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多向梯度孔径反应载体的结构主动设计

郑天清*,邱泓桑,詹友基,徐继璇,章蒙蒙,王江江,李棒棒
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摘要:[目的]探究隐式三角函数参数与多孔反应载体孔径大小之间的内在关系,实现具有多向梯度孔径的反应载体

结构主动设计,进而为应用于传质传热和制氢反应的多孔反应载体的多向梯度孔径设计奠定基础.[方法]在经典隐式

三角函数的基础上,解析其中与孔径大小相关的参数,并建立该参数与坐标位置之间的关联,开展梯度孔径反应载体的

结构设计;同时通过变参数的方法,分析新型隐式三角函数参数的改变对多孔反应载体孔径梯度的影响;利用多孔反应

载体孔径梯度与其对应的隐式三角函数参数训练BP神经网络,建立多孔反应载体孔径梯度与隐式三角函数参数之间

的映射关系,进而实现孔径梯度的主动设计.[结果]I-WP型隐式三角函数可获得具有较高比表面积的多孔反应载体.
在此基础上,通过建立隐式三角函数参数C与坐标位置之间的关联,实现了多向梯度孔径反应载体的结构设计.基于

BP神经网络,实现了多孔反应载体的孔径梯度主动调控,其中,隐式三角函数参数A(用于调控载体的孔径大小及孔径

梯度)的预测误差率在2%~14%,参数T(用于辅助调控载体的孔径大小)的预测误差率在0.1%~2%.[结论]隐式三

角函数可实现多向梯度孔径反应载体的结构设计,BP神经网络可实现多孔反应载体的孔径梯度主动设计.
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multi-directionalgradientpore-sizes
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Abstract:[Objective]Therelationshipbetweenparametersofimplicittrigonometricfunctionandthepore-sizessizeofporous
reactionsupportisexplored,andtheactivedesignofthestructureofreactionsupportwithmulti-directionalgradientpore-sizesis
accomplished.Consequently,wehavelaidadesignfoundationforthestudyoftheinfluenceofthegradientpore-sizesofporous
reactionsupportonthemassandheattransfercapacityandthepore-sizesgradientofporousreactionsupportwithhighhydrogen
productionperformance.[Methods]Fourclassicalimplicittrigonometricfunctionsareusedtobuildtheporousreactionsupport.The
implicittrigonometricfunction,whichcanhelpbuildthereactionsupportwithhighspecificsurfacearea,isselectedwiththemulti-
directionalgradientpore-sizes.Basedonthefunction,itsparametersrelatedtothepore-sizeareanalyzed,andthecorrelationbetween
theseparametersandthecoordinatepositionisestablishedtocarryoutthestructuraldesignofthereactionsupportwithgradient
pore-sizes.Meanwhile,theinfluence,relatedtothechangeofparametersimbeddedinthenewimplicittrigonometricfunction,onthe
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pore-sizesgradientoftheporousreactionsupportisanalyzedbythemethodofvariableparameters.Furthermore,BPneuralnetwork
isusedtobuildamathematicalmodeloftheinfluenceofpore-sizesgradientofporousreactionsupportontheselectionofparameters
oftheimplicittrigonometricfunction.Asaresult,wecanpredicttheseparametersoftheimplicittrigonometricfunctionrequiredby
theporousreactionsupportwithaspecificpore-sizesgradient.Then,basedonthesepredictedparametersofimplicittrigonometric
function,thestructureofreactionsupportwithgradientpore-sizesisconstructed,andtheactivedesignofpore-sizesgradientofthe
supportisattained.[Results]Specificsurfaceareasofporousreactionsupports,whichareconstructedusingfourclassicimplicit
trigonometricfunctions,are18.640,20.185,15.564,and22.407mm2/mm3,respectively.DuetotheI-WPtypereactionsupportwith
alargerspecificsurfacearea,theyareselectedtoachievethestructuraldesignofreactionsupportwithmulti-directionalgradient
pore-sizes.ParametersAandT,whicharetakenfromparameterC,aremainregulatoryparametersoftheporesizegradientofthe
reactionsupport.Inthestudyoftheinfluenceofporesizegradientofreactionsupportonparametersofimplicittrigonometric
function,itisfoundthat,astheporesizegradientofsupportincreasesinalldirections,thecorrespondingparameterAofimplicit
trigonometricfunctionshowsanupwardtrend.IntheporousreactionsupportwithporesizegradientinXdirection,theincreaseof
thegradientrateofthesupportinducestheincreaseofparameterTofimplicittrigonometricfunction.Regardingthesupportwith
poresizegradientinYorZdirection,theincreaseofthegradientrateofthesupportinducesthedecreaseofparameterTofthe
function.Then,forthesupportwithporesizegradientinXYorXZtwo-directions,theincreaseofthegradientrateinXdirectionof
thesupportinducestheincreaseofparameterTofthefunction.Also,forthesupportwithporesizegradientinXYorXZtwo-
directions,theincreaseofthegradientrateinYorZdirectionofthesupportinducesthedecreaseofparameterTofthefunction.
Finally,regardingthesupportwithporesizegradientinXYZthree-directions,theincreaseofthegradientrateinXorYorZ
directionofthesupportinducesthedecreaseofparameterTofthefunction.[Conclusion]I-WPtypeimplicittrigonometricfunction
canhelpobtainthereactionsupportwithalargerspecificsurfacearea,anditcanachievethestructuraldesignofreactionsupport
withmulti-directionalgradientpore-sizesbybuildingthecorrelationbetweenitsparameterCandthecoordinateposition.Parameters
AandT,whicharetakenfromparameterC,arethemainregulatoryparametersoftheporesizegradientofthereactionsupport.And
parameterAhasasignificantimpactontheporesizegradient.BPneuralnetworkcanconstructamathematicalmodeloftheinfluence
ofporesizegradientofreactionsupportontheselectionoftheparametersofimplicittrigonometricfunction.Inthisway,theactive
designofpore-sizesgradientofporousreactionsupportcanbeaccomplished.
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  氢能作为高效清洁的二次能源,在未来的能源行

业发展中扮演着重要角色[1-2].当前制氢技术作为氢

能研究的重要内容,受到了国内外学者们的广泛关

注.微反应器由于具有传热传质能力强,可快速集成

放大,安全性高等优点,微反应器制氢技术已成为制

氢技术研究的重要发展方向[3-4].
当前制氢微反应器研究主要集中在微反应器及

其反应载体的设计制造、催化剂的制备工艺等方

面[5-7].其中,反应载体作为负载制氢催化剂的结构体

与微反应器内的主要传热传质媒介,是制氢微反应器

的核心元件.在反应载体的研究上,由于多孔反应载

体的梯度孔径可以调控载体内部流体的流动分布,
提高载体的传质传热能力,受到学者们[8-10]的广泛关

注与研究.如Liu等[10]研究泡沫铜反应载体上复合

孔阵列对其制氢性能的影响,研究表明,在反应载体

上复合具有梯度孔径分布的孔阵列,有利于提高反

应载体内部的反应物分布均匀性,进而提高反应载

体的制氢性能.综上可知,目前关于梯度孔径反应载

体的研究主要关注多孔结构体单向孔径梯度对其相

关性能的影响,在多孔结构体多向孔径梯度对其相

关性能的影响缺乏研究.因此,本文开展多向梯度孔

径反应载体的结构主动设计研究,为掌握多孔反应

载体的多向孔径梯度对其相关性能的影响奠定结构

设计基础.
隐式函数F(x,y,z)=0可定义空间中的一个边

界或曲面,因此,隐式函数能够区分结构体的固体部

分和孔隙部分.例如,设定阈值0,当F(x,y,z)<0表

示孔隙部分,F(x,y,z)>0表示固体部分.隐式三角

函数将三角函数(如正弦、余弦)引入到隐式函数中,
这样可利用三角函数的周期性和连续性来建模一些

具有周期性或对称性的多孔结构体.目前已有不少学

者通过隐式三角函数构建复杂多孔结构体[11-14].如石

志良等[12]基于隐式三角函数构建多孔单元,并通过探

究隐式三角函数的幅度因子和阈值对孔隙形状和孔

隙率的影响,实现对多孔单元孔径以及孔隙率大小的

控制.鉴于隐式三角函数在多孔结构体上的构造优

势,本文以隐式三角函数为基础,开展梯度孔径反应

载体结构的构建.
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神经网络具有强大的数据拟合能力,能够学习到

数据间的内在联系,从而可反向求取特定输出参数所

对应的输入参数[15-18].如谢延敏等[17]以成形件的成形

效果为输入,以拉延筋几何参数为输出,建立拉延筋

参数的反求模型,实现对成形件成形效果的主动调

控.为此,本文以隐式三角函数与BP神经网络为基

础,进一步开展多向梯度孔径反应载体的结构主动设

计研究.

1 梯度孔径主动设计方法

首先选用4种经典隐式三角函数开展均匀多孔

反应载体的结构设计,确定具有较大比表面积的均匀

多孔反应载体结构及其隐式三角函数.接着,探究隐

式三角函数中影响多孔反应载体孔径大小的主要参

数.在此基础上,建立该孔径调控参数与空间坐标位

置的关联,从而构建梯度孔径反应载体.进一步,利用

BP神经网络构建反映孔径梯度与隐式三角函数参数

关系的数学模型,从而预测特定孔径梯度所需的隐式

三角函数参数,进而利用所预测的隐式三角函数参数

构建孔径梯度反应载体结构,实现多孔反应载体孔径

梯度的主动设计.

1.1 均匀孔径的隐式三角函数

隐式三角函数φ(x,y,z)=C表示标准值为常数

的隐式三角函数等值面.可通过改变隐式三角函数中

的C值来改变多孔结构体的孔径大小.本文选用4种

经典的隐式三角函数[19-21]开展多孔结构体的构建研

究,4种经典隐式三角函数及其所对应的模型名称如

表1所示.

表1 4种经典隐式三角函数及其所对应的模型名称

Tab.1 Fourclassicimplicittrigonometricfunctionsand
theircorrespondingmodelnames

模型名称 隐式三角函数

螺旋二十四
面体(Gyroid)

φ(x,y,z)=sin(πx)cos(πy)+sin(πy)cos(πz)+
sin(πz)cos(πx)+C

钻石立方型
(Diamond)

φ(x,y,z)=sin(πx)sin(πy)sin(πz)+sin(πx)
cos(πy)cos(πz)+cos(πx)sin(πy)cos(πz)+
cos(πx)cos(πy)sin(πz)+C

简单立方型
(Primitve)

φ(x,y,z)=cos(πx)+cos(πy)+cos(πz)+C

包 装 型 (I-
WP)

φ(x,y,z)=cos(πx)cos(πy)+cos(πy)cos(πz)+
cos(πz)cos(πx)+C

  利用犀牛软件(Rhinoceros7.4,RobertMcNeel&
Assoc公司,美国)中的Grasshopper插件进行基于隐

式三角函数的多孔结构体结构设计建模.控制模型的

外型尺寸为2mm×2mm×2mm,且各模型的最小孔

径为0.5mm,通过测量模型的表面积及体积以计算

各模型的比表面积.

1.2 梯度孔径的隐式三角函数

为实现梯度多孔反应载体的结构设计,需在隐式

三角函数的基础上建立C值与相应梯度方向坐标值

之间的关联.将C值转换成一元一次函数或多元一次

函数AX+T,X=(x,y,z)T,A=(A1,A2,A3)为系数

矩阵,用于调控载体的孔径大小及孔径梯度,T 用于

辅助调控载体的孔径大小.以I-WP型反应载体为例,
不同梯度孔径反应载体的隐式三角函数如表2所示.
由于X方向孔径梯度是反应物在反应载体的流动前

进方向,因此,X方向为非对称梯度,而Y 与Z 方向孔

径梯度为反应物在反应载体内容的流动扩散方向,因
此Y与Z方向为对称梯度(图1).基于此,X向的隐式

三角函数如表2中第3行所示;Y、Z单向梯度孔径使用

表2第4行所示的隐式三角函数,Z向将表2第4行隐

式三角函数的x、y对调即可,XY与XZ双向同理.

表2 不同梯度孔径反应载体模型所对应的隐式三角函数

Tab.2 Implicittrigonometricfunctionscorrespondingto
differentgradientpore-sizesreactionsupportmodels

梯度方向 隐式三角函数

无 φ(r)=cos(πx)cos(πy)+cos(πy)cos(πz)+cos
(πz)cos(πx)+T

X向 φ(r)=cos(πx)cos(πy)+cos(πy)cos(πz)+cos
(πz)cos(πx)+A1x+T

Y(Z)向 φ(r)=cos(πx)cos(π|y|)+cos(π|y|)cos(πz)+
cos(πz)cos(πx)+A1|y|+T

XY(XZ)
双向

φ(r)=cos(πx)cos(π|y|)+cos(π|y|)cos(πz)+
cos(πz)cos(πx)+A1x+A2|y|+T

YZ双向 φ(r)=cos(πx)cos(π|y|)+cos(π|y|)cos(π|z|)+
cos(π|z|)cos(πx)+A2|y|+A3|z|+T

三向 φ(r)=cos(πx)cos(π|y|)+cos(π|y|)cos(π|z|)+
cos(π|z|)cos(πx)+A1x+A2|y|+A3|z|+T

梯度多孔反应载体的结构设计基本步骤为:① 选

定构建梯度多孔反应载体的隐式三角函数;② 确定所

建模型的外形尺寸及所含晶胞个数,并在犀牛软件的

Grasshopper插件中进行相关参数的设定;③ 通过

Grasshopper插件中的内置插件生成梯度多孔反应载
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图1 梯度孔径反应载体的结构

Fig.1 Thestructureofgradientporesizereactionsupport

体的网格模型;④ 对所生成的载体网格模型进行柔

化、增厚、等比缩放等处理;⑤ 将网格模型导出,并完

成网格与曲面的转换,完成建模.
建模过程中确保所构建不同梯度孔径反应载体

模型的梯度率为1.5%、模型总孔隙率为68.50%、模
型尺寸为16mm×16mm×16mm.根据多孔结构体

的反应需求,以I-WP型反应载体为例,不同梯度孔径

反应载体模型如表3所示.

表3 不同梯度孔径反应载体模型

Tab.3 Reactionsupportmodelswithdifferentgradientporesize

梯度方向 无 X单向 Y(Z)单向 XY(XZ)双向 YZ双向 XYZ三向

模型

1.3 隐式三角函数参数与孔径梯度的映射数

据库的构建

  多孔反应载体模型的孔径梯度为

t=M-N, (1)
其中:t为模型的孔径梯度;M 为模型前截取处的孔隙

率;N 为模型后截取处的孔隙率.对于X 向的孔径梯

度,M 代表模型在X轴方向0至1/4部分的孔隙率,
N 代表模型在X 轴3/4至1部分的孔隙率;对于Y 或

Z向的孔径梯度,M 代表模型在Y 或Z 轴方向1
2

至3
4

部分的孔隙率,N 代表模型在Y 或Z 轴方3
4

至1部分

的孔隙率.
映射关系类型一:保持隐式三角函数参数中的A

值或T 值不变,通过改变函数中的另一个参数(T 值

或A 值),获取相应的载体模型并计算孔径梯度.
映射关系类型二:保持梯度孔径反应载体前截

取处模型的孔隙率为68.00%不变,通过改变隐式三

角函数参数,获取具有特定孔径梯度的多孔反应载

体,并记录此时载体对应的隐式三角函数参数值.
最终获取1220组数据.隐式三角函数参数A、T

的取值区间如表4所示.将1220组数据中1200组作

为训练数据,20组作为验证数据.

1.4 梯度孔径反应载体的结构参数主动设计

以反应载体模型前截取处的孔隙率及模型孔径

梯度作为梯度孔径反应载体的结构参数,且作为训练

数据中的输入数据;以A、T 作为隐式三角函数的参

数,且作为训练数据中的输出数据.通过训练数据与

BP神经网络构建梯度孔径反应载体结构参数与隐式

三角函数参数的映射关系,进而精准预测特定孔径梯

度的反应载体所需的隐式三角函数参数.本文研究所

用的BP神经网络来自MATLAB2018b(MathWorks
公司,美国)软件中NeuralNetFitting工具箱.

隐式三角函数参数预测误差率计算式为
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第2期 郑天清等:多向梯度孔径反应载体的结构主动设计

http:∥jxmu.xmu.edu.cn

表4 不同梯度孔径反应载体所对应的隐式三角函数参数A、T取值

Tab.4 TheimplicittrigonometricfunctionparametersAandTvaluescorrespondingtodifferentgradientpore-sizesreactionsupports

梯度方向
参数A取值区间

A1 A2 A3

参数A
取值间隔

参数T
取值区间

参数T
取值间隔

无 Null Null Null Null 0.200~0.900 0.001

X向 0.02~0.07 Null Null 0.01 0.400~0.730 0.002

Y(Z)向 0.03~0.08 Null Null 0.01 0.400~0.730 0.002

XY(XZ)双向 0.04~0.08 0.14~0.08 Null 0.01 0.320~0.426 0.002

YZ双向 Null 0.04~0.08 0.04~0.08 0.01 0.480~0.526 0.002

XYZ三向 0.08~0.11 0.04~0.07 0.04~0.07 0.01 0.420~0.460 0.002

  E= P-F
F  ×100%, (2)

式中,E为误差率,P为神经网络的预测值,F为被预

测数据的实际值.

2 实验及结果分析

2.1 隐式三角函数类型选择

表5为4种经典隐式三角函数所构造的反应载体

模型及比表面积,由表5可知,相比于其他隐式三角

函数,I-WP型隐式三角函数所构造多孔反应载体模

型具有较高的比表面积,在模型外型尺寸为2mm×
2mm×2mm时,其比表面积为22.407mm2/mm3.
多孔反应载体具有高比表面积,可使其拥有更高的传

质传热能力以及更高的催化剂负载面积,进而使其具

有更高的制氢性能.因此本文的后序实验均选择I-
WP型隐式三角函数.

表5 4种经典隐式三角函数所构造的反应载体模型及比表面积

Tab.5 Reactionsupportmodelsconstructedbyfourclassicimplicittrigonometricfunctionsandtheirspecificsurfacearea

模型 Gyroid Diamond Primitive I-WP

晶胞模型
(尺寸:1mm×1mm×1mm)

整体模型
(尺寸:2mm×2mm×2mm)

比表面积(mm2/mm3) 18.640 20.185 15.564 22.407

2.2 隐式三角函数参数与孔径梯度的映射数据库

2.2.1 映射数据库类型一

图2为隐式三角函数参数A对I-WP型反应载体

孔径梯度的影响趋势.由图2可知,在隐式三角函数

参数T为0.500时,随着函数参数A 的增大,X 单向

梯度孔径反应载体的孔径梯度呈整体下降的趋势,
Y(Z)单向梯度孔径反应载体的孔径梯度呈正增长的

趋势;随着函数参数A(A1与A2)的增大,XY、XZ、YZ
双向梯度孔径反应载体的孔径梯度呈上升的趋势;随
着函数参数A(A1、A2与A3)的增大,XYZ三向梯度孔

径反应载体的孔径梯度呈上升的趋势.
图3为隐式三角函数参数T对I-WP型反应载体

孔径梯度的影响趋势.由图3可知,在隐式三角函数

参数A为0.04时,随着函数参数T的增大,各向梯度

孔径反应载体的孔径梯度均呈上升趋势.
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图2 隐式三角函数参数A对I-WP型反应载体孔径梯度的影响趋势

Fig.2 TheinfluencetrendofimplicittrigonometricfunctionparameterAontheporesizegradientofI-WPtypereactionsupports

图3 隐式三角函数参数T对I-WP型反应载体孔径梯度的影响趋势

Fig.3 TheinfluencetrendofimplicittrigonometricfunctionparameterTontheporesizegradientofI-WPtypereactionsupports
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2.2.2 映射数据库类型二

图4展示了I-WP型反应载体梯度率对建模参数

A的影响趋势.由图4可知,在梯度孔径反应载体前截

取处模型孔隙率为68.00%时,随着梯度孔径反应载

体各向孔径梯度的增大,相对应的隐式三角函数参数

A均呈上升趋势.

图4 I-WP型反应载体孔径梯度对隐式三角函数参数A的影响趋势

Fig.4 TheinfluencetrendofporesizegradientofI-WPtypereactionsupportonimplicittrigonometricfunctionparameterA

  图5展示了I-WP型反应载体孔径梯度对建模参

数T的影响趋势.由图5可知,在梯度孔径反应载体

前截取处模型孔隙率为68.00%时,随着梯度孔径反

应载体X单向孔径梯度的增大,相对应的隐式三角函

数的T值呈现上降趋势.随着单向梯度孔径反应载体

Y 或Z 向孔径梯度的增大,相对应的隐式三角函数的

T值呈现下降趋势.随着XY(XZ)双向梯度孔径反应

载体中X向孔径梯度的增大,相对应的隐式三角函数

的T值呈现上升趋势.随着XY(XZ)双向梯度孔径反

应载体中Y 或Z 向孔径梯度的增大,相对应的隐式三

角函数的T值呈现下降趋势.随着YZ 双向梯度孔径

反应载体中Y 或Z 向孔径梯度的增大,相对应的隐式

三角函数的T值呈现下降趋势.随着三向梯度孔径反

应载体中X或Y 或Z 向孔径梯度的增大,相对应的

隐式三角函数的T值呈现下降趋势.

2.3 BP神经网络的预测性能

表6为BP神经网络对特定孔径梯度的I-WP型

反应载体的隐式三角函数参数的主动预测结果.由表

6可知,BP神经网络的主动预测结果中,隐式三角函

数参数A的预测误差率较大,误差率在0.9%~14%;
隐式三角函数参数T 的预测误差率较小,误差率在

0.1%~2%.综上可知,通过BP神经网络可较为精确

地预测具有特定孔径梯度的I-WP型反应载体所需的

隐式三角函数参数,尤其是双向和三向梯度孔径的预

测,具有较高的准确率,误差率在6%以下,这可能与

双向、三向梯度具有更多的数据信息有关,或许后期

可以考虑将比表面积引入数据库,增加模型约束,提
高神经网络的预测准确率.

3 结 论

本研究提出了一种基于隐式三角函数的多向梯

度孔径反应载体的结构主动设计方法.在4种经典隐

式三角函数的基础上,选择了具有较高比表面积的I-
WP型结构作为梯度孔径反应载体的研究对象,通过

对其隐式三角函数的改变,实现了多向梯度孔径反应

载体的结构设计.此外,探究了各向梯度孔径反应载
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图5 I-WP型反应载体孔径梯度对隐式三角函数参数T的影响趋势

Fig.5 TheinfluencetrendofporesizegradientofI-WPtypereactionsupportonimplicittrigonometricfunctionparameterT

表6 具有特定孔径梯度的I-WP型反应载体所需的

隐式三角函数参数主动预测结果

Tab.6 Activepredictionresultsofimplicittrigonometricfunction
parametersrequiredforI-WPtypereactionsupports

withspecificporesizegradients

梯度方向
误差率/%

参数A1 参数A2 参数A3 参数T

无 Null Null Null 0.120
X向 13.080 Null Null 1.740
Y(Z)向 13.335 Null Null 1.795
XY(XZ)双向 3.085 2.735 Null 1.090
YZ双向 Null 3.275 4.890 0.715
XYZ三向 0.960 5.345 4.135 0.895

体建模参数与梯度率的关系.研究得出,参数A、T 作

为载体孔径梯度的主要调控参数,参数A对孔径梯度

影响较为显著.在此基础上,引入BP神经网络构建孔

径梯度与隐式三角函数参数的映射关系,实现了梯度

孔径反应载体的主动设计.其中,隐式三角函数参数A
的预测误差率在0.9%~14%,参数T 的预测误差率

在0.1%~2%.本研究为当前梯度孔径反应载体的主

动设计研究提供了一种新思路,对多孔模型的设计制

造与应用具有参考价值.
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