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Voved 
 

Perovskitite pretstavuvaat edna od najva`nite serii na izotipni ternarni soedinenija so 
op{ta formula ABX3, od koi najmnogubrojni i so najgolemo zna~ewe se ternarnite oksidi ABO3. Ova se 
dol`i ne samo na nivnata golema rasprostranetost, tuku i na golemiot broj interesni fizi~ki 
svojstva povrzani so ovoj strukturen tip, poradi {to ovie soedinenija imaat isklu~itelno tehni~ko-
tehnolo{ko zna~ewe [1, 2].  

Najprvo se smetalo deka site perovskiti imaat idealna kubi~na struktura, no podocna e 
utvrdeno deka tie mo`at da se podelat vo pove}e izostrukturni i izomorfni serii so rombi~na, 
tetragonalna, monoklini~na i dr. strukturi. Vo sekoja serija se sretnuvaat soedinenija so razli~ni 
oksidacioni broevi na katjonite (na primer: A2+B4+O3, A3+B3+O3 itn.), kako i t.n. kompleksni 
perovskiti kaj koi postojat dva razli~ni A t.e. B katjoni (na primer: A(B′xB″y)O3; (A′xA″y)BO3 
(A′xA″y)BO3) [1, 2]. 

 I pokraj ogromniot broj perovskitni soedinenija i te{kotiite okolu nivnata klasifikacija 
i kristalohemisko prou~uvawe, postojat golem broj trudovi {to se odnesuvaat na predviduvawe na 
nivnata struktura i svojstva. Prviot takov obid e napraven so voveduvaweto na t.n. faktor na 
tolerancija koj otstapuvaweto od idealnata perovskitna struktura go doveduva vo vrska so radiusite 
na jonite vo kristalite na perovskitite [1]. Vo posledno vreme, so brziot razvoj na kompjuterskata 
tehnika, se pojavuvaat golem broj trudovi koi gi modeliraat kristalnite strukturi na perovskitite 
[3–5]. Na{iot pridones vo rabotite na ova pole go dadovme so predviduvawe na parametrite na 
elementarnata }elija kaj serija ortorombi~ni perovskiti koristej}i gi metodite na pove}ekratna 
regresiona analiza i ve{ta~ki nevronski mre`i [6]. 

Prodol`uvaj}i ja rabotata na ova pole [6], ovde }e bidat dadeni rezultatite od predviduvawata 
na parametarot na elementarnata }elija kaj kompleksnite perovskiti od tipot A2+(B′0,5

3+B″0,5
5+)O3, 

napraveni so koristewe na ve{ta~ki nevronski mre`i i pove}ekratna linearna regresija, kako i 
sporedba na ovie dve metodi. 

  
 

Izbor na probi i metodi za modelirawe 
 

Za predviduvawe na parametarot na elementarnata }elija, vo ovoj trud, izbrana e grupata  
kompleksni perovskiti so op{ta formula A2+(B′0,5

3+B″0,5
5+)O3, koi, glavno, kristaliziraat vo struktur-

niot tip na (NH4)3FeF6,  prostorna grupa Fm3m. 
Literaturni podatoci za parametarot na elementarnata }elija najdovme za vkupno 81 

soedinenie od ovoj tip. Od niv, 63 se soedinenija na bariumot, 17 na stronciumot, a samo edno na 
evropiumot. Imaj}i predvid deka vo literaturata nema podatoci za efektivniot jonski radius na 
evropium so oksidacionen broj +2 i koordinacionen broj 12, negovoto soedinenie ne go vklu~ivme vo 
regresionata analiza.   
 Vrednostite za efektivnite jonski radiusi na A, B′ i B″ bea zemeni za soodvetniot 
oksidacionen broj. Za katjonite vo B-pozicija bea zemeni vrednosti za koordinacionen broj 6 i za 
visokospinska sostojba, a za jonite vo A-pozicija za koordinacionen broj 12.   
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 Za predviduvawe na parametarot na elementarnata }elija bea koristeni dve metodi: metoda na 
pove}ekratna linearna regresija (PLR) i metoda na ve{ta~ki nevronski mre`i (VNM). Bea koristeni 
dva tipa ve{ta~ki nevronski mre`i: ednonaso~ni pove}eslojni mre`i i kaskadni pove}eslojni mre`i.  
 
 
Rezultati i diskusija 
 
Pove}ekratna linearna regresija 

Kaj serijata soedinenija so op{ta formula A2+(B′0,5
3+B″0,5

5+)O3  se obidovme da razvieme model za 
predviduvawe na parametarot a na elementarnata }elija kako funkcija od efektivnite jonski radiusi 
na konstituentite t.e. na jonite A, B′ i B″.  Pred da bide izvedena analizata, be{e izvr{ena podelba 
na podatocite vo set za analiza i test-set. Test-setot ni poslu`i kako nezavisno mno`estvo podatoci 
so koe bea provereni performansite na modelot ~ii parameteri bea opredeleni so setot za analiza. 
Vo test-setot se nao|a sekoja treta proba (vkupno 27) od po~etniot set na podatoci (vkupno 80), 
po~nuvaj}i od probata so reden broj 2. Ostanatite probi go so~inuvaat setot za analiza. 

Dobienata regresiona  ravenka go ima sledniov oblik: 
a/Å = 4,26 + 1,13 r(A)/Å + 1,21 r(B′)/Å + 1,72 r(B″)/ Å  

a korigiraniot koeficient na determinacija iznesuva 98,02 %. Sporedbata na presmetanite 
parametri na elementarnite }elii vrz osnova na regresionata ravenka i eksperimentalnite vrednosti 
za nekolku soedinenija vo test-setot e dadena vo tabela br. 1. 

Tabela br. 1. Sporedba me|u predvidenite i eksperimentalnite vrednosti 
za parametri na elementarnite }elii so PLR. 

 Formula a(eksp.)/Å a(presm)/Å ∆a/Å E/% 
1. Ba(Dy0,5Nb0,5)O3 8,437 8,48 -0,04 0,50 
2. Ba(Er0,5Ta0,5)O3 8,423 8,45 -0,03 0,35 
3. Ba(Ho0,5Pa0,5)O3 8,73 8,71 0,02 0,27 
4. Ba(In0,5Sb0,5)O3 8,269 8,27 -0,01 0,07 
5. Ba(Lu0,5Pa0,5)O3 8,666 8,66 0,01 0,09 
6. Ba(Nd0,5Ta0,5)O3 8,556 8,56 -0,01 0,10 
7. Ba(Tmo,5Pa0,5)O3 8,692 8,68 0,01 0,12 
8. Ba(Y0,5Re0,5)O3  8,372 8,36 0,01 0,13 
9. Sr(In0,5Os0,5)O3 8,06 8,04 0,02 0,25 
10. Sr(Sc0,5Re0,5)O3 8,02 7,98 0,04 0,47 

 
 
 
Ve{ta~ki nevronski mre`i 

Vo tekot na ovaa rabota koristevme dva tipa ve{ta~ki nevronski mre`i: ednonaso~ni pove}e-
slojni mre`i i kaskadni pove}eslojni mre`i. Vo tekot na potragata po optimalnata arhitektura na 
mre`ata za razvivawe na modelot za opredeluvawe na parametrite na elementarnata }elija be{e 
menuvan brojot na nevroni vo skrieniot sloj vo trislojni VNM. Brojot na nevroni vo vlezniot sloj 
iznesuva{e tri i e opredelen od eksperimentalnite podatoci (efektivni jonski radiusi na atomite 
vo pozicija A, B′ i B″), dodeka pak, brojot na izlezni podatoci iznesuva{e, sekako, eden (a – 
parametarot na elementarnata }elija). 

Za da se izbegne pretrenirawe na mre`ite ({to, inaku, doveruva do namaluvawe na nivnata 
sposobnost za generalizacija) be{e koristena procedurata kontrolirano stopirawe. Za da mo`e da 
se koristi ovaa tehnika potrebno e podatocite da se podelat vo tri seta: set za trenirawe, set za 
validacija i test-set. Vo na{iot slu~aj trening setot i setot za validacija bea dobieni so podelba na 
setot za analiza (kalibracija) koj be{e koristen vo modelot so PLR.  

Na Sl. 1 se dadeni grafici od koi mo`e da se zabele`i deka soglasuvaweto me|u eksperi-
mentalnite vrednosti za parametarot a i predvidenite vrednosti od obete VNM se zadovolitelno 
dobri. Korigiranite koeficienti na determinacija iznesuvaat 99,7 % za kaskadnata nevronska mre`a 
so najdobri performansi (so tri nevrona vo skrieniot sloj), i 99,8 % za ednonaso~nata pove}eslojna 
VNM so pet nevroni vo skrieniot sloj. 
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Sl. 1. Sporedba na eksperimentalnite i predvidenite vrednosti za parametarot na 

elementarnaat }elija  za probite vo test setot.  a - vrz osnova na rezultatite dobieni so 
kaskadni VNM, b - vrz osnova na ednonaso~ni VNM. 

 Od dobienite rezultati se gleda deka i primenata na PLR, kako i metodata na VNM, uspe{no 
mo`at da se koristat za predviduvawe na parametarot na elementarnata }elija kaj perovskitite od 
tipot A2+(B′0,5B″0,5)O3. Za da mo`e da dademe kvantitativni informacii za performansite na 
razli~nite modeli za opredeluvawe na parametrite na elementarnite }elii kaj ovie perovskiti, be{e 
napravena nivna sporedba so koristewe na F-test. Vo Tabela 2 se dadeni presmetanite i kriti~nite 
vrednosti za F-testot pri nivo na verodostojnost od 0,95 za modelite razvieni vrz osnova na PLR,kako 
i VNM. 

Tabela 2. Sporedba na razli~nite modeli so koristewe na F-test (pri nivo na verodos-
tojnost od 0,95) za modelite razvieni koristej}i: PLR (pove}ekratna linearna 
regresiona analiza), KP-VNM – kaskadni VNM, EP-VNM –ednonaso~ni VNM. 

Sporedeni modeli Presmetani F-vred-
nosti 

Kriti~ni F-vred-
nosti 

PLR/KP-VNM 3,896 1.905 
PLR/EP-VNM 3,420 1.905 

EP-VNM / KP-VNM 1.139 1.905 

Me|u rezultatite dobieni po dvete razli~ni metodi (PLR i dvata vida 

 BNM) postoi statisti~ki zna~ajna razlika. Verojatno, poradi mo`nosta da modeliraat 
nelinearnosti koi mo`e da se javat vo zavisnosta pome|u nezavisno promenlivite i zavisno 
promelivata, VNM poka`uvaat podobri performansi od pove}ekratnata linearna regresija. 
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