMS_H va RMS_T vao “.ch mang. Két qua cho thdy & cic mang I6n ¢6 xay ra qud trinh
hoc qud. Mang (2x7x 1) la t6i uu cho hZ khao sat. Ma tran trong s6 cila mang (2x7x1) duoc liét ké ¢ bang .
Cdc gid tri tinh todn va du bdo so sdnh véi gid tri thuc nghiém duoc trinh bay trong bang 1. Sai s6 ctia qud
trinh du bdo 12 4.52% ném trong khoang sai s6 thuc nghiém (3-4%)(3].

KET LUAN.

Tir vi du minh hoa mo hinh héa hé chiét 16ng - 16ng cho thdy viéc sir dung mang noron nhiéu 16p
lan truyén ngugc cho viéc mé hinh héa don gian va hiéu qua hon so véi cic phuong phdp thong thuong.
Mot trong nhitng loi thé chinh la né khong doi héi hiéu biét trude vé cdc dang ham todn hoc. Loi thé nay
xuat phdt tir kha nang hoc méu s6 liéu cua mang noron néi chung. Tuy nhién véi phuong phdp hoc déc
nhét qud trinh hoc luén hoi tuld khéng dam bao. Mot giai phdp hoc theo giai thuat di truyén c6 1€ s& t6t
hon va cin duge nghién ciu.
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Barng 1. C4 gi4 trj C, H va C,. H¢ chiét Dy-HCI-DEHPA

No C H C,(TN) C(TT) No C H C(TN) | C,(TT)
1 0.10 0,371 0,031 0,038 26 0,30 0,916 0,244 0,239* -
2. 0.10 0,501 0,038 0,045%* 27 0,30 1,012 0,250 0,246
3. 0,10 0,531 0,045 0,046 28 1,099 0,256 0,252
4. 0,10 0,642 0,055 0,052 29 0,30 1,253 0,265 0,263
5. 0,10 0,693 0,063 0,055 30 0,40 -0,288 0,265 0,253
6. 0,10 0,811 0,069 0,061 31 0,40 0,000 0,276 0,274
7 0,10 0,916 0,073 0,066 32 0,40 0:223 0,290 0,291
8. 0,10 1,099 0,078 0,076 33 0,40 0,405 0,301 0,304
9. 0,10 1,253 0,082 0,084 34 0,40 0,560 0,310 0,315
10. 0,20 0,288 0,078 0,075 35 0,40 0,693 0,320 0,325
11 0,20 0,000 0,086 0,092 36 0,40 0,811 0,331 0,333
12. 0,20 0,223 0,096 0,105 37 0,40 0916 0,339 0,341
13. 0,20 0,405 0,114 0,115%* 38 0,40 1,012 0,345 0,348%*
14. 0,20 0,693 0,138 0,133 39 0,40 1,099 0,351 0,354
15. 0,20 0916 0,154 0,146 40 0,50 -0,288 0,365 0,357
16. 0,20 1,012 0,159 0,152 41 0,50 0,000 0,379 0,377
17. 0,20 1,099 0,163 0,158 42 0,50 0,223 0,391 0,392%*
18. 0,20 1,253 0,169 0,167 43 0,50 0,405 0,400 0,404
19. 0,30 -0,288 0,162 0,157 44 0,50 0,560 0,407 0,414
20. 0,20 0,000 0,176 0,176 45 0,50 0,693 0,417 0,422
21 0,30 0,223 0,191 0,191 46 0,50 0,811 0,427 0,429
22, 0,30 0,560 0,201 0,204 47 0,50 0,916 0,435 0,435
23. 0,30 0,560 0,211 0,214 48 0,50 1,012 0,442 0,440
24. 0,30 0,693 0,224 49 0,50 1,099 0,455 0,445
25. 0.30 0.811 0.234 0.232
** gid tri dugc Mang Noron dodn nhan. )
Bang 2. Su phu thudc gid tri RMS_H(%) RMS_T va sai s6 dodn nhan P vao kich thuéc mang sau
10.000 lan 13p.
Kién tric | 2x2x1 2x5x1 2x6x1 2x7x1 2x8x1 2x9x1 2x12x1 2x15x1 2x17x1

mang

RMS-H 2,858 3.325 3,070 2,117 2,034 2,780 3,529 4,523 5,594

RMS-T 4,291 2,716 2,529 2,956 4,040 4,530 1,483 3,902 5,079

P

Bang 3. Ma tran trong s6 ctia mang no ron (2x7x 1) sau 10.000 14n 13p.
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-3,200 -0,379 -0,799
-2,567 -0,669 -0,795
W= -3,226 -0,796 -0,295
-1,661 -0,845 -1,110
-2,128 -0,866 -0,701
-4,336 -1,086 4,418
-1,669 -0,852 -1,074
-1,702 -1,541 -1,65 -1441 -1,398 -3,358 -1,413 3,439
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