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正常晶粒长大的遗传算法模拟 
 

张根元，徐迈里，文  芳，陈洪莲 
 

(河海大学 机电工程学院，常州 213022) 

 
摘  要：引入遗传算法模拟正常晶粒长大过程，基于正常晶粒长大动力学和能量最小原理，建立晶粒长大的对应

遗传规则和能量最小的适应度函数。该算法模拟结果表明：系统的晶界总周长和系统晶界能随着遗传代数的传递

不断减少，系统的热力学状态趋于稳定；在 5 000 GAS 前后阶段的晶粒长大指数 n 分别为 0.477 和 0.414，与理论

值 0.500 相近，与正常晶粒长大的动力学规律较符合；晶粒半径分布具有 Weibull 函数拓朴结构形式，平均晶粒

边数为 5.923。遗传算法可以根据实际晶粒长大过程的约束条件对遗传规则和适应度函数进行设置，因而具有良

好的柔性。 
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Genetic algorithm simulation of normal grain growth 
 

ZHANG Gen-yuan, XU Mai-li, WEN Fang, CHEN Hong-lian 
 

(College of Mechanical and Electrical Engineering, Hohai University, Changzhou 213022, China) 

 
Abstract: The genetic algorithm method was introduced in the simulation process of grain growth. Genetic rules and 
fitness functions were used in the simulation based on the kinetics and the lowest energy principle of normal grain growth. 
The simulation results indicate that the system boundary length and boundary energy reduce unceasingly along with the 
increase of GAS, system’s thermodynamics state tends to be stable. In the stage before and after the 5 000 GAS the grain 
growth exponent n is 0.477 and 0.414, respectively, close to the theoretical value 0.5, satisfying well to the kinetics of 
normal grain growth. The grain radius distribution agrees well with the Weibull function topology structural style, the 
average grain side is 5.923. In the genetic algorithm, the genetic rules and fitness functions may be established according 
to constraint condition in real grain growth process, so it has good flexibility. 
Key words: genetic algorithm; genetic rule; fitness function; grain; simulation 

                      
 

材料的显微组织结构与其性能关系密切，晶粒的

平均尺寸是材料性能的重要指标，其变化对材料的综

合力学性能及机械加工性能具有重大的影响[1−2]。晶粒

长大是多晶体材料中最基本的显微组织演变过程之

一，因此，掌握和控制材料制备和材料加工中晶粒长

大过程一直是学者们致力解决的热点问题[3−5]。 
计算机技术发展为模拟研究材料的晶粒长大过程

开辟了一条新途径[3−5]。晶粒长大的数值模拟是在晶粒

长大动力学方程的基础上，利用数值方法对方程进行

求解，获得稳态晶粒尺寸分布函数及其相关变量之间

的数学关系；晶粒长大的图像模拟是设计一定几何阵

列来构造初始组织，依据晶粒长大的物理和数学规律

通过程序操作使初始组织发生演化，生动地再现材  
料的显微组织的演变过程。数值模拟依赖于理论模型

的合理性；图像模拟能综合地反映晶粒长大的动力学

和拓扑学关系。常用的图像模拟方法有 Monte Carlo
法[5−12]和 Cellular Automation 法[13−16]。 

在现有正常晶粒长大模拟研究基础上，本文作者 
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将遗传算法引入到模拟正常晶粒长大过程中，建立其

计算物理模型，并对此过程的长大动力学理论参数和

拓朴学结构的相关指标模拟结果进行分析。 
 

1  遗传算法简介 
 
遗传算法(Genetic algorithm)是模拟自然界生物进

化机制的一种算法[17]，即遵循适者生存、优胜劣汰的

法则，在所有可能的解决方法中找出最符合该问题所

要求的条件的最优解决方法。该算法包含繁殖、变异、

竞争和选择这4个基本过程。 
若用Xi(t)表示第t代种群的第i个个体，则标准遗传

算法的迭代过程可描述为： 
第1步 置t = 0，随机产生初始种群X(0) = {X1(0)，

X2(0)，…，XN(0)}。 
第2步 独立地从当前种群中选取N对母体。 
第3步 独立地对所选N对母体实施杂交生成N个

中间个体。 
第4步 独立地对N个中间个体进行变异得到第

(t+1)代种群X(t+1) = {X1(t+1)，X2(t+1)，…，XN (t+1)}。 
第5步 停止或置t = t+1并返回第2步。 
遗传算法的终止条件常用的有：1) 指定遗传代数

t后终止遗传；2) 染色体的适应度达到某一指定值时

终止；3) 群体中所有的染色体都达到一定的相似程度

时(多数染色体在许多位置都有相似的位)终止。 
 

2  遗传算法模拟的建模 
 
在正常晶粒长大过程中的 t(1)时刻晶粒的组织结

构是由 t(0)时刻晶粒的组织结构按某些规则变化长大

的，组织结构的变化是由其中的晶格单元所决定的。 
基于正常晶粒长大过程，建立其遗传算法模型：

假设 t(n)时刻的二维晶粒组织结构相当于二维染色体

g(n)，则组织结构中的晶胞相当于染色体中的基因；

若 1 个基因周围相邻基因中不存在与其取向不同的基

因，则其位于晶粒内部；若 1 个基因周围相邻基因中

存在与其取向不同的基因，则它位于晶界上；由染色

体 g(n)遗传变异生成染色体 g(n+1)的过程称为 1 个遗

传步((Genetic algorithm step，简称 GAS)。基于上述假

设，正常晶粒长大过程描述成：“染色体由基因组成，

染色体 g(n+1)是由染色体 g(n)按某些规则遗传变异和

环境的自然选择得来的”，这正是遗传算法中精华所

在，在遗传算法中可用转换规则表达遗传变异过程，

适应度函数表达自然选择过程。 
遗传算法的具体步骤如下。 
第 1 步 初始组织结构(染色体)g(0)按照具有物理

意义的概率型转换规则产生 n 个不同后代 g(1a)，
g(1b)，…。 

第 2 步 引入适应度函数，对 n 个后代进行排序

g(1a)，g(1b)，…。 
第 3 步 对前 k(k＜n)个个体进行杂交、变异操作，

产生 m 个后代。将这 m 个后代和前 n 个后代用适应度

函数重新排序。 
第 4 步 重复第 3 步一定次数，选取最符合适应度

函数的后代 g(1a)作为 g(1)。 
第 5 步 对 g(1)重复第 1~第 4 步中 g(0)的操作产

生 g(2)，g(3)，…，最终模拟出正常晶粒长大的过程。 
其中杂交可通过取 g(1a)上半部分和 g(1b)下半部

分的组织结构重组成新的染色体实现；变异可通过对

晶界处的基因重新取向来实现，通过其他符合意义的

杂交、变异方法亦可。 
遗传算法模拟正常晶粒长大过程具有如下特点：

1) 遗传算法不仅能通过基因的遗传规则对晶粒长大

中单个晶胞的转变进行约束，还能通过适应度函数对

晶粒整体或局部组织结构进行判断选择；2) 遗传算法

可以自由地按照物理意义选择转换规则和适应度函

数，对从单个晶胞转变到整体组织结构判断选择规则

有很好的柔性；3) 遗传算法的复杂性较高，程序编制

较复杂，模拟效率较低。 
 

3  正常晶粒长大的遗传算法 
 

采用遗传算法模拟正常晶粒长大的具体算法如

下。 
第 1 步 确定晶粒组织(二维染色体)的结构，将所

计算的二维区域离散成四边形网格作为基因，基因总

数为 N×N，采用周期性边界。 
第 2 步 确定基因总取向数 Q，给初始染色体中每

一基因随机赋予取向值 q，1≤q≤Q，并将此时刻的染

色体记为 g(0)。 
第 3 步 指定总遗传步数 m GAS，遗传后代数 I。 
第 4 步 对染色体中的基因按遗传规则进行遗传变

异[13, 15−16]。 
规则1 如果目标基因和周围8个基因的状态相同，

则下一时刻目标基因取向不变。 
规则 2 (a) 如果目标基因相邻的上、下、左、右

这 4 个基因中任意 3 个同为 A 取向基因，那么，下一
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时刻，目标基因的状态转变为 A 取向基因；(b) 若目

标基因相邻的左上、左下、右上、右下这 4 个基因中

任意 3 个同为 A 取向基因，则下一时刻，目标基因的

状态转变为 A 取向基因。 
规则 3  假设晶界能均质分布，且 1 个基因必须克

服变异能量壁垒而随机转变为任意邻居基因的状  
态，其变异概率为 p。 

上述规则的变异优先级由规则 1、规则 2(a)、规

则 2(b)到规则 3 依次递降，当满足任一规则时进行相

应遗传变异，后续规则判断步骤可略去。 
对染色体上所有基因进行 1 次遗传变异后，得出

g(0)的一个后代 g(1a)。 
第 5 步 重复步骤 4，产生 g(1)的 i 个不同后代：

g(1a)，g(1b)，g(1c)，…，并对后代进行简单的杂交处

理以产生新的个体； 
第 6 步 引入适应度函数：即系统整体晶界能为最

小。系统的整体晶界能采用下式计算[13]： 

∑ ∑
×

= =

−=
NNNN

i

T

j
ss ji

JE
1 1

)1( δ           (1) 

式中  脚标sisj为第i个基因及其相邻基因j的取向；T
为四边形基因周边基因个数，值为8；J为相邻基因  
对晶界能所做的贡献，其值正比于晶界能；

jissδ 为

Kronecker函数： ji ss ≠ 时，   0=
ji ssδ ； ji ss = 时，

  1=
jissδ 。 
通过计算 g(0)的所有后代 g(1a)，g(1b)，g(1c)，…

的晶界能，并选择其中晶界能最小的后代作为 g(1)，完

成 1 个 GAS。 
第 7 步 对染色体 g(t)重复步骤 4~6，产生 g(t+1)，

直到完成指定遗传步数 t＝m，则整个遗传过程结束。 

基于界面张力提供晶粒长大驱动力原理[1, 13, 15−16]

建立了本算法中的遗传规则，即若目标基因位于晶粒

内部，则其后代基因取向保持不变；若目标基因位于

晶界上，则晶界受表面张力约束作用向其曲率中心迁

移，并趋于直线状态，即晶界迁移判断；系统能量起

伏(即热激活条件变化)影响晶界的迁移，基因按一定

概率发生变异。 
本算法中引入系统晶界能作为适应度函数，即晶

粒长大总是朝着晶界能减少的方向进行，对晶界能进

行择优选择。基于曲率驱动原理的遗传规则和基于能

量最小原理的适应度函数的引入很好地符合了晶粒长

大的物理模型。通过增加具有物理意义的遗传规则和

适应度函数使遗传算法与实际晶粒长大过程能一一对

应，这样使得算法的物理意义更为明确。 

本文遗传算法的计算程序流程如图 1 所示。 

 

 

图 1  遗传算法程序流程图 

Fig.1  Flow chart of genetic algorithm program 
 

4  模拟结果与分析 
 
本文遗传算法的算例采用 200×200 的基因阵列

组成二维染色体，周期性边界条件，总模拟步数为   
40 000 GAS，系统基因总取向状态 Q 取 1 000，遗传

后代数 n 取 10，晶粒长大参数 P 取 0.02。 
正常晶粒长大的组织结构模拟演化如图 2 所示。可

见，随系统模拟步数 GAS 增加，晶粒不断长大；尺寸 
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图 2  遗传算法模拟晶粒长大的组织结构演变 

Fig.2  Micrograph development processes for normal grain growth by different GAS: (a) 500 GAS; (b) 1 000 GAS; (c) 5 000 GAS; 

(d) 10 000 GAS; (e) 20 000 GAS; (f) 40 000 GAS 
 
较小的晶粒不断被相邻尺寸较大的晶粒吞并；模拟到一

定步数时，晶界趋向于直线，三叉晶界夹角趋向于 120˚，
四叉晶界基本消失，符合晶粒长大理论[1]和实际情况。 
 
4.1  晶粒长大的热力学与动力学 

系统的晶界总周长和系统晶界能随着遗传代数的

传递不断减少，系统在热力学上趋于稳定状态。图 3
所示为系统的晶界总周长和系统晶界能随遗传代数传

递的变化趋势。 
 

 
图 3  系统晶界总周长和晶界能与遗传步数的变化关系 
Fig.3  Relationship between of grain boundary total length 
and energy of grain boundary by induced genetic step 

正常晶粒长大动力学方程 [1] 为 =− nn rr /1
0

/1  
)( 0ttM − 。式中：r 和 r0分别为 t 和 t0时刻晶粒的平

均晶粒半径；n 为晶粒长大指数；M 为晶界迁移率。

图 4 所示为系统晶粒的平均半径 r 随遗传代数 t 的变

化关系。实验结果表明，在 5 000 GAS 前后阶段的晶

粒长大指数 n 分别为 0.477 和 0.414，均与理论值 0.5
相近，该结果说明遗传前期的平均晶粒尺寸较小，晶

界曲率半径较小，界面高能量迁移易进行，反映小晶

粒的消失较容易；后期长大到一定平均尺寸的晶粒消 

 

 
图 4  晶粒平均半径与遗传步数的变化关系 

Fig.4  Relationship between mean grain size and genetic step 
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失的可能性降低，导致晶粒长大指数偏低。 
 
4.2  晶粒长大拓朴学分析 

现有研究表明准稳态晶粒半径分布具有 Weibull
分布函数形式[19−21]，图 5 所示为进行 2 000 GAS 遗传

后晶粒半径标准化统计分布图。采用 Weibull 分布函

数
⎟
⎟

⎠

⎞
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⎜
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⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛−= −

b
b

b a
xx

a
bxf exp)( )1( 拟合处理实验，所获

得晶粒尺寸分布数据，得出相关参数为：a= 1.15，b = 

2.821，复相关系数平方为 0.988 8，接近 1。图 5 中 R
和 Ra 分别为统计晶粒半径及该时刻的晶粒半径平  
均值，可见遗传算法的结果与采用 Monta Carlo 法[18]、

Cellular Automation 法[14]和 Phae Field Simulation 法[19]

模拟处理结果基本相符。 
图 6 所示为不同遗传代数的晶粒边数分布频率曲

线。图中不同遗传代数统计的平均晶粒边数为 5.923， 
 

 
图 5  系统晶粒半径标准化统计分布图 
Fig.5  Grain size distribution in two-dimensional systems 
 

 
图 6  不同遗传步数的晶粒边数分布频率图 
Fig.6  Grain side distributions at different GAS of normal 
grain growth 

非常接近理论值 6[1]；晶粒平均尺寸达到一定值后，不

同遗传代数的晶粒边数分布频率基本相同，具有自相

似性，即六边形晶粒出现频率最多，五边形、七边形

晶粒出现频率次之，基本符合晶粒长大实际过程。 
 

5  结论 
 

1) 基于正常晶粒长大动力学和能量最小原理，引

入遗传算法建立模拟正常晶粒长大的物理模型。 
2) 遗传算法模拟结果表明，系统的晶界总周长和

系统晶界能随着遗传代数的传递不断减少，系统热力

学状态稳定；模拟的晶粒长大指数较好地符合晶粒长

大动力学理论参数，晶粒半径分布具有 Weibull 拓朴

结构，平均晶粒边数接近 6。可见，该算法可以用来

模拟晶粒的长大过程。 
3) 遗传算法可以通过对遗传规则设置和适应度

函数合理选择来模拟实际条件下的晶粒长大过程。 
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