
关于表彰一九九五年福建省

计算机学会学术年会优秀论文的决定
}间计学〔19 9 5〕0 4 号

福建省计算机学会于 1 9 9 5 年 12 月 1 日至 3 日在福州召开
“

一九九五年福建省计算机学会学术

年会
” 。

经年会评委会认真评审
,

学会共评 出九五年福建省计算机学会学术年会优秀论文 16 篇
。

为了进一步活跃学会学术气氛
,

推进学会活动的繁荣
,

学会决定对评出的优秀论文及作者给以

表彰并颁 发证书
。

现将表彰名单公布如下 (不分顺序 )

* 康金章 (福州大学 ) 《结构布局优化 CA L〕的一种解法》

* 郭朝珍(福州大学 ) 《软插件式 D SS 开发工具的设计》

* 林桂伍(福州大学 ) <3 D ST U D I( ) 动画制作探讨》
* 陈新

、

吴宏胜 (福州大学 ) (神经网络文字识别系统的研制》
* 达力 (厦门大学 ) 《对管理信息系统设计与开发的一些实际问题的探讨》
* 黄遵楠

、

廖代伟
、

张鸿斌
、

万惠霖
、

蔡启瑞 (厦门大学 ) 《甲烷氧化偶联反应催化剂分子设计专

家系统的建立》
* 吴顺祥

、

陈明堂 (厦门大学 ) 《面向机械设计的知识获取环境》
* 严桂兰

、

刘甲耀 (华侨大学 ) <功能模块集成化技术》
* 余金山‘华侨大学 ) 《基于 T U R BO PR O L O G 的面向对象方法》

* 宁正元 (福建林学院 ) 《排序新方法
一

共享栈排序及实现》
* 王宜怀 (福建林学院 ) 《M CS 一 1 型微电脑皮带称的研制》
* 黄玉钦

、

钱仁锋
、

王梅集 (福建省经济信息中心 ) 《基于神经元网络的经济预测方法》
* 林曰锢 (福建科发新技术公司 ) 《聚合酶链反应技术及医用 自动热循环装置方案》

* 张月燕
、

陈轮 (福建省建筑设计研究院 ) 《民用建筑设计劳动定额使用软件总体设计》

* 李鹏 (永定矿务局 ) 发煤炭 自动化计量 中的微机动态轻轨衡系统》
* 黄清虎 (厦门工业学校 ) 《谈表格格式的设计

、

数据表示与编辑修改》
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黄遵楠 廖代伟 张鸿斌 万 惠霖 蔡启瑞

( 厦门大学化学系 物理化学研 究所 固体表面 物理化 学国家重点实验 室 )

摘 要
: 从 建造专家系统的理论体 系出发

,

结合我们 以前在计算机辅助催化 剂

分子设计方面 所做的工作
,、

从总体土确立 了基于 甲烷氧化偶联 (OCM )这一 目前国际

止极为关注的催化氧化反应的催化剂组分分子设计专家系统的基 本结构框架
,

对本 来

统的任务功能
、

体系结构与支持界面
、

数据库与知识规 则库的 建立
、

推理机的设计等几

个部分分别进行 了论述
。

通过对 OCM 反应 的 多相 催化机理
、

催化剂组 分活性 因素
、



复合氧化物的 有效基团功能以及表面 活性位等领域知识 的深度分析和组 织 表达
,

详细

地讨论 了该 系统数据库的内容构成和 建立知识库时所采用 的
,

与在不 同分类层次上的

知识规 则相适应的较为合适 的知识表示技术
,

如 产生式表示
、

谓词逻辑
、

框 架结构
、

语

义网络等
。

在推理机的设计中
,

则针对该特定的专家系统
,

选择确定 了几 种合适的知

识推理技术
,

并以一些在文献上 己报导的 O CM 的 催化剂的合理活性推理 图作举例说

明 ; 同时
,

考虑到推理机进行 目标求解的推理效果和效率
,

也涉及 了对推理 的搜索和挂

制策略方面的具体论述
。

关键 词
:

甲 烷 氧化 偶 联 专 家系 统 催 化 剂 分 子 设 计 性质数据库

知识规 则库 推理机

专家系统 [ ‘
一 ’

,

7 ]作为人工智能 (A l) 领域三大前沿之 一
,

其含义是以知识为基础的智能推理计算

机程序系统
,

是应用 A l技术
,

根据一个或多个少
、类专家提供的特殊领域知识进行推理

,

模拟人类专

家作出决定的过程来解决那些需要专家才能解决的复杂问题
。

由于催化方 向领域众多
,

催化过程活

性因素的复杂相关性和全面催化机理研究还不太深入
。

而且
,

尽管在八十年代专家系统得到了很大

的发展
,

但其建造的理论体系和实现手段也不完善
,

因而还无法开发一种能普遍应用的催化剂分子

设计的专家系统
。

鉴于在金属氧化物催化剂上 甲烷氧化偶联催化机理研究地较为深 入和透彻
,

又 有

文献上报导的较多的活性复合氧化物催化剂可以借 鉴
。

因而 建造基于 甲烷氧化偶联反应 (O CM )的

催化剂分子设计的专家系统较为可行
,

探索性为以后开发设计其它反应方向的活性催化剂的专家系

统创立一种骨架模式
,

并为最终实现在分子水平上运用计算机的人工智能来设计化学反应的有效催

化剂成分打开一个突破 口
,

应用它来指导实验
,

制备和开发在人类生活的各个领域包括化工
、

医学
、

能源和新材料等方面合成新产品所需的工业催化剂
。

建造基于 O C M 反应的催化剂分子设计 的专家系统
,

其关键的问题在于对 O C M 反应的领域知

识的深度分析和组织表达
,

合适的知识推理技术和推理控制策略的选择确定以及在实际系统建造中

编程的具体实现
。

1
.

本专家系统的系统功能
、

体系结构和支持界面

1
.

1 系统功能

作为设计型的这一专家系统
,

除了具有一般的专家系统内部实现所需的通用功能如专家知识的

获取
、

知识规则的存贮
、

推理策略的控制和推理过 程的解释等
,

从外部实现其最终的 目标任务 O CM

反应的活性催化剂组分的生成来讲
,

具有下列四个不同层次的
‘

系统任务功能
:

(1) 专业知识数据的检索
。

此功能接 口提供用户从知识数据库中检索某项专业数据
,

供其作为

设计催化剂活性组分的某条性质约束的范围基准 ; 如某类主体氧化物 A O X 需掺 杂与 A 离子半径 匹

配但价态较低的阳离子 B 时
,

此时需要 A 离子的半径作为离子半径匹配的标准来输入
。

(2) 催化剂活性的预测
。

提供这样一个接 口
,

当用户仅输入他所想要选择准备在实验 中使用的

催化剂 (单一或复合催化剂)
,

由专家系统内部推理机通过采用前 向链控制的正向推理 即可得出其活

性大小
,

可信度范围
,

并对其 内部的推理过程作出必要的解释
,

实现用计算机来辅助验证用户 自己

所筛选的催化剂的活性和通过 已知活性催化剂来检查所制定的知识规则的正确程度
。

(3) 预测的催化剂活性 与实验验证偏差的诊断和活性催化剂活性性质的判断总结
。

如果计算机

设计出来的复合催化剂经实验验证与专家系统不精确推理判断出来的活性还存在一定偏差
,

例如对

某类复合氧化物催化剂
,

计算机认为其具有适当活性而经实验确证发现其活性极低
,

由于催化过程

影啊 因素的复杂性
,

这时专家系统需判断从两个小功能选择一个来实现
,

通过机器学习
,

要么纠正

2



偏差
,

修改规则库中某条可信强度较低的知识规则
,

要么经过智能催化机理分析
,

推测有某个不太为

人注意的性质起活性限制作用
,

并经专家分析
,

编辑成知识规则
,

加入规则库
。

(4) 活性催化剂的组分设计
。

通过用户输入他所期望的某些活性性 质约束
,

通过推理机的双向

链控制的正反推理
,

由专家系统设计出目标催化剂组分
,

达到在分子水平上设计 O CM 反应催化剂的

目的
。

1
.

2 体系结构

本专家系统的体 系结构基本上采用了以 MY cI N 系统为代表的基于规则的专家系统结构 [ 3〕
,

其

结构图如图 1 所示
。

作为与流行 E S 的一般结构不同的方面在于
,

它把知识库衍生为性 质数据库和

知识规则库
。

性质数据库用来存贮元素
、

氧化物
、

卤化物
、

键类等的性质 数据
,

贮 留在外存
,

而知识

规则库则是由催化领域的知识规则组成
,

可以贮留在内存或外存
,

它 随着专家 系统的运行可通过知

识获取程序进行动态的增添和删除
。

中间存贮区则是存储关于问题 的事实
、

数据
、

初始状态
、

中间状

态和 目标以及用作系统解释的推理信息
,

随着问题的不同
,

中间存贮的内容也是动态变化的
。

用户 专家

人人 机 接 口口

解解解解解解解解解释 程序序序 知识获取程序序推推理机机机机机机

性性质数据库库库 工作存贮区区区 知识规则库库

辅辅 助排错错错 输入输出工具具

专专家系统的支持工具具

数数据库和规则库编辑辑辑 解释工具具

图 1 图 2

1
.

3 支持工具

专家系统的支持工具工4 〕是由帮助程序设计的工具和增强系统功能的工具组成
。

该系统提供支

持使用信息和数据
、

知识规则检索的帮助功能
,

一个用户输入输出的图形化 的菜单工具
,

一个供 知

识库和数据库编辑的接 口和专家系统软件所特有的解释工具
。

如图 2

2
.

数据知识库和知识规则库的建立

2
.

1 数据库的构成和领域知识的分类

催化专家在设计某个反应的有效活性催化剂 时
,

需要大量的元素
、

化合物和一些功能基团的性

质数据来支持他的判断和推理
。

例如在选择某类氧化物催化剂
,

他要考虑反应分子在催化剂表面可

能形成的几种吸附态
,

是单基吸附还是双基吸附
,

并经反应后生成 目标产物的吸附态这一转化过程

的活化能数据如何
,

是明显降低了反应物在气相中直接作用所需的活化能还是基本不变
,

这就需要

部分键能
、

吸附热和活化能等数据
。

因此
,

在建造本专家系统时
,

计算机需要贮存许多必要和完善的

性质数据来支撑它对 目标求解的智能推理
。

我们认为在设计 O CM 反应的活性 催化剂所需的性质数

据项有
:

元素的离子半径
、

元素的变价性
、

元素离子的酸碱性
、

可形成不同氧物种的金属元素类型
、

金属

氧化物和卤化物等的晶格类型
、

电导性(氧化物中氧阴离子的迁移性 )
,

相转变温度(熔 点或其最低的

升华
、

分解或转变温度 )
、

键能数据
、

某些吸附物种 (q
、

CH 4 、

CO
、

C〔):
、

姚 烃 )在金属氧化物 催化剂表

面的吸附熊和有关正副反应的活化能等等
。

数据库从知识库中独立出来
,

是为专家系统提供对知识数据的大型存储
、

并发控制
、

有效存取等

3



手段
,

而知识库的建立
,

却是专家系统的基本特征和行为
。

领域知识
,

作为专家系统进行问题求解智

能推理 的基础
,

存在着不同深度
、

不同层次的类 型
,

在推理过程中所起的作用不同
,

并有其较为合适

的知识表示
。

对于本专家系统涉及的在催化方面的领域知识
,

大致可分 为以下四种类型 [3, “
,

‘“
,

“〕:

(l) 说明性知识
。

是关于催化领域的事实
、

定理
、

方程
、

实验对象和操作的常识性
、

原理性知识
。

例如
:

氧化钠是 一种碱性 氧化物
,

氧化错在一 定的条件下能形 成氟化钙晶格类型
,

氧化斓能够在

O CM 反应温度下稳定存在
。

说明性知识可以用语 义网络或谓词逻辑来表达
,

它的形 成可以是由知

识工程师直接抽取存贮在知识库
,

也可以由具有机器学习的推理功能把描述控制策略的过程性知识

作用于数据库中的性质数据来生成
。

物种框架装填槽的侧面大多数就是一种说明性知识
。

(2) 描述控制策略的过程性知识
。

其中即有常识性
、

原理性知识
,

又有经验性 知识
,

它是专家系

统智能推理的骨架组成
。

例如
:

R ul e l :

如果主体组分是活性相并掺杂以作为添加剂
、

稳定化剂
、

惰性稀释剂或气相含氧活性 自由

基的碎灭剂的修饰成分
,

则复合组分是 O CM 反应的活性催化剂
。

R ul eZ
:

如果某组分具有缺陷的氟化钙晶格类型
,

则该组分是 O CM 反应的活性催化剂
。

R u le 3 :

如果在某主体氧化物 A O
、

或复氧化物 AB
y ():
中掺杂以半径与 A 相近而价态较低的阳离

子 A’
,

则该复氧化物是具有缺陷结构的活性相
。

R u le 2 1 :

如果氧化物 M Z o n 满足 0
.

7 9 / 1
.

3 2 < = : M n 二

/ ro Z
一

< = 1
.

3 4 / 1
.

3 3
,

则 M Z o
。

可以 形成氟

化钙晶格类型
。

(3) 与领域有关的问题求解知识
。

属于经验性知识
,

它是对于解决某些问题失灵如造成推理的

组合爆炸而出现的启发性算法
,

是一些单凭经验的规则
、

含义模糊的建议
、

不确切的判断标准等
。

例

如
,

由参考文献上大量报导的 O CM 反应的活性催化剂的三种主要类型和两类新体系所抽取的知识

规则应属于这一类知识
。

例如
:

R ul e5 1 :

如果某复合催化剂中含有稳定价态阳离子的不可还原金属氧化物组分
,

则该催化剂可能

是 O C M 反应的活性催化剂
。

R ul e5 2 :

如果某复合催化剂中有 IV
、

V A 或 IIB 族金属的可还原金属氧化物组分并有碱性氧化物

负载
,

则该催化剂可能是 O CM 反应的活性催化剂
。

R ul e5 3 :

如果某复合催化剂中含有过渡金属氧化物组分并有碱金属氧化物 (磷酸盐
、

硫酸盐
、

氯化

物 )促进
,

则该催化剂可能是 O C M 反应的活性催化剂
。

(4) 元知识
。

元知识就是关于知识的知识
,

利用元知识建立的元规则可以解决规则匹配的冲突

问题
,

是与领域问题有关的控制策略选择规则
。

2
.

2 知识表示技术

知识表示研究的主要问题是设计各种数据结构
,

即知识的形式表示方法
,

研究表示与控制的关

系
,

表示与推理的关系及知识表示与其它研究领域 的关系
,

其 目的在于通过知识的有效表达使专家

系统程序能利用这些知识进行推理和作出决策
。

针对上述领域知识的分类
,

我们拟采用的知识表示

技术有框架结构
、

产生式表示
、

谓词逻辑
、

语义网络
。

(1) 框架知识表示

表示知识框架阴的形式描述如下(结构 1)
,

它可以看作是一种数据结构
,

用来描述有关事物在特

定情况下的典型特征
,

能提供其装填数据项 的功能
,

然而更重要的是它还具有与目标知识框架匹配

的合情推理功能
,

从而简化推理机把 数据转化为知识而需采用的算法
。

例如
:

有一个 Bi ZO ,
的框架

结构(结构 2 )
,

在专家系统设计某类 由碱金属氧化物 负载的某些 IV
、

V A 或 IIB 族金属的 可还原金属

4



氧化物催化剂时
,

由其知识规则
,

可以给出其需求解的复合催化剂中活性组分的 目标框架 (结构 3 )
,

与数据知识库中的物种框架相匹配
,

因为匹配大致成功
,

就可以确定该 Bi 2 0 3
是该类复合催化剂中活

性组分
,

成为这个问题求解的相应事实存储在工作区
,

供后续推理使用
。

[框架名 ] [B iZO 3
〕

槽名 i :

侧面名 i1 (值 11 1
,

值 11 2) 酸碱性
:

碱性

侧面名 12 (值 12 1
,

值 12 2 ) 氧物种
:

氧化物

阳离子变价性
:

稳定多价态

槽名 i
:
< 框架名 >

’

晶格类型
:

《规则计算》

阳离子元素族类
:
IV A

< 附加过程 >
’

相转变温度 (熔点 )
: 6 85 ℃

结构 1 结构 2

〔活性组分 ]

酸碱性
:

碱性

氧物种
:

氧化物

阳离子变价性
:

稳定多价态

晶格类型
:

氟化钙
、

氧化柿晶格

阳离子元素族类
:
IV A / V A / H B

相转变温度
: 6 0 0 ℃

结构 3

(2) 产生式表示

在催化领域的各种知识单元之间存在着大斟勺因果关系
,

这些因果关系或者说是前提和结论的

关系
,

用产生式表示是非常合适
。

一条产生式规则的前提部分可以是事实库中的某个事实或另一条

产生式规则的结论部分
,

当必要的事实从数据库中转入工作存贮区时
,

并同时选择规则库中的某个

规则前提部分与之匹配
,

成为可用规则
。

其使用的结果得到一个结论而产生一个行动
,

从而使工作

存贮区的事实发生状态转移
,

直到满足约束条件的 目标状态
,

成为问题最终的解
。

产生式表示法表示知识规则的形式是
“

如果 条件 那么 结论
” ,

条件与结论的表示形式可用三元

组实现
,

三元组的三个元素分别代表主语
、

谓语
、

宾语或表语
,

并按下面方式排列 (主语 谓语 宾语或

表语 )
。

用三元组表示上面的知识规则举例如下
:

R ul el
:

(催化剂 有 活性相 )& (催化剂 有 修饰组分 )

- - - - - - - - 一 > (催化剂 是 活性催化剂 )

R ul eZ
:

(组分结构 是 缺陷结构 )& (组分晶格 是 氟化钙晶格类型)

- - 一 - - - - - 一 > (组分 是 活性相 )

(3 ) 谓词逻辑

知识的逻辑表示法是指各种基于形式逻辑的知识表示方案
。

它存在着多种形式
,

但使用最为广

泛的是谓词逻辑
。

谓词是定义在某一集合上的取值为
“

真
”

或
“

假
”

的函数
,

将谓词 的变量客体代以具

体值后
,

可以得到一句有真假意义的话
。

谓词逻辑的原子命题和谓词公式可以很容易地表示数据库

中的领域知识
,

如氧化钠是一种碱性氧化物可表示为 15 _ a (N aZ O
,

ox id e )
.

& w ith(ox id e ,

b a s e )
,

氧化

错具有氟化钙晶格类型可表示为 w ith( z n
姚

,

Fs _ 。tr u ). 谓词逻辑还跟产生式表示法有密切的联系
,

通过子句
、

复合谓词公式可以提供一个很好定义和理解的表达事实和规则的形式
,

并且具有从旧的

知识产生或推理出新的知识的能力
。

复合谓词公式
、

子句是通过谓词的原子命题在逻辑连接和 &
、

或



l
、

非一的蕴含作用下连接而成
。

区别于建立在三元组数据结构上的产生式表示
,

用谓词逻辑来表示

知识规则举例如下
:

R ul d
:

含有(复合物
,

活性相 )& {含有 (复合物
,

添加剂 ) l 含有 (复合物
,

稳定剂 ) { 含有 (复合物
,

惰性稀释剂 ) } 含有 (复合物
,

碎灭剂 ) }

一 一 一 - 一 - 一 - 一 一 > 是 (复合物
,

活性催化剂 )

3
.

推理机的设计

3
.

1 知识推理技术

知识推理是指在计算机或智能机器 中
,

在知识表示的基础上
,

利用形式化的知识模型(与问题有

关的知识的符号体系 )进行机器思维
,

求解问题
,

从而产生知识推理的智能操作过程
。

研究知识推理

技术
,

目的就是寻找解决问题
,

实现从初始状态转移到 目标状态的智能操作序列
。

基于适合建造 O CM 反应的催化剂分子设计的专家系统的具体知识表示技术
,

我 们采用了对不

同的催化领域知识表示分块设计其相应的知识推理技术
,

即有基于规 则表示法的产生式推理 (如图

3 )
、

基于知识框架匹配的合情推理
、

基于语义网络的图搜索方法
、

基于谓词逻辑的演译推理和基于一

些数学公式的算法推理
。

为了协调各种不同的推理技术以提高其推理效果和效率
。

我们还在其更高

层次上穿插一些启发性推理并建造元推理机来控制一些利用领域知识的目标推理机来进行 问题 (设

计活性催化剂 )的优化和分层次求解
。

图 3 利用产生式表示法推理技术推断复合组分 T ho : 一 LaZ O 3 一 B a c O 3
的活性推理图

事实上
,

专家系统所处理的问题大都为不确定性的
,

本专家系统也不例外
,

甚至比一般诊断型的

专家系统问题求解的不确定性程度高得多
。

这是由于在化学反应过程中催化机理的复杂相关性所决

定的
。

在止个催化反应过程中
,

其催化环境的稍微变化会导致其起活性作用的因素会有所不同
,

同

时
,

本专家系统的性质数据知识库的性质实验数据也是很不完善
,

在我们所制定的知识规则中
,

其前

6



提与结论之间不可避免存在着一种不确定性的因果关 系
,

因而
,

建造本专家系统所采用的推理技术应

该是不精确的似然推理
。

从推理的线路上来看
,

似然推理是以上述所述数理逻辑确定性为基础
,

而加

入 了一些确定性因子如置信度
、

可能性强度以及主观概率等来控制推理链的形成
。

然而
,

由于在催化

剂分子设计的理论水平上还不够完善
,

因而在其领域内的知识规则可信度的确定还带有相 当的模糊

性
。

所以我们认为
,

只要能为实验室制备活性催化剂起指导作用
,

在计算机推理过程中对可信度的

计算和控制上可以稍微放松
,

而代替以一个功能强大模仿催化专家在分子水平上设计催化剂组分的

思考推理线路的解释器
。

3
.

2 推理的搜索策略

在任何类型的专家系统中
,

如果组织推理失败
,

将导致系统效率低和可靠性差
。

而如何组织推理

的关键是搜索策略的选择问题
,

它直接受到现实任务复杂程度的影响
,

如求解空间
,

知识表示等
。

表

示求解问题全部可能解及其相互关系的空间大小不同
,

会经常导致所采用的搜索策略效率低
,

甚至因

产生搜索的组合爆炸问题而无法求解
,

因而在本专家系统的推理机设计中为克服上述问题
,

采用了把

解空间分解
,

解空间分层逐步求精等不同搜索策略并建立其相应所需的启发性知识规则和元规则
,

从

而利用一些具有统计性质的领域知识和元知识来帮助求解搜索
。

o c M 反应的复合氧化物活性催花剂除了包含其必须的活性主体组分
,

有时还需加入参与活性相

生成的添加剂
,

以抑制表面深度氧化反应起稳定弱活化的双氧物种 (在 O CM 反应温度下的活性氧物

种 0 2 一 )的稳定化剂
,

还有稀释活性相以调节表面活性位浓度在最佳范围的惰性稀释剂
,

以及作为

气相含氧活性 自由基 (. 0
、 ·

OH
、 ·

O ZH 并包括 H 2 0 2 )的碎灭剂等
。

因而
,

设计出来的活性催化剂可能

会包含三
、

四种甚至更多种的金属 阳离子 (如 K
十 一 Tl 飞 一 L。 一 c a 一 o x/ B a c 0 3

体系 )[
6

]o 从理论上来

讲
,

在设计活性 催化剂时只要保证其表面一定的活性位浓度
,

可以掺杂不同阳离子的稀释剂
、

稳定

化剂以及碎灭剂等而生成太多所谓它认为的活性复合氧化物催化剂
。

而从催化过程的现实性来讲
,

尽管活性因素的相互制约
,

这些催化剂 的活性变化或许很小
,

因而 只需保证或控制其具有三
、

四种

阳离子 (活性相组分一致 )的某种催化剂作为专家系统设计出活性催化剂类型标准就行了
,

因此需要

一定的元规则来控制解空间的过于庞大
。

所谓的解空间分解法是指把求解空间分解成较小的若干子

空间
,

通过搜索各个较小的子空间来取得最终的解
。

当由本专家系统预测某种复合氧化物 (含有三四

种不同组分 )对 O CM 反应的活性如何时
,

我们可以由统计推理得出的几种活性催化剂的分类作条件

部分最佳模式状态匹配来进行启发性的推理判断
,

从而缩小所需验证的求解空间
,

而且有时还借助

于通过用户接 口 传递过来的外界信息来控制搜索路径
,

尽可能提高专家系统推理机的推理效果和推

理效率
。

3
.

2 推理的控制策略

在一个专家系统的推理机中
,

控制策略主要是解决整个问题求解过程的控制问题
,

它包括知识的

激活与选择
,

推理过程的控制
,

冲突的消解等
。

基本的控制策略有数据驱动的控制策略 (正 向推理 )
、

目标驱动的控制策略 (反向推理 )和混合控制策略 (正反向混合推理 )
。

合适的控制策略取决于问题的

求解方式
,

是并发的求解方式还是序贯的求解方式
,

而这些是 由求解问题的特点和任务的性质所决

定的
。

在本专家系统里
,

前两个层次 目标功能的问题求解即专业数据知识的检索查询和催化剂活性的

总体预测采取了数据驱动的控制策略
,

这是一种模式制导的推理
,

其主要优点是充分利用用户提供

的信息
。

用户首先必须输入有关当前问题的信息
,

如 由催化工作者提出的假设对 O CM 反应有预期

的催化活性的复合氧化物来作为中间存贮区数据库中的事实
,

由专家系统的推理机从这些数据出发
,



经过
“

识别一动作
”

的前件推理
,

正向使用规则 (让规则的前提与知识数据库和中间存贮区的数据事

实匹配 )
,

在经过若干规则的跃迁最终达到所需求解的 目标状态
。

而 目标驱动控制策略是一种反向状态链的控制
,

其基本思想是选定一个 目标
,

然后在知识库 中查

找能导出该 目标的规则集
,

若这些规则中的某条规则前提与数据库或工作存贮区中的数据事实匹配

则执行该规则
。

这种目标制导的推理适合于空间较小的问题求解
,

而且有利于向用户提供明确的解

释并告诉用户所要达到的 目标为此所用的知识规则
。

这种用堆栈技术实现由顶向下控制 由于在催化

剂组分设计 中其具体 目标的不确定性(抽象 目标明确一要求合成满足一定约束条件的活性组分 )而似

乎难于单独使用
。

然而从在经实验确证后 已知活性程度催化剂来分析判断通过已建立的知识规则形

式存在的活性性质机制上来看
,

此控制策略还是比较合适
。

如果经过此反向推理总 目标能够求解
,

则验证了催化专家所制订的知识规则的可信性
。

如不能导出目标
,

则说 明或许还有未知的催化剂活

性性质未被建立和认可
,

在由专家系统经过某种 内在的 自然假设 从而能够推出己知的 目标
,

抽取其

假设供催化专家分析
,

进行催化剂活性的一部分机理探索
,

如果被催化专家认可
,

在满足知识规则的

一致性检查后就可建成知识规则加入知识库
,

扩充专家系统所贮存的专家知识
。

混合控制策略集中了数据驱动控制和 目标驱动控制的优点
。

它是通过数据驱动帮助选择某类 目

标
,

而) 亏通过 目标驱动求解该 目标的双向控制
。

一般有四种类型的混合控制过程
,

包括正反向不精确

推理
,

正反向同时推理
,

单步正向
、

全局反向混合推理和生成与测试 (广义混合推理 )
。

本专家系统最

高层次的 目标求解即催化剂活性组分的分子设计采用了生成与测试
。

首先 由用户输入他所 认定的最

为重要性质的约束条件
,

通过前 向链控制的正 向推理 包括一部分部分推理
,

在专家系统的工作存贮

区
“

生成
”

一批 目标
,

然后经 由模式识别的活性 目标的匹配寻找能较为确信导出该 目标的规则 (包括

上述只采取部分条件匹配推理的规则 )执行其动作还需的部分事实数据条件由专家系统序贯提问用

户回答
。

再由这些 中间过 程所获得的约束条件来逐个
“

测试
”

目标
,

从而达到进一步筛选目的
,

最终

达到总目标的求解即输出它所认为比较理想的活性催化剂为止
。

而且
,

还可以对用户回答无需完全

肯定或否定(即不明确的约束条件 )分层次提示性输 出符合各个层次的催化剂组分
,

有较 多的组分可

以供后续实验的验证
。
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