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Abstract Deterministic annea[ing is an important branch of physical computation In this paper． 

the author~have discussed the physical background and mathematical description of determitfistic 

anneai[ng．Two app[ications。f deterministic annea[ing is given，and the key points of the apphca— 

t[ons are pu?forward Future research dtrection about deterministic annealing is proposed 
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1．引言 

按 自然法则计算就是将大量的 自然科学领域 的 

思想与方法应用于其传统领域之外的其它领域，将 

原思想、方法的本质提取出来，用于解决新领域中的 

问题 按 自然法则计算 主要用来解决一些复杂系统 

问题，所谓复杂系统它包含盘多的相互作用的因素 ， 

各因素间的交互作用随着时闻 、空 间及周 围环境的 

变化而变化．而周 围环境叉是随着时间而变化的。这 

样的系统 ，能够适应自己的环境 ，如生物进 化．学习 

与神经处理，智能计算机等均为复杂系统 

从数学角度来看，按 自然法则计算是求解全局 

最优解的一种拟 自然方1瞌。按 自然法贝 计算是在承 

认 自然科学的特殊性的同时追求其普遍性的一门学 

问．它以计算和计算机科学为研究对象，追求事物的 

本质规律 ，并力图给出问题的 自然模型 它是通过数 

学的、模型化的方法将其它学科具有普遍意 义的规 

律引入计算矶科学．构成新的计算模型。 

随着计算机计算能力的增强，按 自然法则计算 

所能模拟的复杂系统的规模将髓之增加 ，Fox指出： 

一 些传统方法(如离散优化方法)，它们的计算时问 

复杂性是问题规模的指数形式 ．而按 自然法则计算 

的复杂性往往是线性的，随着计算机性能的改进 ，对 

于具有指数形式复杂性 的算法，仅能有一些小的影 

响，而对于具有线性形式复杂性的算法 ，将会发生一 

场革命 ，因此 ，按自然法则计算的理论与应用研究 

具有广阔的前景 

利用统计物理的退 火过程 ，美国加 州理工学院 

K Rose博士 于 1 990年 首 先提 出确定 性 退 火技 

术I]J，它是按自然法则计算的一重要分支 - 它根据 

退 失过程 t将求解扰化同题的虽优 点转化为求一 系 

列随温度变化的物理 系统的自由能函数的极小 ．它 

能够使算法避开局部极小而得到全局极 小，具有广 

阔应用的前景．并且在模式识别 、向量量化 、图象处 

理与数据压缩领域得到了广泛的应用_| 。但是， 

对该技术的物理背景及数学描述没有进行详细的分 

析 ，从而不能保证解的有效性 ，对应用缺乏有力的理 

论指导 文[8]对确定性退火技术物理背景及解的性 

质进行了研究，本文在对确定性退 失技术进 行描述 

的基础上．给 出了该技术的应 用条件及一些应用实 

例 ．并提出了一些亟待解决的问题。 

2．确定性退火技术的基本思想 

退火作为一自然过程 ，已成功地应 用于 一些求 

解全局最优的优化问题，如有效的模拟退 火方法 

对于一固体物质 ．将其加热 ，固体粒子的热运动不断 

增强 ，髓着温度的上升 ，粒子与其平衡位置的偏离越 

来越大，当温度升至熔解温度后，固体的规则性被彻 

底破坏 ，固体熔解为液体 +粒子的排列从较有序的结 

晶态转变为无序的液态t这就是熔化过程，熔化过程 

的 目的是消除系统 中原来可能存在的非均匀状 态。 

熔化后的物质，它的粒子可 自由运动 ，各向均 匀分 
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布 。 

拎却时．液体粒子的热运 动逐渐减弱 ．随着温虚 

的你馀下降 ．粒子运动渐趋有序 ．当温度降至结晶温 

腹后 粒子运动变为围绕晶体格点的微 小振动，逐渐 

形成低能卷的品格 当温度下降 充分缓慢 ．使系统在 

每 韫受下郁达到平衡态 ，最终 当温度为零时 ，选到 

固体的基卷。 

退火过程中系缱在每 温度下达到平衡态的过 

程．可以用封 系统的等温过程来描述 ，根据 Bohz 

l1laIl有序性脬理 ．遢火过程遵循应 用于 平 衡封 l 

景统的热打学定律 ——自由能减少定律 ：“对于与周 

围 、境交换热量而温度保持不变的封 闭系统 ，系统 

状 态的 自发变化总是朝着 自由能减少 的方向进行． 

当自由能达到最 小值时 ．系统达到平衡态”。 

一 十 系统的平衡态可用 Gibbs分布来表示 ，当 

温度足够高 ．系统完全熔化后．系统的每一微观志出 

现的几率是 等的 ，即满足均匀分布，在每 一固定温 

度，自由能 F作 为 热 力学势”所 得到的极小值 ，对 

应于系统 的平衡志，系统将会 自发地趋向平衡态。 

确定性退九技术，正是基于上述退火过程 

对于承解 一极小化问题 

mlnE—E(z) (2 1) 

这里 可以是连续的 ，离散的或混告的．E(x)可看 

作是某 一系统的能量 由于 Eh)一般非凸．目前还 

没有十分有效的方法求解 E( )的全局最优点。将极 

小化问题(2 1)看作是求解一物理系统能量极小的 

状态。 苗先{勾造 一自由能函数 F(x．T)。由以上 分 

析 ．在某 一温度下．系统状卷的变化总是朝着自由能 

减少的方向进行 ．当系统达到平衡 态时 自由能函敬 

达到极小 当温度达到 固体熔化温度时．构成系统的 

粒子备向均匀分帮 ，平衡 卷(自由能函数极小的态) 

砸从均 匀升布 随着温度的不断下降，平衡态服从 

Gibbs分布 ．且概率集中于一小的低能态子集．当温 

度趋于零时 ，对应于全局低能态结构的概率为 1。确 

定性退 尢技 ，就是在每 ～温度 T．以系统在 r，一T 

+ 时 自由能函数极 小的状卷 ～(r，+ r，)作为 

初始点，通过求僻 rrdnF(xtr，)的极小点来模拟 系统 

达到平衡态的过程 

由以上分析．我们将求解 Ef 1的极小转化为求 

解一系列随温 度变化 的 自由能 函数 ，( ，r，)的极 

小，进一步如果 我们要求 ，( ，T)至少满 足下述条 

件： 

· 2 · 

{1)当 一∞时 ．F(x，∞ )关于 的生 曷极小极 

易求出 如 ，为关于 j的凸函数 则利 传统的优 

化方法艟易求 全局最优 )； 

(21当 T一0时，F‘z．0)=E( )。 

对于优化问题 minF(z．∞ )，由候设条件．接传 

统的 优化方法 般 易求 出全局最优 ．随 着 丁 的减 

小．minF(x r)的全局蛀优点不断变化 当温度的变 

化 了’很小时 ．有理由 为 minF( ．T)与 mmF( ， 

丁 J丁)的垒局最优点 (7’)与 z 【r+ 很接 

近 ．即可认 为 mmF( ．丁)的全 局最优 位于 minF 

( 丁一 丁)的全局最优点所在的局部极小 域内， 

故在温度 丁，可以 ～{丁+ 丁】作 为初始点求解为 

minF(x，丁)，连续变化 丁，当 T变化合理时．有理由 

认为 limx~ (丁)为 E( )的全局晟优点。 
⋯  

确定性退火技术的解题思路 ．可用崮 1来描连 

从圈中看出 确定性退火技术的求解过程 ，是从温度 

根高时 自由能函数的垒局最优点{替易求出)连续变 

化到温度为零时原 优化 目标函数的全局最优 的过 

程。文 7]证明了当自由能函数连续且在每一温度下 

全局极小点唯一时，全局极小点为温度的连续映射。 

确定性退火方法的求解过程是首先确定 自由能 

函数 F(x，_，)．满足前面提出的两个条件 ．然后按照 

下列过程求解问题 ： 

‘1)lg足够大的T ， 一0，求解优化问题： 

mia／~’( ．T‘) 

设最优解为 (_fj) 

(2)Tk+J=cT (0<c<1】，以 z (L )为初始解， 

求解 

minF( T 1) 

设最优解为 at" (n+ ) 

(3)判断收敛准删是否满足 。若精足 ，则乎． 

(n+ )为最诧解；否则．转(4) 

(4) 一 +i．转 (2) 

确定性退火技术 一方面是 退火过程 ，可用来 

求船全局最忱解 另一方面又不同于模拟退火算法 

用 Metropolis抽样准则来模拟系统的平 衡夺．而是 

在固定温 度下利用确定的优化方法求解 自由能函数 

的极小(利用～特蛛的初始点进行选代 )对系统的平 

衡志进礼模拟。园此，利用确定性遢火技术的求解方 

法要比模拟遇尢算法的速度要快。不过，这一技术的 

实现过 程中 ．自由能函数 ，( ，T)的构萱敷 退火过 

程的控制是要解决的美键问题。 
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：∥ 一，=。}．将 z聚类 ．己知类数 为 M—C-一C∥ ⋯。。t

C。为 M 类，一般有 C．nC，一a{f≠，)一Uc．=z 设

z，(，一1．2．⋯．M)为 C，的代 表元 (或中心)t=∈e

当 且投当 d(M ，)≤d(州 ，)(Vi)(当 d(z一丑)一d

(=试 )且 c<J．则时 ．：∈e (其中 d(z—z．)为 =与 而

的距离)。

聚类问题可描述为求 z一(z一曲 ．⋯ ．2-一)使得

D一∑ ∑d(z一)
一

。tc

取 极 小 。

k述 问题为一非凸优化 问题 ．目前还没有有效

的求解方法 ．下面用确定性退火技术来求解。辑该聚

类问题看作为一物理 系统 ，定义 自由能函数 F：

E (z．了’)一

l击∑罨m )̂ T一+一
l ⋯ 。 ，{

一 丁∑In(∑e-扯 。’) 0<T<十一
l 。∈。 ’

【∑∑q，d(。_) T—o (4_1)
，

’

EC
j

其机，一E嚣啊mm在蹦[0．
+∞)上连续。若进 一步假定d(z一如)为关于z，的凸

函数 ．则当 T一十∞时 F(x．了’)为 ￡的凸函数；当 了’

；0时．F(x，O)即为(41)式的 目标函数。由此可见t

自由能函数 F(x．了’)满足确定性退火技术的要求-

故我们可将聚类问题转化为一系列与温度有关的优

化问题 ，按确定性退火技 术的方法对它进行求解 ．

42 在 TSP中的应用

设 x一{￡。叩2- ⋯，甜 }为 n维欧氏空 间的一集

合．表示旅行商问题的城市集，y—ly㈨Y，⋯-” }为

对应于 x的 n维欧氏空问的 一向量参数集。定义从

盖 到 y的一 映射 ^ x—y，fix,)一，，当且投当 d

(五，M)<d(zl一”)(V ≠̂，)或者 d(茹-弘)≤d(I．，

斗){V )̂．且，为满足等式的下标最小者 ．定义集台

吲“h“ “‘絮。
考虑极小化问题 ：

rain∑∑Ⅵd(t．儿)+∑d(yHm)

其中 Y。一Y，．直观 上讲 一当上述 目标函数的最优值

第一 项 为零，而第 二 项达 到最 小对 ，我们 得到 丁

TSP的一最优解。若z．一儿则2-，为售货员走的第，

个城市。下面利用确定性退火技术来求解 TSP。

定义自由能 函数 ：

·3 ·

5．温度控制对解的影响

作 为一退火过程．若系统从熔化吾向均匀的状

态出发 ，使温度不断下降，进一步假定退火温度下降

足够缓慢 ．剥系统在每一温度下都达到使 自由能函

数极小的平衡态 ，最终达到固体的基态一若冷确温度

变化很快 ，则将引起淬火效应．固体只能冷凝为非均

匀的平衡态 ．系统 的能量也不会达到最小值。

根据退 火过程这一物理背景 ．确定性退 火技术

中控制 参数温 度 T的下降速度 ，直接 影响解的优

劣．当温度下降十分缓慢 一解的性 能 比较好，但计算

工作量很大 ．若温度下降速度 比较快 ，则解 的性能

差．虽然文[8]已证明，自由能函数的最优值及最优

点连续变动到能 量函数 的全局最优值 和垒局最优

点，但是如果下降温度变化剧烈．就不能保证每一温

度下接传统方法求解 F(z，T)的极 小正好是全局极

小点．更谈不上品终达到 系统的自由能函数的全局

摄优点所对应的基态 ，即能量函数 ￡(z)的全局教小

点。

因此 ．温度参数的控制，对确定性退火技术应用

起着很大作用，如何合理地选择温度参数的下降规

律．有待进一步研究，

4．确定性退火技术的应用

41 在聚娄问题中的应用

聚类问题可描述为将一给定的数据集分成一些

子集 ，每一子集尽可能具有相同的性质 ；设 z一{=-，
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、{ ，

F(Y．了1)一一71ny P P一÷““’l’4-
，“ 一 L

．
■

rb∑m。，Y1)r+1‘J⋯’J⋯ ’‘。。
_ 。 I

假定 d(x，y)对于 ，为凸函数。则当 71{霉时 ，

可推得

F(r，一1一坦imF(Ym一专∑∑m-·Y1)
它为关于 y的 凸函数．由传统的优化方法极易

求出全局最优点。当 r=0时 ，

F (Y ，o) 一
一

]im
．F(Y，71)一 ∑ ∑"，d(x．．M)+

‘ 一 。
， ‘ I -； ．

：f

乞 d{y厂_，_)
』一 L

可见 F(Y．了1)作为自由能函数满足确定性退火

技术要求，而且利用确定性退 火技术的整个求解过

程能保证最终结果为目柘函数的第一项为零 t而第

二项达到最小。因此 ．我们把求解 TSP转化为求解

随温度变化的 自由能函数的极小问题 。

5．进一步工作

本文讨论 了确定性退^技术的物理背景及算法

的数学描述。作为接 自然法则计算的重要分支，该技

术在模式识别及人工智能等领域必将起到重要的作

用 。但 目前对该技术的研究还不够深入 ，还有许多要

解决的同题 。例如 ．如何将一优化同题与一物理系统

建立起联系 ，构造出对应于物理系统的自由能函数 ?

退火过程如何控箭?利用该技术得到的解随温度连

续的更宽松条件是什么?

对确定性退火技 术的进 一步研究，主要应该集

中在三个方面。第一，对碲定性退火技术的理论进行

进 步研 究，讨论解的性质 ，绐出该技术应用的宽松

条件；第 二．基于 日前的研究成果 ，对确定性退火技

术进行进一步的应用，去解决 些科学与技 术领域

中与其相关的重要问题 ；第三 ，拓 广确 定性退火技术

的应用 ，解陡其它 一些重要同趔 ．如一般非凸优化问

题、一些 NI’难趔等。

由于对不同的问题 ，占与物理系统建立的联 系

不同，田此 ，确定傅：退火技术中 自由能函数的选取也

不同，从 而试图持 出自由能函数的 一般选取方法将

是十分斟难的。不过 ．随着理论的不断完善和应用的

不断推广 ．确定性退 火技术将具有广阔的应用前景，
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客户机程序 ，将 Netscape的 Live3D和 SGI的 Cos—

moPlayer软 件集成 ，以实现 NetscapeCommuniea—

torInternet浏览器的新一代插件程序。此计划将培

开发者提供一个跨平台、高性能 VRML2．0客 户机

程序。它将具备统一的用户界面、统一的 JavaScript

描述语言和统一的 JavaAPI．可同时用于 Window-

s、Macintosh和多种 UNIX操作系统，该项技术将

有望创造 一种新的应用 将王继和三维显示“无缝 ”

地结合起来 。

小结 标记语言的发展和完善，为基于 1舳r-

net／Intranet的应用领域、应 用规模、复 杂性及开发

生产率方面的发展提供了最大的方便。我们在开拓

Intemet／Intra，1et技 术给我 们带来的无限 前景 时 ．

应关注标记语言 。
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