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MA-NGNORON NHIEU LOP LAN TRUYEN NGUQC DUNG CHO
VI~C MO HINH HOA

THE BACKPROPAGATION NEURAL NETWORK FOR
MODELLING

T~\N NGC)c!lA _I. NGUYEN THANII TIIllY"

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

1. D~T VAN DE:
Mo hinh hoa lil giai phap irng dung loan h9C duce ap dung rang rai trong cac nganh khoa hoc ur

nhicn nlnr vat ly, hoa hoc, duce, thuc pham v.v ... Thuc te cho thay no thuc sl1 hiru hicu trong vice nghicn
ciru cac cong tlurc t6i Vu 06 dieu chc, san xuat cac s~ln pham trong cong nghi~p 11,21.

v« thuc chat, mo hlnh hou la qua trinh tirn kicrn ham giai tich hoac mot thu rue cho phcp s.in sinh
de vccro Ivi gi,ii d:1u ra (output) Y gom n bicn urong u'ng vtJi moi vccto d,iu vao (input) X gorn m bicn.

X Vccto vao

Y Vccto V~lO

Hlnh I: Mo hlnh S~Insinh vccto ra Y lLt vecto vao X

Cac mo hlnh dang nay thuong thoa man dicu kicn la: D6i voi su thay d6i nho cua vccto vao chi tau
ra sl1 thay dtli nho cua vccto ra. Vice xac dinh mo hinh dua trcn mo: l~p hiru han cac so lieu lime nghi~m
IX"Y". Cac s6li~u thuc nghicm nay duoc do thco rnot kc hoach hoa thuc nghiern nha't dinh.

Cac ky thuat mo hinh hoa thong thuong cho mot qua trinh doi hoi cac dang ham loan h9C phai
diroc bier tnroc hoac sinh ra IU Iy thuyet cua qua trlnh hoac chi doan thco kinh nghicm. Doi voi rnoi bicn
cua vccto ra Y; phai xay duug mot ham f;.

YI = fl(xl, ,XmCl'I,···,a11')

Y2 = f2(x" ,xma21, .. ·,Cl2J

1 Vien Conu nuhe Xa hicrn Ha Noi. 0 0.. , .

2 Dai h9C Bach Khoa, Ha Noi.
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y" = f,,(xl, ... ,xma,lI,···,a"J
Trong do a;j la cac tham 56 chira biet cua mo hlnh,

Khi xay dung mo hinh phai chi r6 56 IU9ng cac tham 56 cling nhir vi trf cua chung trong cric ham f;.
Viec xric dinh mo hinh la viec xac dinh tat ea cac tham 56 a;j dua tren SU' phu hop giila gia tri tlnh roan va
gia tri thirc nghiern cho cling mot vecto vao, Phirong phap binh phuong t6i thieu thuong duce dung cho
qua trinh xac dinh nay, Mo hinh se dua bao t6t nhat khi cac 56 lieu thirc nghiem duce phan b6 deu trong
roan bo khong gian bien 56 dau vao voi mat d(> thoa dang [I]. De nhan thay d6i voi cac qua trinh phirc tap
khi s6 hrong bien dau vao va dau ra tang len viec rim kiern, xac dinh mat mo hinh nhir vay hoan toan
khong don g ian.

Mang noron nhieu lop lan truyen ngiroc la mot giai phap hiru hieu cho viec mo hinh hoa, dac bier
d6i voi ctic qua trinh phirc tap hoac CO' che chua duce bier r6 rang. No khong do! lioi heir k.Y su hie'lI hie'
trUGC' I'e' ((IC d~lllg ham clillK nhu cue tham so: Thuc te no heat dong nhir mot hop den. Voi mot s6 dLI Ion
cac trong so (weight) mang hoan to an eo du d(> nr do d~ bieu dien m6i quan he gifra cac dai luong vao va
ra. Mang SLrdung t*p 56 lieu thirc nghiem cho qua trlnh h9C hay qua trinh dieu chinh cac trong 56. Viec
xac dinh mo hinh don gian la viec IHa chon mot eau true mang va cho mang hoc 56 lieu. Cac thong 56 sau
qua trinh h9C dung d~ danh giri chat IU9ng cua m<,lng. Qua trlnh hoc eo th6 lau song mot khi da 6n dinh,
viec dua bao tro' nen rat nhanh.

2. MO HINH Mi),NG NORON NHrEU LOP LAN TRUYEN NGVqC

2.1. Cau true mang

Lop vao

I
LOp a'n

Lop ra

Hinh 2. Cau true rnang lan rruyen nguoc voi 2 lop a'n.

Mang noron lan rruyen ngiroc luon eo mot lop vac, mot lop ra va khong eo hoac eo de 10Van. Cac
noron tren cac 10'jJdiroc xep tuyen tinh. so luong noron C1Ia lop vao bang 56 bien cua vecto vao 56 noron
cua lop ra bang bien s6 cua vecto ra. Cac lop cua mang duce n6i voi nhau theo each day du [I]. Hinh 2 la
111(>tvi du v6 eau true cua 111(>tmang eo hai lop an. Ngoai ra tren cac lop trir lop ra eo them mot tham s6
dieu khien (bias). SO lop cling nhu s6 IH<;1ngcac noron tren m6i lop tuy thuoc vao tirng irng dung. Tren
thirc te viec xay dung mang dua tren viec thir va sai (trial and erros). Cac mang duce sir dung tlurong chi
g6m 3 lep: lop vao, lop rava mot lop an.

2.2. Thu tuc lan truyen:
Gia sir mang eo L lop, va tren lop thrr I eo :-.11 noron. ThLI tuc lan truyen CLIamang nhu sau:
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NI_I-+-I

Out' = F( '" W1.. Outl-l) (1)
J ~ JI I

i=1

Trong do:

Wj\ - Trong ,6 cua dilu vao thir i cua noron thtr j tren lap 1.

Out:-I - diu ra cua noron tlur j rren lap I voi Our'(XI, ...,xm,I).

Thong thirong F la ham bien d6i sigmoidal eo dang F(x)
1

1+e-x

2.3. Thu tuc hoc
Phuong phap lan truyen ngiroc (hlnh 3) la plurong phap hoc eo giam sat (suoervisedP [1]. Do do no

can mor t:~pc.ic dei vecro vao vu dich (X••Y.).

Saiso

Dfch

Hinh 3. So d6 Ian truyen ngiroc cua sai s6.
Trong qui trinh hoc cac rrong s6 duce dieu chinh theo thuat roan d6e nMt (deepest descent)[I].
C6ng thirc dieu ehlnh trong s6 nhu sau:

AW' =11 s ! 0 i':' + w/(pl'eViOlls)
il ji 'I·U j' U i u. ji (2)

W1" (new) = WI" (old) + W1"
JI JI JI

Trong do:

l'J - hang s6 hoc

Il - hang s6 quan tfnh

o~=(Yj -.Out~).Out~.(l-Out~) d6i voi lap ra
NI•1

("'5:1-+-1 W1-+-1)(1 0 tl) do" .. 'I' A~= L...J uk• kj • - U j 01 VU1 cac op 41.

k=1

Thu tuc hoc gom cac buoc sau:

28



MANG NO RON NHrEU LCJP LAN TRUYEN NGUQC DUNG CHO VI~C MO HINH H6A

- Lay lan luot cac c*p so lieu X(x, ... xm), Y(Y" ... Yn) tu tep so lieu.
- Xac dinh vecto Out (x, ...Xm, I )
- Lan truyen vecto Out qua mang theo cong thirc (l)
- Di6u chinh cac trong 56 theo cong thtrc (2).
- Thuc hien lai cac buoc tren vci cap (X,Y) tiep theo.
M6i hrot cho phep tAt ea cac s6 lieu dii truyen qua mang dtroc goi la mot lan I~p. Sau m6i lan

lap.tham 56 RMS (Root mean square error) diroc tinh:

p n

CLLCYi -Out~)2
RMS = \/__'_=_' _i=_I _ (3)

p.n
Trong do p la s6 bo so lieu. Thong tlurong dn hang nghin tham chf chuc nghin lan I*p de mang hoi

tu. Kha nang, t6c d(>hoi tu cua mang phu thuoc vao kfch thiroc va cac tham s6 hoc cua mang [I].

3. cAI I)~ T M~NG NORON LAN TRUYEN NGl1QC.
M9t mang tong quat duce cai d~t tren C nhu met 16'p(class) Network. Cac tharn s6 cua mang la cac

bien thanh vien bao v~ con cac chirc nang cua mang diroc thitt k! cho cac ham thanh vien cua lop.
class Network
{ protected:

int L, *['\';

floatn, fl *W, *Out;
void lanjruyent);

public:
Netwoek(in,int*);
=Nerworkt);
void hoctchar+str.int option);
void doantfloat=Xfloat+Y);

l:
Cac rrong s6 Wj\ va Out~ dli,:/I: cap phat dong cho cac con tro W va Out nrong img. Viec tfnh

din chi k eho cac phan ttr Wj\ va Out' theo cac bang tuyen tinh W va Out diroc thuc hien bo-i cac thu tuc

nhir sau:
1* tfnh dia chi k cho *1
{k = U-I )*(N n+ I )+i-I'

if(l> I) forfs=I ;s<l;s++)k+=Ns*(N,-,+ I);

I
I*tfnh dia chl k cho Out', *1
{k=l+j-l;

if(I>O)for( s=O;s<l;s++)k +=N s;

I
Thu tuc lan truyen va hoc:
{*Lan truyen" I
{for( 1= I; I<L; 1++)
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for(j= 1;j<N I;J++)

{for(Net=O,i=l;i<=Nl-l+l;i++)Net+= WI * Out':
)1 )

Out' =F*(Net);

/*HQc*/
{lan truyent):
for(l=L-l ;1>0; 1--)

fonj= 1;j<N 1;j++)

{sO: Out~*(l-O~t~);

if(l==L-l) s=Yr Out',

else forts=O, k=}, k<=N1+1; k++) S+=O~+I* W~+I ;. )

O~=s* sO;,

for(i=1;i<N1.1+l;i++); ~ w~t=ll.O~.Out:-1 +"l.~W}i

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

for(j= 1; j<=Nl;I++)

for(i=l;i<N'I+l,' i++) W,l =~Wl
r- JI JI

4. cAc NGHIEN CUll VE M~NG NORON LAN TRUYEN NGVqC

4.1. T6 chtrc se lteu
So lieu duce t6 chirc trong met tep s6 lieu. Cac cap (X, Vs) diroc viet lan luot theo tirng dong, Do

d~c di~m cua ham bien d6i F cac s6 lieu nay duce dinh ca vao khoang (0,1). Cac phuong phap dinh ca
tuyen tinh cling nlur khong tuyen tfnh diroc thir nghiem cho thay dinh ca tuyen tinh t6t hon va don gian
hon. Khoang dinh ca (0.2,0.8) cho thay la t6t nhat. Trong khoang do ham F gan nhu tuyen tinh. Vci
khoang nho hon nhu (0.3,0.7) khong eo cai thien gi hon nhung lai gay sai s6 16'nhon trong qua trlnh giai
dinh ca tu dau ra cua mang, Cac sai s6 trong du bao cua mang phu thuoc rat nhieu vao sai s6 cua s6 lieu.
Do do so lieu cho mang hoc nen la cac s6 lieu duoc do true tiep, Khong nen sir dung cac s6 lieu dlin xuat
tir cac s6 lieu do.

Trong qua trlnh hoc, tap s6 lieu diroc chia lam hai phan: ph an hoc va phan kiem rta. Phan kiem tra
diroc chon ngau nhien theo mot xac xuat p. Tuy thuoc vao s6 hrong s6 lieu gia tri p eo th~ chon trong
khoang (0.0,6). Mot dai hrong RMS_M=(l-p).RMS_H+p.RMS_T duce tfnh cho moi lan l~p. Trong do
RMS_H la RMS cua phan hoc va RMS_T cho phan kiem tra.

Khi sai s6 nrong d6i quan tron hon sai s6 tuyet d6i viec tinh sai s6 cua lap ra trong (2) duce tinh
theo cong thirc moi nhir sau:

O~ =(Yj -Out~).Out~.(l-Out~)/ Yj

4.2. Cau true vu tham s6 hoc cua mang:

Viec xay dung eau rnic m~ng (s6 lap, s6 noron) la cong viec mang tinh thi'r nghiem. Tuy nhien voi
so hrong cac trong s6 nho, mang th~ khong eo du de> tu do. Trong khi do neu s6 trong s6 qua 16'n, rat eo
the din den hien nrong bao hoa (overtraining effect). Do la hien nrong mang da rat thuoc cac s6 lieu hoc,
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song du bao lai cho sai 56 16'n. Cac nghien ciru cho thay viec lira chon t6t dat duce khi 56 trong 56 nho hon
hoac gan bang s6 bo 56 lieu khac nhau d6 hoc, Do do viec thir nghiem thuong xuat phat tu cac mang eo
kich thiroc nho.

Gia tri ClW cac trong s6 ban diu khong that su quan trong lam d6i voi qua rrlnh hoc nhirng phai
duce gan bang cac s6 ngjiu nhien tuy nho nhirng kh6ng dong deu bang O. Neu cac gin tri nay loo, mang
kh6ng th6 eo kha nang hoc. Dieu nay la r6 rang VI khi voi cac d6i s6 eo gia tri tuyer d6i Ion, ham F cho
ket qua la hai gia tri 0 va 1. Cac trong 56 ban dilu diroc grin gia tri trong khoang (-I/n,l/n)(n- s6 trong 56
tren tirng lo-p) se cho ket qua t6t. Cac ham sinh 56 ngjiu nhien trong cac may PC dam nhiem t6t qua trinh
nay.

Nhan t6 quan trong nhat la lira chon cac hang so hoc 11 va hang s6 quart tinh u . T6ng ClW hai hang
s6 nay dao d6ng xung quanh gia trj 1(11+ ~l "" 1). V6'i gi:i tr] 11= j..l eo th6 diln den sir dao dong 'trang qua
trinh hoc. Khi hang s6 hoc qua loo, qua trlnh hoc se nhanh, song 1"<1teo th6 ket thiic sorn, khi roi V~lO m6t
cue tieu cue bo. HAng s6 quan tinh loo lam cho qua trinh hoc chamh lai, nhung giup cho mang thoat ra
khoi cac cue tri cue bo. Tu nhirng tinh chat tren cho thay t6t nhat la khi gia tr] ~l 16n hon kh6ng nhieu gia
tri 1"],Cac gia tri nay thay d6i tuy rirng ling dung, thuc te cho thay gia tri i~l = 0.55 va 11 = 0.5 khri t6t cho
sir lira ChQIl ban dilu. Mang duce chon lam m6 hlnh se la mang eo gia tri RMS_M nho nhat.

5. MO HINH HOA s6 LIEU CAN BANG CHIET LONG - LONG
5.1. Dac di€m he chiet long - long:

Ky thuat chiet long - long la ky thuat duce sir dung nhieu trong hoa hoc d6 tach, tinh che cac hop
chat hoa hoc. Trong rnrong hop tong quat cac giri tri do duoc bang thuc nghiem la nong d<) cac eau tu ban
dau C, gia tri axit ban diu H. gia tri nong d<) can bang i:J pha ruroc C", v~ nong d<) Cor tren pha hiru eo. Xac
dinh cac ham.

Cor
D=C=f(C,H) hoac Ca,!=f(C,H)

ay

r[\r quan trong cho viec xac dinh cac dieu kien t6i LTU cho he chiet lien rue. Viec xay dirng m6 hinh
19 thuyet g~p nhieu kho khan nen dii eo mot m6 hinh thirc nghiem diroc de nghi [2].

D=A)CAo exp(-A)CA·H)
Trong do A" A!,A3,A~ la cac tham s6 cua mo hinh. V6'i mo hinh nay sai 56 tirong d6i trung binh

cho he chiet Dy-HCI-DEHPA (bi 2-ethylhexylphotphoric acid) len toi 10-12% [3].
5.2. Mo hinh hoa bang rnang £101 ~n:

Trong s6 49 56 lieu thuc nghiem a bang 1[3], 5 gia tri (**) dii duce gianh rieng cho qua trinh dir
brio, Mang noron xay dung gom 3 lap tu kich thuoc nho (2x2x I) den kfch thuoc Ion (2x 17x 1). Gia tr] xac
suat kiem tra trong qua trinh hoc la p=0.2, 11=0.5, ~l=0.55. Thai gian hQC sau 10.000 lin I~p tang len theo
kich thuoc mang. D6i v6'i mang Ion nhat (2.7x I) la 22 phut tren may PC'486-66 MHz. Bang 2 th6ng ke sir
phu thuoc gia tr] RMS_H va RMS_ T vao 1-::-:hmang. Ket qua cho thay a cac mang loo eo xay ra quri trinh
hoc qua. Mang (2x7x I) la t6i iru cho h~ khao sat. Ma tran trong 56 cua mang (2x7x 1) dLTQ'C liet ke a bang.
Cac gia tr] tlnh totin va du bao so sanh voi gia tr] thuc nghiem duce trlnh bay trong bang I. Sai 56 cua qua
rrinh du btio la 4.52% nam trong khoang sai s6 thuc nghiem (3-4%)[3].

KETLU~N.
Tit vi du minh hoa mo hinh hoa h? chiet long - long cho thay viec sir dung mang noron nhieu lap

lan truyen nguoc cho viec 1116hinh hoa don gian va hieu qua hon so voi cac phuong phap thong thirong.
Met trong nhfrng loi the chfnh la no kh6ng dei hoi hieu biet rnrcc ve cac dang ham roan hoc. Loi the nay
xuat ph at tir kha nang hQc milu s6 li?u cua m<1ng nO'ran noi chung. Tuy nhien v6'i phuO'ng phap hQc d6c
nhat qua trlnh hQc lu6n h<)i wla kh6ng dam bao. M<)t giai phap h<;>ctheo giai thu<\\t di truyen co le se t6t
hon va can dtrqc nghien cCru.
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Barng 1. cs gia tri C, H va C.w H~ chiet Dy-HCI-DEHPA

No C H C.q(TN) C.,PT) No C H Ca/TN) C.,PT)

1. 0.10 0,371 0,031 0,038 26 0,30 0,916 0,244 0,239* .

2. 0.10 0,50\ 0,038 0,045** 27 0,30 1,012 0,250 0,246

3. 0,10 0,53\ 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 0,8\1 0,069 0,061 31 I 0,40 0,000 0,276 0,274

7. 0,10 0,916 0,073 0,066 32 0,40 0,223 0,2~0 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 0,916 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 0,916 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
** gia tri duce Mang Noron doan nhan.

Bang 2. SI! phu thuoc gia tri RMS_H(%) RMS_ T va sai so doan nhan P vao kfch thircc mang sau
10.000 liin Hip.

Kien tnic 2x2xl 2x5xl 2x6xl 2x7xl 2x8xl 2x9xl 2x12xl 2x15xl 2x17xl
mi;lng

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 so cua mang nu ron (2x7x 1) sau 10.000 liin lap.
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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
-\ ,669 -0.852 -1,074
-1,702 -1,541 -\,65 -1441 -\,398 -3,358 -1,413 3,439
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