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基于神经网络的石墨烯弹性参量识别方法研究 

华 军，武霞霞，李东波，张宇辉 
(西安建筑科技大学理学院，陕西 西安 710055) 

摘要：石墨烯的弹性参量是准确研究其力学性能的前提和基础．将神经网络的 BP 算法应用于石墨烯弹性模量和剪切弹性模
量的预测，考虑石墨烯薄膜的长度、宽度、长宽比、手性、层数和温度 6 个影响因素，通过选取 84 组训练和检验样本，建
立了石墨烯弹性参量的 BP 神经网络预测模型．将预测结果进行误差分析，其平均相对误差均小于 3 %，从而验证了该方法
的适用性和可行性．将训练好的网络模型进行扩展计算，基于 L25(5

6)正交表试验理论分析了石墨烯弹性参量对各影响因素的
敏感性．为同类材料性能的预测提供了参考． 
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Idenfication of elastic parameters method for graphene based on neural network 

 HUA Jun, WU Xiaxia, LI Dongbo, ZHANG Yuhui 

(School of Science,J.Xi'an Univ. of Arch. & Tech., Xi'an 710055, China) 

Abstract: Elastic parameters of graphene is the premise and foundation for the research of its material mechanics performances. The 
BP neural network is used to predict the elastic modulus and shear modulus of graphene. Considering the length, width, aspect ratio, 
chiral, layers and temperature of graphene as the main influence factors and choosing 84 groups of data as training and forecasting 
sample, BP neural network model is established. The errors of forecasting results are analyzed, and the average relative errors are less 
than 3 %, which proves the applicability and feasibility of this method. Based on the calculation results, the sensitivity of influence 
factor to the graphene elastic parameter is analyzed by using L25(5

6) orthogonal table, which may provide a reference to the 
performance prediction of similar material . 
Key words: graphene; elastic parameter; artificial neural networks; BP model; orthogonal experiment design 

石墨烯(graphene)，又称为二维石墨片，是由单
层碳原子通过共价键结合而成的具有规则六方对
称的理想二维晶体[1-2]，是 2004 年由英国曼彻斯特
大学的安德烈·盖姆(Andre Geim)和康斯坦丁·诺
沃肖罗夫(Konstantin Novoselov)首先发现的，是继
富勒烯(C60)和碳纳米管(CNTs)之后的又一种新型
低维材料，其厚度仅为头发丝直径的 20 万分之一，
约为 0.335 nm，是目前发现的最薄的层状材料，具
有超高的强度、刚度和韧性，被誉为是具有战略意
义的新材料． 

准确把握石墨烯基本弹性参量是了解石墨烯
力学性能的重要指标．自从石墨烯问世以来，国内
外学者针对其弹性参量进行了大量的研究工作．现
研究方法主要有实验方法、分子动力学方法、量子
力学方法等，但实验方法测定石墨烯弹性参量的成
本较高，试验结果受到试验条件、操作熟练程度等
的影响．分子动力学和量子力学等数值模拟方法受

计算规模的限制，计算量大且计算尺度有限[3-4]．因
此，寻求快速、便捷的方法对石墨烯弹性参量进行
预测具有重要意义． 

石墨烯的力学性能的影响因素较多，各个因素
之间形成为一个复杂的非线性关系，普通数学模型
很难准确表达弹性参量与各因素之间的关系[5]．经
网络具有很强的非线性、自组织、自学习能力，能
够 很 好 地处理 非 线 性信息 ， 已 应用于 许 多 领
域．Venkatesh[6]等人通过人工神经网络预测方法对
氢功能化石墨烯的机械性能进行了研究，发现该种
计算技术可以作为一个强大的工具来预测功能化
氢石墨烯的抗拉强度．尹海莲[7]等人以碳/陶瓷复合
材料性能与成分的关系为研究对象，利用 BP 算法
建立了复合材料性能预测模型．和试验值相比较表
明, 所建立的网络能反映复合材料组分与其材料性
能之间的关系，为实验设计提供了新的思路．白光
辉[8]等人采用人工神经网络(ANN)对炭/炭复合材料
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烧蚀性能进行了预测．采用人工神经网络对炭/炭复
合材料的烧蚀性能进行预测时误差小于 11 %，满足
工程实践的精度要求．关于石墨烯基础性能的研究
是纳米材料的研究热点之一，但是对石墨烯弹性参
量的预测还鲜有报道．因此，利用神经网络对石墨
烯的弹性参量进行预测，旨在寻求一种快速、简捷
的石墨烯弹性参量计算方法． 

1 石墨烯弹性参量的 BP 预测模型 

从现有文献中，搜集数据作为学习样本，建立
人工神经网络的 BP 模型，通过网络的自组织、自
学习获得足够的信息后，输入影响石墨烯弹性参量
的参数，可获得石墨烯弹性参量的数值．模型的输
入是石墨烯弹性参量的各影响因素，输出值是弹性
模量和剪切模量． 

1.1 预测模型的构建 

1.1.1 输入层和输出层参数的确定 

构建 BP 预测模型，其输入层的神经元节点数
由影响石墨烯弹性参量的因素而定，根据以往的研
究，主要考虑到的影响因素有：长度、宽度、长宽
比、手性(扶手型和锯齿型)、层数及温度．输出层
节点为石墨烯的弹性模量与剪切模量．因此，预测
模型中的输入层 6n ，输出层 2m ． 

1.1.2 隐含层参数的确定 

根据 Kolmogorov 定理指出，给定任一个连续
函数 ,: RnUnf  YXf )( ，这里U 是闭单位区
间[0，1]，f 可以精确地用一个三层前向网络实现，

此网络的第一层(即输入层)有 n 个处理单元，中间
层有 12 n 个处理单元，第三层(即输出层)有 m 个
处理单元．因此，构建神经网络模型采用一个隐含
层，隐含层选用 13 个节点[9-10]． 

1.1.3 预测模型 

根据所确定的隐含层层数及输入层、隐含层、
输出层节点数，构建的预测模型为 6-13-2 的 BP 模
型，如图 1 所示． 

1.1.4 激发函数 

BP 神经网络传递函数常用的有 Sigmoid 型对
数、正切函数和线性函数，本模型采用有一定阈值
特性的连续可微的 Sigmoid 函数之一的非对称性 S

型函数作为神经元的激发函数，同时网络采用梯度
下降法进行学习[10-11]．S 型函数为 

( ) 1 (1 )xf x e   

 
图 1 石墨烯等效弹性参量的 BP 人工神经网络预测模型 

Fig.1 BP neural network prediction model of graphene 
equivalent elastic parameter 

2 模型的训练及检验 

2.1 训练及检验样本的选取 

考虑 BP 神经网络样本的选取应具有代表性、
普遍性及均衡性的原则，从现有文献中[12-16]选取了
84 组数据(为节省篇幅表 1 列出部分数据)，其中 69

组作为训练样本，15 组为检验样本． 

2.2 数据的归一化处理 

归一化是使数据在 0~1 之间概率分布．当所有
样本的输入信号都为正值时，与第一隐含层神经元
相连的权值只能同时增加或减小，从而导致学习速
度很慢，并可能引起网络无法收敛．为了避免出现
这种情况，加快网络学习速度，降低网络结构的复
杂性以及提高网络的精度，需要对输入信号进行归
一化，使样本数据介于到[－1，1]之间[9,11]．MATLAB 

提供的预处理方法有：归一化处理,所涉及的函数有
premnmx、postmnmx、tramnmx．对于输入矩阵 p

和输出矩阵 t 进行归一化处理的语句为：[pn, minp, 

maxp, tn, mint, maxt]=premnmx(p,t)；对目标矩阵 p2

进行归一化处理的语句为：[pn]=tramnmx(p, minp, 

maxp)；训练结束后，用 postmnmx 函数对预测值进
行反归一化处理得到最终预测值：an=postmnmx 

(net, pn)．表 2 为将表 1 数据归一化后的结果． 

2.3 模型的训练及检验 
根据 MATLAB 神经网络工具箱所提供的函数

[12]，利用归一化后的数据对构建的模型进行训
练．其中，网络训练时训练函数选取带有动量项的
梯度下降法 traingdm，增加动量项目的是为了避免
网络训练陷于较浅的局部极小点；权值和阈值的 BP

学习算法为 learngdm；网络的性能函数默认为
mse．训练参数的设置如表 3 所示： 

训练样本时间为 12 小时 43 分钟，经过 2.5×105
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步学习收敛，精度达到 0.001，误差随训练次数的
变化曲线如图 2 所示．训练结束后，对原样本数据

进行预测，生成预测值，并对预测值进行反归一化
处理得到最终预测值．

表 1训练及检验样本的部分数据 

Tab.1 Partial data of training and forecasting sample 

序号 长度/nm 宽度/nm 长宽比 手性* 层数 温度/K 弹性模量/MPa 剪切弹性模量/MPa

1 12.125 4.891 2.479 1 1 300 2 783.3 1 086.8 

2 12.125 4.891 2.479 1 1 500 2 765.0 1 121.9 

3 12.125 4.891 2.479 1 1 700 2 738.5 1 086.6 

4 15.104 4.893 3.087 1 1 300 3 011.0 1 212.2 

5 15.104 4.893 3.087 1 1 500 2 991.2 1 242.4 

6 14.961 4.897 3.055 2 1 300 2 929.4 1 190.6 

7 14.961 4.897 3.055 2 1 500 2 863.9 1 257.1 

8 14.961 4.897 3.055 2 1 700 2 826.1 1 351.6 

9 17.91 4.896 3.658 2 1 300 3 243.9 1 328.0 

10 17.91 4.896 3.658 2 1 500 3 231.8 1 403.7 

注：* 1 代表扶手型，2 代表锯齿型
表 2 归一化后部分网络样本数据 

Tab.2 Partial data of the network sample after normalization  

序号 长度/nm 宽度/nm 长宽比 手性 层数 温度/K 弹性模/MPa 剪切弹性模量/MPa 

1 －0.147 －0.995 0.061 1 1 －1 －0.158 －0.482 
2 －0.147 －0.995 0.061 －1 1 0 －0.176 －0.406 
3 －0.147 －0.995 0.061 －1 1 1 －0.202 －0.482 
4 0.202 －0.994 0.346 －1 1 －1 0.064 0.212 
5 0.202 －0.994 0.346 －1 1 0 0.045 －0.147 
6 0.185 －0.994 0.332 1 1 －1 －0.016 －0.258 
7 0.185 －0.994 0.332 1 1 0 －0.079 －0.115 
8 0.185 －0.994 0.332 1 1 1 －0.117 0.088 
9 －0.531 －0.994 0.615 1 1 －1 0.292 0.037 
10 －0.531 －0.994 0.615 1 1 0 0.281 0.201 

2.4 预测结果及误差分析 
本文构建的预测模型通过网络的自学习，达到

了指定的性能指标，神经网络中存储了样本包含的
内在非线性映射关系，确定了各输入、输出层间的
权值和阈值． 

表 4 给出了预测值与实际值的误差，其中弹性

模量 E 的平均相对误差为 2.799 %，最大误差为 5 %，
最小误差为 0.693 %．剪切弹性模量 G 的平均相对
误差为 2.222 %，最大误差为 6.210 %，最小误差为
0.105 %．表明 BP 神经网络预测在石墨烯等效弹性
参量预测方面误差较小，满足预测精度要求． 

表 3 参数设置表 
Tab.3 Parameter setting 

参数名称 MATLAB 函数名称 参数大小

 训练显示间隔次数 net.trainParam.show 100 

最大循环次数 net.trainParam.epochs 700 000

设置动量因子 net.trainParam.mc 0.9 

设置性能目标值 net.trainParam.goal 0.001 

学习系数 net.trainParam.lr 1 

 
图 2 误差随训练次数变化曲线图  

Fig.2 Graphene of error varying with training times 
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表 4 预测结果及误差 

Tab.4 The prediction results and errors 

序号 E 预测值/MPa 
E 值 
/MPa 

绝对 

误差 

相对 

误差/%
G 预测值/MPa

G 值 
/MPa 

绝对 

误差 

相对 

误差/% 
1 1 979.8 2 067.1 87.3 4.219 892.9 913.1 20.2 2.202 
2 1 953.4 2 040.6 86.2 4.245 895.5 926.0 30.5 3.294 
3 1 940.2 2 019.9 69.9 3.616 899.5 933.1 33.6 3.591 
4 1 958.4 1 987.1 28.7 1.439 856.1 857.3 1.2 0.115 
5 1 941.2 1 974.1 32.9 1.662 858.9 869.8 10.9 1.272 
6 1 932.9 1 961.3 28.4 1.433 856.7 870.2 13.5 1.529 
7 1 965.9 2 054.6 88.7 4.289 891.0 913.1 22.1 2.410 
8 1 965.7 2 027.1 70.4 3.468 894.4 926.0 31.6 3.413 
9 1 946.9 2 006.8 59.9 2.995 911.7 933.2 21.5 2.288 
10 1 945.6 1 973.8 28.2 1.444 855.7 856.9 1.2 0.151 
11 1 939.9 1 968.1 28.2 1.428 864.9 870.1 5.2 0.586 
12 1 934.5 1 948.2 13.7 0.693 871.9 870.2 －1.7 0.218 
13 3 725.9 3 532.7 －193.2 5.469 1 612.6 1 523.6 －89.0 5.841 
14 3 579.0 3 482.3 96.7 2.777 1 617.7 1 523.1 －94.6 6.210 
15 3 465.4 3 370.8 94.6 2.806 1 681.7 1 685.4 3.7 0.220 

 

3 等效弹性参量影响因素敏感性分析 

3.1 正交表的选用 

正交表，其符号是 ( )k
n mL ，其中 L 表示正交

表； n 表示正交表的横行数 (可安排的试验次数)；
k 表示正交表的纵列数，即能容纳的试验因素个数；
m 表示各试验因数的位级(水平)数.因素在试验中
所处的状态、条件的变化可能会引起试验指标的变
化，将因素变化的各种状态和条件称为因素的位
级．根据行业标准《工艺参数优化方法正交实验法
(JB/T 7510-1994)》，选用水平正交表，一般要求，
因素数小于正交表列数，因素水平数与正交表对应
的水平数一致，在满足上述条件的前提下，确定因
素位级数为 5，因素个数为 6 个，分别为影响石墨
烯弹性参量的 6 个影响因素[9]。因素位级见表 5，
其中第 3 位级即为石墨烯弹性参量各影响因素的初
始值.最后根据位级数和因素数选定 L25(5

6)正交表. 

3.2 弹性参量对影响因素的灵敏性分析 
通过构建的 6-13-2 石墨烯弹性参量预测 BP 模

型的训练与检验，验证了该方法的可行性和适用

性．因此，可用训练后的网络对同类问题进行预
测．样本描述：石墨烯薄膜长度为 21.839 nm，宽
度为 4.898 nm，长宽比为 4.459，手性为锯齿型，
层数为 1，温度为 500 K． 

分析方法：由以上样本中石墨烯影响因素的具
体数值，通过因素位级表计算得出样本位级变化表，
然后将 L25(5

6)正交表中位级数对应的各个因素值组
合形成 25 个试验学习样本.用训练好的 BP 神经网
络对上述学习样本分别进行预测．结果如表 6 所示，
将每个因素相同水平的 5 次实验结果求平均，得到
各因素在不同水平情况下各指标的平均值，对同一
因素不同水平的指标求最大与最小值之差，得到该
因素变化所对应的极差，如表 7 和表 8． 

表 5 因素位级表 
Tab.5 Factor level  

位级 长度
/% 

宽度
/% 

长宽
比/% 

手性
/% 

层数
/% 

温度
/% 

1 －20 －20 －20 －20 －20 －20 
2 －10 －10 －10 －10 －10 －10 
3 0 0 0 0 0 0 
4 10 10 10 10 10 10 
5 20 20 20 20 20 20 

表 6 预测结果表 

Tab.6 Prediction results  

试验号 
预测结果

E/MPa 

预测结果
G/MPa 

试验号 
预测结果

E/MPa 

预测结果
G/MPa 

试验号 
预测结果

E/MPa 

预测结果
G/MPa 

1 2 717.9 1 352.9 10 3 831.5 1 593.8 19 3 824.5 1 536.9 
2 2 764.2 1 608.3 11 3 910.2 1 770.4 20 3 683.9 1 555.6 
3 3 825.5 1 593. 9 12 3 807.2 1 580.8 21 3 188.0 1 701.4 
4 3 695.2 1 546.1 13 3 569.4 1 661.6 22 2 900.7 1 320.1 
5 3 823.2 1 551.1 14 3 821.4 1 592.7 23 3 757.2 1 524.2 
6 3 243.1 1 634.1 15 2 850.1 1 428.9 24 3 120.7 1 626.0 
7 3 788.5 1 535.8 16 3 619.7 1 560.8 25 3 890.5 1 771.9 
8 2 708.5 1 344.1 17 3 671.3 1 767.8    
9 3 253.7 1 704.8 18 3 621.3 1 746.5    
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表 7 正交试验结果表(E)  
Tab.7 The orthogonal experiment results (E) 

位级 长度/nm 宽度/nm 长宽比 手性 层数 温度/K 

第一位级平均值 3 335. 8 3 365.2 3 773.1 3 695.3 3 428.6 3 665.8 

第二位级平均值 3 386.4 3 365.1 3 558.2 3 762.0 3 433.4 3 378.6 

第三位级平均值 3 496.4 3 591.7 3 523.1 3 481.5 3 444.0 3 544.2 

第四位级平均值 3 543.1 3 684.1 3 289.9 3 013.7 3 690.4 3 287.8 

第五位级平均值 3 615.9 3 371.4 3 233.2 3 488.0 3 381.1 3 501.1 

极差 280.1 319.1 539.9 681.6 309.3 378.1 

极差顺序 6 4 2 1 5 3 

表 8 正交试验结果表(G) 
Tab.8 The orthogonal experiment results (G) 

位级 长度/nm 宽度/nm 长宽比 手性 层数 温度/K 

第一位级平均值 1 603.9 1 530.5 1 640.5 1 616.3 1 591.8 1 616.3 

第二位级平均值 1 562.6 1 562.6 1 571.8 1 552.9 1 504.5 1 521.2 

第三位级平均值 1 570.1 1 606.9 1 627.7 1 543.5 1 543.7 1 560.7 

第四位级平均值 1 601.3 1 633.5 1 521.7 1 503.9 1 672.1 1 546.5 

第五位级平均值 1 580.3 1 588.7 1 560.5 1 720.4 1 610.1 1 677.3 

极差 41.3 103 118.8 216.5 167.6 156.1 

极差顺序 6 5 4 1 2 3 

由表 7 和表 8 可知：石墨烯薄膜弹性模量 E 的
影响因素的灵敏性从大到小依次为手性、长度、长
宽比、宽度、层数和温度．剪切弹性模量 G 的影响
因素的灵敏性从大到小依次为手性、长宽比、温度、
层数、长度和宽度． 

4 结论 

利用人工神经网络的 BP 算法对石墨烯弹性参
量进行了研究.该方法有很强的函数逼近能力，应用
MATLAB 编程效率高，易学易懂，且计算过程迅速、
方便．经研究，所建模型计算结果较准确，达到了
精度要求．最后采用正交试验理论，分析了石墨烯
弹性参量对各影响因素的敏感性．  

 (1) 人工神经网络具有大规模并行、分布式存
储和良好的处理、自适应性、自组织性及很强的学
习、容错和抗干扰能力等优点，将其引入到预测石
墨烯薄膜的基本力学性能中，可以更全面地考虑影
响石墨烯等效弹性参量的诸多因素，实现其预测的
智能化．  

(2) 人工神经网络建立影响石墨烯薄膜基本力
学性能的各因素与其等效弹性参量之间的高度非

线性映射关系，且计算过程简捷、方便，计算结果
准确可靠，在较大程度上克服了实验和数值模拟方
法的不足． 

(3) 利用智能预测模型，验证了 BP 神经网络预
测的 MATLAB 实现是可行的，也说明该模型在石
墨烯弹性参量预测方面具有适用性和可行性，为其
他同类材料力学性能的预测提供了一种新的方法． 
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