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intro

intro

优化问题
在解决科学问题时，我们常常需要求解最大或
最小值问题，即优化问题。

常见算法
主要有两大类：决定性方法和随机性方法等。
决定性方法有最速下降法和共轭梯度法。
随机性方法有蒙特卡洛、模拟退火、遗传算法等。
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推广的模拟退火 SA

模拟退火(SA)

固体的退火过程+Metropolis算法

具体步骤：

1 初始时刻在温度T (t = 1)，选取一个初始态xt，计算E (xt)
2 根据某种跃迁分布，随机从xt跳到xt+1

3 计算E (xt+1)，如果E (xt+1) < E (xt)，则用xt+1取代xt， 否侧计算接
受率p = e−[E(xt+1)−E(xt)]/T (t)和一个(0,1)之间的随机数r，如
果p > r， 就用xt+1 取代xt，否则保持不变。

4 根据降温公式，计算下一步的T (t + 1)，回到(2)重复以上过程，直
到E达到某个预定

将问题由O(eN)简化为O(Nα)
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推广的模拟退火 GSA

推广的模拟退火(GSA)

基于Tsallis 统计

更改后的接收率
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Thomson问题

Thomson问题

电子在球面上的分布，能量最小

总能量的表达式

E =
∑
i<j

1

|ri − rj |

Erber等人指出，Thomson问题的局域最小数量随eN增长，且
全局最小的窗口很小
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计算结果分析 精度与计算时间

精度与计算时间

当能量降到很低时，采用共轭梯度法加速收敛。
精度10−5提高到10−7

无须退火到很低的温度才终止。

对于E (xt+1) < E (xt)，如果差值不大，无需进行共轭梯度。
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计算结果分析 图像的对称性分析

图像的对称性分析

32个电子 72个电子

122个电子 核心
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计算结果分析 图像的对称性分析

图像的对称性分析

132个电子 核心

192个电子 核心

Altschuler猜想

N = 10(m2+n2+mn)+2
的结构在具有正20 面体
构型时具有最小值
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