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摘　要　利用红外特征峰波数偏移值与单体含量间的非线性定量关系, BP 人工神经网络-FT IR 法在

较宽的含量范围( 10%—90%之间 )之内, 准确测定了苯乙烯-丙烯酸丁酯共聚物中丙烯酸丁酯单体含量,

回收率在 97. 3%—101. 8%之间。
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1　前言
在高分子领域,非极性单体(如苯乙烯)和极性单体(如丙烯酸酯)的共聚物由于包含极性不同

的两种单体, 有特殊的性质和潜在的应用价值,已经引起广泛关注
[ 1—3]
。常用的分析、表征手段是

1
H NMR方法

[ 4]
、和裂解色谱法等

[ 5]
。

候琼等采用 Suzuki偶合方法合成 9, 9-二辛基芴和噻吩的共聚物(一种新型发光材料)的过程

中,发现随着聚芴主链中噻吩含量的增加, UV 最大发光波长发生红移
[ 6]。作者利用FT IR表征苯乙

烯-丙烯酸丁酯无规共聚物时, 也发现类似情况:随丙烯酸丁酯含量逐渐增加, 苯乙烯、丙烯酸丁酯

的特征峰(苯环峰和羰基峰)波数发生了非线性偏移(当共聚物中丙烯酸丁酯质量百分含量从 4%

增加到 97%时, 丙烯酸丁酯的羰基特征峰波数从 1726. 9偏移到1732. 1cm
- 1 ,苯乙烯的苯环特征峰

从 696. 96偏移到 701. 54cm
- 1 ) ,偏移值与单体含量存在非线性定量关系。鉴于此,本文采用 BP 人

工神经网络-FT IR 结合,利用特征峰波数与单体含量间的非线性定量关系, 测定了苯乙烯-丙烯酸

丁酯共聚物中丙烯酸丁酯含量, 取得了令人满意的结果。

2　原理与方法
在红外分析中采用最多的校正方法为偏最小二乘法和主成分回归法, 这些方法在光谱参数与

化学量测值为线性关系时, 取得的结果令人满意。但是当光谱参数与化学测量值存在非线性关系

时,采用上述方法很难达到理想的效果。但人工神经网络是解决非线性问题的有效手段
[ 7]
。

BP 网络是一种多层前馈神经网络,其神经元的变换函数是 S型函数, 它可以实现从输入到输

出的任意的非线性映射。由于权值的调整采用反向传播( Back Propagation)的学习算法,因此也常

称其为 BP 网络。在确定了 BP 网络的结构后,利用输入输出样本集对其进行训练,也即对网络的权

值和阈值进行学习和调整,以使网络实现给定的输入输出映射关系。经过训练的 BP 网络, 对于不

是样本集中的输入也能给出合适的输出,这种性质成为泛化( g eneralizat ion)功能。从函数拟合的角



度看,这说明 BP 网络具有插值功能。BP 网络通常有一个或多个隐含层,隐含层中的神经元均采用

S 型变换函数,输出层的神经元采用纯线性变换函数,那么整个网络的输出可以取任意值,经过训

练能够很好地逼近任意函数 [ 8, 9]。

3　实验部分

3. 1　聚合与 FTIR表征

3. 1. 1　仪器设备

4D 型水浴锅(辽阳市恒温仪器厂) ; T G328A 光学读数天平(湖南长沙市湘仪天平仪器厂) ;

Nexus470智能型傅里叶变换红外光谱仪(美国Nicolet公司)。

3. 1. 2　主要试剂

苯乙烯(分析纯) ; 丙烯酸丁酯(分析纯) ;过氧化苯甲酰(分析纯)。

3. 1. 3　实验方法

采用过氧化苯甲酰作引发剂, 不同配比(丙烯酸丁酯质量百分含量以 3%步进, 从 4%增加到

97%)的苯乙烯、丙烯酸丁酯,在 90℃水浴中聚合 2h。

3. 1. 4　表征

使用红外光谱仪对聚合物切片进行测量。

3. 2　软件与硬件

本研究的人工神经网络程序用 MATLAB编写, 计算在 129—8M 内存, 奔腾 4处理器的个人

电脑上完成。

4　结果与讨论

4. 1　训练样本

分别合成 32份不同配比的共聚物,其中丙烯酸丁酯质量百分含量以 3%步进, 从 4%增加到

97%,分别在 Nexus470智能型傅里叶变换红外光谱仪上测量苯环峰和羰基峰的波数,取其中 4份

作为分析样本,其他28份作为训练样本,进行网络训练,确定最佳参数。参数确定后,输入 4份分析

样本的特征峰波数值, 预测单体含量,计算回收率。

4. 2　参数的确定

参数将影响人工神经网络的性能,学习速率、动量项、以及网络节点数等,都是应用神经网络时

必须确定的。

4. 2. 1　隐含层的节点数

本研究中,将隐含层的节点数分别设定为 1到 10之间,比较在不同节点数,神经网络的预测误

差变化。图 1所示,随隐含层节点数的不断增加,网络预测误差不断下降,但节点数过大,收敛速度

减慢。从图 1中可以看出, 当隐含层节点数为 5时, 神经网络预测误差最小, 故本文研究中,取隐含

层节点数为 5。

4. 2. 2　迭代次数

当预测误差达到要求后,增加迭代次数对网络性能影响不是很大,但过多的迭代会造成不必要

地浪费时间, 而且有时会出现随迭代次数增加, 预测误差反而增大的现象。本文研究中迭代 292次

时就达到了预测误差, 随迭代次数增加, 预测误差变化不明显, 故本文确定迭代次数为 350次, 见
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图 2。

图 1　预测误差%与隐含层节点数之间的关系 图 2　迭代 292 次( epoch)网络平方误差

( sum-squar ed err or)变化曲线

4. 2. 3　学习速率和动量项

学习速率是人工神经网络的重要参数,通过改变学习速率,确定学习速率为 0. 02时,网络性能

最好。由于学习速率是个很小值,网络不会出现大的震荡,故选动量项为 0。

4. 3　预测结果

在上述参数确定的前提下, 将预测样本的

特征峰波数值输入到训练好的神经网络计算得

到丙烯酸丁酯含量,结果如表 1所示。

5　结论

　　表 1　丙烯酸丁酯含量预测结果 (w, % )

No. 样本值 预测值 回收率( % )

1 10. 05 10. 231 101. 8

2 31. 03 30. 192 97. 3

3 61. 10 60. 489 99. 0

4 91. 07 89. 613 98. 4

　　( 1) 本研究成功地采用 BP 人工神经网络-FT IR结合的手段,利用红外特征峰波数与单体含量

间的非线性定量关系, 测定了苯乙烯-丙烯酸丁酯共聚物中丙烯酸丁酯含量。

( 2) 在较宽的含量范围( 10%—90%之间)内, 都能进行准确测量。
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Determination of Monomer in Phenylethyl ene-Butyl Acrylate Copolymer
by BPANN-FTIR Method

CHANG Yong
( Col lege of Petr ochemical Eng ineering, Shenyang Univ ersity of T echnolog y, L iaoyang, L iaoning 111003, P .R . China)

Abstract　Monomer of phenylethylene-buty l acrylate copolymer w as determined by BPANN-

FT IR method based on a nonlinear relat ionship of characterist ic Infrared absorpt ion w avelength and
content of the monomer in w ide range( content of monomer: 10%—90% ) w ith recoveries of 97. 3%—
101. 8% .

Key words　BPANN , FTIR Spect roscopy, Pheny lethylene, Butyl Acrylate.
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