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前言

　　自20世纪50年代光敏微晶玻璃发明以来，这种以控制玻璃结晶的方法制造的玻璃结晶材料（称微
晶玻璃或玻璃陶瓷）在理论研究和工艺实践方面都取得了巨大的进展。
特别是矿渣微晶玻璃研制成功后，微晶玻璃在工业应用上也取得了很大的进展。
矿渣微晶玻璃是目前为止在微晶玻璃中品种最多、数量最大的产品，成为国内外社会可持续发展和推
动清洁生产的优先开发项目。
在我国，矿渣微晶玻璃被列为国家资源综合利用行动的战略发展重点和环保治理重点，被称为跨世纪
的新材料。
然而，由于微晶玻璃组成、结构和性能关系的复杂性，其研发主要还是依靠试行?错误法（“炒菜法”
），效率低下。
因此，我们深感有必要总结矿渣微晶玻璃生产的理论和实际，借助计算机技术，开发矿渣微晶玻璃材
料设计专家系统，使材料设计上升到智能化的水平。
　　本书通过归纳微晶玻璃系统的基本理论和已有知识，结合国内外发展趋势尤其是我们在该领域近
二十年的研究成果，对微晶玻璃材料设计方法和技术进行了较为系统的介绍，详细描述了专家系统、
人工神经网络以及分子动力学模拟等先进的人工智能技术在微晶玻璃设计过程中的具体应用，力求构
成一个融合多种技术的微晶玻璃设计人工智能系统。
全书由三大部分组成：第1章是微晶玻璃和矿渣微晶玻璃发展的基本情况；第2～8章是基于人工神经网
络的专家系统在微晶玻璃设计中的应用；第9、10章是微晶玻璃的分子动力学模拟计算。
　　本书是国内外描述矿渣微晶玻璃材料设计和计算的第一本书。
其特点在于，结合矿渣微晶玻璃组成、结构和性能之间的关系，介绍了利用多种现代材料设计手段进
行多维非线性复杂系统的设计和优化过程，涉及“从上到下”和“从下到上”，从微观参数到宏观性
能，从分子动力学模拟计算到神经网络“黑箱”计算的综合性材料设计和研究方法。
在内容结构体系上，以材料设计专家系统作为主线，深入浅出地介绍了各种新型技术的原理、构建及
其与专家系统的融合。
本书旨在为从事复杂材料系统研究的科研和工程技术人员提供可以借鉴的重要理论、方法和技术手段
，促进矿渣微晶玻璃等新材料的研制由传统“炒菜法”向优化设计的深层次转化。
　　笔者从事矿渣微晶玻璃研究开发工作近20年，主持和完成了包括国家自然科学基金（50674068
、50974090、29761001）、广东省自然科学基金（021289）、广西科学基金（0135020）及深圳市基础研
究计划重点项目（JC200903120029A）在内的多项研究课题，本书也是有关成果的归纳和总结。
　　笔者再次向本书所有参考文献的原作者致谢。
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内容概要

本书是一本关于矿渣微晶玻璃材料人工智能设计方面的专著，主要介绍了矿渣微晶玻璃数据库建立、
专家系统设计和构建、人工神经网络、分子动力学模拟技术相关原理及其在矿渣微晶玻璃设计研制中
的具体应用，以求矿渣微晶玻璃研制从传统“炒菜法”向优化设计的深层次转化，为复杂材料系统研
究提供可以借鉴的理论、方法和技术手段。
    本书适合于从事无机材料设计与计算、凝聚态物理学、计算机技术、资源环境科  学等领域的科研人
员、技术人员阅读，也可供大专院校相关专业师生参考。
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章节摘录

　　第二，以专家系统推理规则的形式将领域专家分析和解决问题的思维方式模型化，通过专家系统
推理机即通过计算机程序将专家的经验和知识存储起来，对矿渣微晶玻璃设计进行指导，这样可以在
一定程度上减轻对为数不多的材料设计专家的依赖，便于矿渣微晶玻璃的新材料开发和工业化发展；
第三，由于人工神经网络具有处理非线性问题的能力，可以通过样本训练将微晶玻璃设计的知识隐式
地表达在权值矩阵中。
将人工神经网络和专家系统相结合，就可以有效地解决矿渣微晶玻璃组成结构性能之间关系复杂、专
家知识难于获取和表达的问题。
总之，矿渣微晶玻璃神经网络专家系统开发的目的，正是在矿渣微晶玻璃经验知识比较丰富，而理论
知识相对匮乏的情况下，综合和提炼专家的知识，建立矿渣微晶玻璃材料设计实例库和知识库，并在
此基础上模拟专家开发、设计矿渣微晶玻璃的思路和方法，开发神经网络专家系统，使矿渣微晶玻璃
新材料的研制由“炒菜法”向优化设计的深层次转化，从而促进矿渣微晶玻璃的研究与开发以及工业
废渣的综合利用。
另外本研究的开发成功不仅使矿渣微晶玻璃的研究上升到一个智能化的水平，而且也有助于推动国家
资源综合利用行动的战略发展重点和环保治理重点的实施，因此本研究在理论上和实践上都有重要的
意义，必将具有广阔的发展前景。
　　1.3建立矿渣微晶玻璃专家系统的基本思路　　通过上述的分析，国内外学者在材料设计理论和方
法上进行了大量的研究，提出了开发材料设计专家系统的基本框架，这对矿渣微晶玻璃材料设计神经
网络专家系统的开发具有很重要的指导意义。
矿渣微晶玻璃神经网络专家系统进行材料设计的思路是：根据给定的矿渣成分及设计要求，直接查阅
相关的材料设计手册、文献，找出相似的设计实例，以该实例的成分参数和工艺参数作为新材料设计
的初步参数，按具体情况经过参数调整，再由实验加以验证，若实验结果符合设计要求，则该设计参
数可以作为最终的参数，若不成功，则根据已有的经验和知识调整参数，直到符合要求为止。
如果难以找到相似的设计实例，可以依据其主要成分初步确定该矿渣组成属于某一玻璃系统和可能形
成的主晶相，再确定相应的玻璃组成参数和工艺参数，最后由实验验证设计是否符合要求。
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