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内 　容 　简 　介

软计算方法是国际上最新发展起来的数学优化方法 ，它在国民经济的
各个领域都有广泛的应用 。本书较系统地介绍了软计算及其应用方法 ，包
括模拟退火算法 、人工神经网络计算方法 、遗传算法 、支持向量机和模糊计
算等 。书中从结构上对软计算方法进行了统一地描述 ，并注重叙述各内容
之间的相互融合 ，特别注意讲述这些软计算方法的实际应用 ，并给出了其应
用实例 。
本书取材新颖 ，反映了当前国际先进的软计算技术 ，并兼顾课堂教学 、

自学的特点 。叙述深入浅出 ，易读易懂 ，可作为高等院校相关专业的研究
生 、本科生的教材和参考书 ，也可供有关学科的教师及工程技术人员参考 。
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前 　 　言

信息科学被广泛认为是 ２１世纪主导全球经济发展格局 、引导社会发展进程的
学科 ，围绕信息科学的发展而形成的信息产业也将成为 ２１ 世纪的重要经济活动 。
它们包括通信技术 、计算机技术 、自动化技术 、软件技术 、感测技术 、电子与微电子
技术 、新材料技术 、生物技术等 ，其理论基础与支撑是数学 。 数学不仅提供信息表
示与编码的方式和语言 ，而且也提供信息处理（如转换 、压缩 、提取 、加密等） 、信息
加工与信息利用的直接基础与核心算法 。对于很多高 、新信息技术而言 ，它们的本
质还是数学 。随着人们对信息科学与信息技术研究的不断深入 ，对信息科学中相
关的数学工具的掌握和运用能力也需要不断的提高 。

信息技术当今的发展以数字化 、网络化 、智能化为特征 。所谓数字化是指信息
的表示 、储存 、传输与处理都以数字（特别是离散数字）为基准 ；网络化是指承载信
息 ，乃至处理 、加工 、应用信息的主渠道是网络 ，或者说 ，是分布式并行信息处理系
统 ；智能化则是指在信息处理的方式上融入或模仿人的智能 ，让机器“听”懂人类的
语言 、“看”清文字图像 、与人“说”话 ，让信息处理系统像人那样具有综合 、优化 、联
想 、辨识 、学习等能力 。 所有这些都是智能化信息技术所努力追求的目标 。 虽然
说 ，目前的信息技术还远未达到上述所期望的那样高度智能化水平 ，但在过去的几
十年间 ，人们的确取得了大批令人振奋并极大地推动了信息处理智能化进程的成
果 ，软计算（Soft Computing）正是这些突出成果中的一个典型代表 ，它是由多个学
科相互交叉和渗透的结果 ，得益于模糊数学 、人工智能 、自动控制理论等许多学科 ，
包括通过对人类模糊思维方式的模拟而产生的模糊计算方法 ，通过对自然界中生
物进化机制的模拟而产生的进化计算方法以及通过对动物脑神经的模拟而产生的

神经计算方法等 ，它已逐渐成为现代数学的重要分支之一 ，并且正处于快速发展的
阶段 。

虽然软计算方法相对而言还是一门新学科 ，其理论 、方法还有待进一步地发展
和完善 ，但它所具有的先进性 、实用性 、有效性使我们相信 ，软计算方法不仅是科学
研究的一个重要课题 ，而且会成为每一个工程师及科学家必须掌握的基础知识 。
希望本书的出版能为先进计算技术的研究和推广起到积极的作用 。

当前 ，软计算方法的研究成果比较分散 。 为了推动高校及科研院所研究人员
对软计算方法的了解 ，让初涉优化领域的人花费较少的时间和精力认识并掌握该
优化技术 ，我们试编了本书 ，将软计算方法所涉及的模糊计算 、遗传算法 、神经计算
等进行有机集成 ，在保证各类算法的结构统一性和系统完整性的基础上 ，从基本概



　 · ii · 　

念 、理论基础 、算法流程 、应用示例入手 ，对软计算方法进行系统的阐述 ，并通过介
绍各类算法的实际应用及本课题组的研究成果为大家提供参考 。

本书部分内容自 ２０００年开始在天津理工大学相关专业的研究生课程中讲授 。
全书自成体系 ，共 ６章 。第 １章为绪论 ；第 ２ 章为模拟退火算法 ，介绍了模拟退火
算法的产生 、机理 、流程及其实现技术和应用 ；第 ３章为人工神经网络 ，介绍了神经
网络的基本概念 、学习方法 ，针对典型网络模型 ，介绍了主要算法和训练步骤 ；第 ４
章为遗传算法的产生 、机理 、流程及其实现技术和应用 ；第 ５ 章为支持向量机 ；第 ６
章为模糊计算中的基础理论 、基本方法及模糊系统建模的相关知识 。

感谢科学出版社的大力帮助 ，感谢参与研究工作的有关师生的大力支持 。 此
外 ，在本书的编写过程中 ，我们参阅和引用了许多国内外同行们的学术论文和著
作 ，编者在此表示深深的感谢 。

本书所述课题得到了国家自然科学基金（６０８７２０６４ ，６０３７５００３） 、天津市自然科
学基金（０８JCYBJC１２３００ ，０８JCYBJC１２２００）的资助 。

本书可作为高等院校相关专业的研究生 、本科生的教材 ，也可供有关学科的研
究人员参考 。由于编者水平有限 ，不足之处 ，欢迎读者批评指正 。

编 　者
２００８年 ９月
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第 1章 　绪 　 　论

软计算（Soft Computing）作为一种创建计算智能系统的新颖方法 ，正在引起
人们的关注 。目前已经认识到 ，复杂的实际问题需要智能系统对各种不同来源的
知识 、技术和方法进行组合 。人们期望这些智能系统在特定领域拥有像人类一样
的专门知识 ，在变化的环境中能够调节自身将学习做得更好 ，并对怎样做出决策和
采取行动进行解释 。在解决实际计算问题时 ，协同地而不是互斥地采用几种计算
技术通常具有优越性 ，所产生的系统被称为互补的混合智能系统 。 设计这类智能
系统的精髓就是神经唱模糊计算 ，其中神经元网络负责识别模式和按变化的环境进
行自适应调节 ，模糊推理系统包含对人类知识进行推理和决策 。这两种互补方法 ，
连同一些非求导优化技术的集成 ，产生了一门新颖的学科 ，即软计算科学 。

１畅１ 　软计算与人工智能的关系

软计算是正在发展起来的一种计算方法 ，它与人脑相对应 ，具有在不确定及不
精确环境中进行推理和学习的卓越能力 。

软计算是利用非精确裕度和非确定裕度来获得易控性 、鲁棒性以及低成本的
方法集合 。它不是一种单一的方法 ，而是由若干种计算方法构成 ，包括神经网络 、
模糊逻辑及一些非导数优化方法 ，如遗传算法和模拟退火 。 它们分别提供不同方
面的能力 ，其中模糊逻辑主要处理非精确性和进行近似推理 ，神经网络使系统获得
学习和适应的能力 ，遗传算法等进化算法则提供进行随机搜索和优化的能力 。 其
中的每一种方法都有其长处 ，将这些技术紧密集成就形成了软计算的核心 ；通过协
作 ，可以保证使计算有效利用人类知识 、处理不精确及不确定的情况 ，对未知或变
化的环境进行学习和调节以提高性能 。针对学习和自适应 ，软计算需要强化计算 。
在这个意义下 ，软计算与计算智能有共同的特征 。

通常软计算中不进行很多符号运算 ，这就是我们将它作为区别于传统人工智
能的新学科的原因 。人类在推理和作结论时通常使用自然语言 。传统人工智能致
力于以语言或符号规则的形式来表达和模拟人类的智能行为 。在行为可以存储在
符号结构化数据库的假设下 ，传统人工智能是以符号运算为基础的 ，这就是所谓的
物理符号系统假设 。在某些很窄的问题领域中 ，如果存在明显的知识 ，那么符号系
统为人类专家建模提供了很好的基础 。也许最成功的传统人工智能成果就是基于
知识的系统或专家系统 。



传统人工智能的文献反映了有关智能系统的早期工作 。许多人工智能先驱按
照自己的哲学对人工智能做出了定义 ，以下列出了一些有代表性的人工智能定义 ，
以及专家系统定义 ：

① 人工智能是对存在于环境 、感知和行为中代理体的研究 。
② 人工智能是使计算机做聪明事情的艺术 。
③ 人工智能是一种编程风格 ，为了完成目标 ，它按照规则对数据进行操作 。
④ 人工智能是为诸如计算机等机器提供的活动 ，以显示出在人类看来是智能

的行为 。
⑤ 专家系统是计算机程序 ，它利用专家知识 ，力图在某个狭窄的问题领域获

得高水平的性能 。
⑥ 专家系统是对人类专家的笨拙模仿 。
这些定义勾勒出了一个明显的人工智能框架 ，尽管由于概念框架快速变化 ，这

些定义可能是很暂时的 。读者可能会疑问 ，“难道人工智能已经过时了吗 ？”
称软计算的成分为“现代智能部分”不可避免地依赖于个人的判断 。 的确 ，目

前许多关于现代人工智能的书籍中描写了神经元网络以及可能的其他软计算组

成 ，这说明人工智能领域是在稳步地发展 ，人工智能与软计算的区分边界并不明
显 。显然 ，下一代人工智能方法将更复杂 ，关于人工智能边界划分的讨论超出了本
书的范围 。

实际中 ，由于知识的获取和表示是复杂而艰巨的任务 ，符号运算限制了传统人
工智能理论可以应用的领域 。更多的注意力已经转向从生物界获得灵感的方法 ，
例如 ，脑建模 、进化算法和免疫建模 ，它们模仿了负责产生自然智能的生物机制 。
这些方法与传统人工智能方法有某种正交关系 ，通常它们可以弥补符号机制的
缺点 。

人工智能研究的长期目标是创建和理解机器智能 。 从这个角度看来 ，软计算
与人工智能享有共同的最终目标 。从某种意义上讲 ，软计算是在人工智能对控制
论（研究人类和机器中的信息与控制）影响下的进化 。

１畅２ 　软计算科学的主要分支

1畅2畅1 　人工神经网络

　 　神经网络的研究可以追溯到 １８９０年 James的枟心理学枠 ，该书认为大脑皮层每
一点的活力产生于其他点势能释放的综合效能 ，即其他点的兴奋次数 、强度和所接
受的能量 。

１９４３年 ，心理学家 McCulloch 与数学家 Pitts对神经元进行了形式化的研究 ，
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提出了神经元的数学模型（MP 模型） 。 随后 ，１９４４ 年由 Hebb 提出了改变神经元
连接强度的 Hebb规则 ，即 Hebb学习规则 ，这个规则至今仍是人工神经网络学习
算法的一个基本原则 。 １９５７年 ，Rosenblat t 首次引进感知器概念以图模拟生物的
感知学习能力 。 １９６２年 ，Widrow 提出自适应线性元素 ，它是用于自适应系统的连
续取值的线性网络 。这是人工神经网络发展的第一阶段 。由于人工神经网络的思
想完全不同于以顺序离散符号推理为基本特征的人工智能 ，因而引起了许多人的
兴趣和争论 。

１９６９年 ，人工智能创始人当中的 Minsky和 Paper发表了枟认知论枠一书 ，指出
单隐含层的感知器认知网络模型无法解决最为经典的“异或（XOR）”问题 。 由于
Minsky在人工智能领域中的巨大影响 ，加之数值计算机的突飞猛进和人工神经网
络自身的历史性限制 ，人工神经网络理论的发展在 ２０世纪 ７０年代处于一个低潮 。
这是人工神经网络发展的第二个阶段 。 而难能可贵的是 ，仍有不少学者致力于这
一研究 ，如 Webos在 １９７４ 年提出 BP 学习理论 。 美国 Boston 大学的 S畅 Gross唱
berg 提出自适应共振理论的研究等 ，从而为人工神经网络的进一步发展奠定了必
要的理论基础 。事实上 ，７０年代末到 ８０年代初 ，人工智能在模拟视觉和听觉上遇
到了极大的困难 ，而且计算机的集成度也有不可逾越的线路微型化的物理极限 。
人们需要从新的角度去考虑智能计算的发展道路 。

１９８２年 ，美国加州工学院物理学家 J畅 J畅 Hopfield 提出了 Hopfield 神经网络
系统 ，提出了“能量函数”的概念 ，并将一个组合优化问题与动力系统的稳定吸引子
相联系 ，在旅行商问题（TSP）的计算上取得了进展 ，开拓了人工神经网络用于联想
记忆和优化计算的新途径 。这时 ，人工神经网络理论 、技术和应用的发展进入了第
三个阶段 ，并于 ２０ 世纪 ８０ 年代末和 ９０ 年代初掀起了一个不小的热潮 。 另外 ，
McClelland和 Rumelhart 于 １９８８年利用多层反馈学习算法成功地解决了单层感
知器不能解决的“异或（XOR）”问题 。 　 　

当然 ，人工神经网络根本无法同人体神经系统相比 ，而且人体神经系统的结
构 、功能 、行为规律至今仍不是很清楚 。 人体神经系统可分为“中枢神经系统”和
“周围神经系统” 。前者包括“脑”和“脊髓”两部分 ；后者包括“体干神经系统”和“自
主神经系统” 。脑可分为前脑（含大脑 、丘脑及丘脑下部） ，中脑（含上丘 、下丘）和后
脑（含延髓 、脑桥及小脑） ，分别管理人体的各种信息 、各种器官活动及感觉 ，同时具
有各种信息的存储 、提取 、分析与综合的功能 ，使人具备知觉 、辨别 、学习和思维的
行为特征 。脊髓位于脊柱内 ，是脑和周围神经系统的信息传递通道 。 体干神经系
统遍及人体外表各部位 ，其中传入神经是感觉神经 ，而传出神经可控制模纹肌运
动 。自主神经系统是按不同生理功能独立管理人体内脏器官的系统 ，不受意志的
指挥 。人的神经系统由这些不同功能的子系统组成 ，是一个具有自学习 、自适应和
自组织特征的复杂巨系统 。
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人工神经网络仅是神经元联结形式的数学抽象 ，即有向图 。 目前人工神经网
络的研究主要集中在神经网络的基本理论（包括人工神经网络模型 、机制 、性能 、能
力及相关算法） ，神经网络智能信息处理应用系统（包括信号处理 、模式识别 、优化
控制及机器智能） ，神经网络计算机实现等方面 。

1畅2畅2 　遗传算法

遗传算法（Genetic Algorithm ，GA）是进化计算的基本分支之一 ；进化计算还
包括进化规则 、进化策略 ，以及 ２０世纪 ９０年代初期在遗传算法基础上发展起来的
遗传程序设计 。遗传算法是模拟生命演化与进化的过程 ，它认为生命的自然进化
过程本质上是一个学习和优化的过程 ，这个过程的目的是使生命体达到适应环境
的最佳结构与效果 。自然进化中“物竞天择 ，适者生存”的规律是达尔文发现的 。
遗传算法正是在客观意义上模拟达尔文“优胜劣汰 、适者生存”的原理以激励良态
的结构 ，又通过模拟孟德尔遗传变异理论推动良态结构的进化 ，其数学本质仍然是
一种随机的优化与搜索算法 。

种瓜得瓜 ，种豆得豆 ，这种从亲代继承特征的生命现象称为遗传 。
遗传信息由基因组成 ，生物的各种性状特征由其相同的基因决定 。 承载基因

的物质载体是细胞中一种称为染色体的微小丝状化合物 。而控制并决定生物遗传
性状的染色体主要由脱氧核糖核酸（DNA）构成 ，低等生物中染色体则由核糖核酸
（RNA）构成 。 DNA 在染色体中有规则地排列成双螺旋结构 。 基因就是 DNA 或
RNA 长链中占有一定位置的基本遗传单位 。 遗传基因在染色体中所占据的位置
称为基因座 。同一基因座可能有的全部基因称为等位基团 ，而一个细胞核中所有
染色体所携带的遗传信息的全体称为一个基因组 。

个体的遗传在有性繁殖中 ，两个同源染色体之间通过交叉而重组 ，也即在两个
染色体的某一相同位置处 DNA 被切断 ，其前后两串分别交叉连接而形成两个新
的染色体 。在细胞分裂时 ，遗传物质 DNA 通过复制而转移到新产生的细胞中 ，同
时也可能因小概率事件使某些基因座的基础产生变异而生成新的染色体 。 个体 ，
即单个生物 ，对其生存环境都有一个适应能力 ，称为个体的适应度 ，而不同的个体
可能有不同的适应度 。通常 ，生物的进化是以群体的形式共同进行的 ，通过群体中
不同适应度的个体的繁殖使有利于生存环境的基因逐渐增多 ，从而产生越来越适
应环境的物种 。这是设计遗传仿生算法的生物学基础 。

遗传算法的操作对象是一组可行解组成的群体 ，其中每一个个体表示一个编
码字符串 ，使算法表现出良好的并行性和全局优化性 。 目标函数解释为个体编码
的适应值 ，从而只需利用目标的取值信息而无须利用梯度等高价值信息 ，使算法适
用于大规模 、高度非线性的不连续多峰函数的优化以及无解析表达式的目标函数
的优化 ，具有较强的通用性 。
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“遗传算法”这一术语首次出现于 J畅D畅 Bagley １９６７ 年的论文中 ，并讨论了遗
传算法在自动博弈中的应用 。同一时期 ，从生物学层面注意生物遗传模拟的 ，还有
Rosenberg 、Weinberg 等 。第一个将遗传算法用于函数优化的是 Hollstien ，他在
１９７１年的论文枟计算机控制系统中的人工遗传自适应方法枠中提出了遗传算法用
于数字反馈控制的方法 ，讨论了二变量函数的优化问题 。 １９７５ 年是遗传算法研究
史具有里程碑意义的一年 ，在这一年 ，J畅 H畅 Holland出版了历史性的著名专著枟自
然系统和人工系统的适配枠 ，阐述了遗传算法的基本理论和方法 ，提出了著名的模
式理论 。同年 ，K畅 A畅De Jong 在其论文枟遗传自适应系统的行为分析枠中 ，将 Hol唱
land模式理论与计算实验结合起来 ，为算法的实现和应用打下了坚实的基础 。 通
过 ２０年的努力 ，终于在 ２０世纪 ８０年代迎来了遗传算法的兴盛发展时期 。

２０世纪 ８０年代 ，奠定遗传算法的理论基础主要有两个 ：一个是 Holland 早期
的 Schema 理论 ；另一个是 Goldberg 早期的种群马氏链模型 。 Schema 理论属于
遗传算法的几何理论 。其方法比较直观易懂 ，本书是从这一角度介绍遗传算法的
思想和技术 。这一理论提出了一个至今尚未解决的建筑块假设 ，在这一假设成立
与否的问题上 ，目前的工作主要集中在欺骗函数的研究上 。 所谓欺骗函数是指对
遗传算法进行误导 ，使其收敛到非全局最优解状态的函数 ，研究欺骗函数的主要方
法是沃尔什（Walsh）变换 。 遗传算法的马氏链模型主要包括种群马氏链模型 、
Vose模型和 Cerf 扰动马氏链模型 。早期的研究主要是通过马氏链的极限理论来
分析遗传算法的收敛性 ，近年来又有徐宗本教授采用软方法与迭代法得到了比较
系统的结果 。

在算法实现和技术应用上 ，近年来在编码方法 、选择机制 、杂交机制 、变异机制
的设计方面都有重要的进展 。尤其是在遗传算法的执行策略改进方向上 ，提出了
遗传算法与模拟退火算法相结合 、遗传算法与局部优化算法相结合的改进方法 。
值得进一步探讨研究的技术还有并行遗传算法 、共存演化遗传算法和混沌遗传算
法等 。

遗传算法和人工神经网络同样具有学习 、分类和优化计算的功能 ，但二者的区
别与互补是明显的 。神经网络的学习包含了两个优化过程 ，一个是网络连接权重
的优化学习 ，另一个是网络拓扑结构的优化学习 。 前者主要是基于梯度下降的误
差反向传播律法 ，即 BP算法 ；该算法无法学习网络的拓扑结构 。 遗传算法用于人
工神经网络 ，原则上可用于连接权重的学习 、网络拓扑结构的学习和网络学习规则
的学习 。近年来 ，基于演化计算的神经网络系统 ，即演化式神经网络系统 ，已成为
一种自适应学习模型而受到关注和研究 。

1畅2畅3 　模糊逻辑

逻辑是研究关于推理过程规律的科学 ，而数理逻辑则是用数学力法 ，即符号体
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系的形式化方法 ，来研究推理规律的一个数学分支 ，通常称为数学基础 。早期的逻
辑代数研究起始于 Leibniz（１６４６ — １７１６） ，将命题形式表达为符号公式 ，建立了科
学史上最早的逻辑演算 。 到 １８４７ 年 ，自学成才的数学家 Boole发表了标志 Boole
代数成熟的名著枟逻辑的数学分析枠 ，奠定了二值逻辑的基础 。 后来 ，耶拿（Jana）大
学的数学教授 Gottlob Frege（１８４８ — １９２５） ，又在逻辑演算中引进量词 、变量和命
题函数等概念 ，使数理逻辑具备了完全的表达能力 。在 ２０世纪 ３０年代以后 ，渐渐
形成了以证明论 、模型论 、递归函数论和公理集合论为核心的现代经典数理逻辑 ，
其共同基础为二值逻辑的命题演算和谓词演算 ，即“四论两演算” 。

在二值逻辑中 ，一个可以分辨真假的句子称为命题 ，一个命题的真或假叫做命
题的真值 。命题为真 ，其真值为 １ ；命题为假 ，其真值为 ０ 。 因此 ，命题的逻辑值域
为｛０ ，１｝ ，即命题非真即假 ，非假即真 ，二者必居其一 。但是 ，在现实生活中 ，不能以
绝对的真或假来分辨的句子比比皆是 。例如 ，“今天天气有点凉” ，这类句子具有模
糊性 ，称之为模糊命题 。 用经典的二值逻辑处理模糊命题 ，会遇到难以克服的矛
盾 。因此 ，对于模糊命题 ，仅用 １和 ０两个逻辑值是不够的 ，必须在 １ 和 ０ 之间采
用多个逻辑值来表示不同的真值 。从而出现了多值逻辑 ，其中特别称逻辑值域为
［０ ，１］闭区间的连续值逻辑为模糊逻辑 。

模糊逻辑的集合论基础是模糊集 ，又称 Fuzzy 集 。 自 １９５５ 年 L ．A ．Zadeh 提
出 Fuzzy集概念以来 ，关于 Fuzzy 系统的研究便迅速发展起来 。 １９７９ 年 ，捷克学
者 Pavelka发表了以“On Fuzzy Logic”为题的三篇文章 ，为 Fuzzy 命题演算提供了
一种比较完整的理论框架 ，这是 Fuzzy 逻辑方面的奠基性工作 。随后不久 ，出现了
关于 Fuzzy 逻辑的热烈讨论 ，也出现了一些命名中含“Fuzzy Logic”的专著 。

作为经典逻辑的推广 ，Fuzzy 逻辑的历史演变大致在两个不同的层次上进行 。
在第一个层次上 ，把二值逻辑中的赋值从值域｛０ ，１｝扩充为连续值域［０ ，１］ 。这时 ，
Fuzzy 逻辑常与 Fuzzy 集的隶属度相关联 ，并可用于对后者的研究 。 在第二个层
次上 ，是把公理系统中的公式赋予某种真度 ，同时推理规则也被程序化了 ，但是这
种推广并不是经典逻辑的简单重复 。这方面早期的工作有如 Pavelka 的 Fuzzy 逻
辑系统 ，Cerla在抽象格上的 Fuzzy逻辑系统等 。随着 Fuzzy 逻辑理论研究的逐步
深入发展 ，Fuzzy 逻辑的应用研究与技术也取得了充分的成功 ，１９７４ 年 ，英国科学
家 Mamdani和 Assilian首次提出模糊逻辑控制理论 ，并成功地应用于热电厂的蒸
汽机控制 ；１９７６年 ，Mamdani又将该理论成功地应用于水泥旋转窑的控制 。 从此 ，
模糊逻辑控制理论与技术作为优化与控制的一门新分支得以快速的发展 。 现在 ，
各种模糊推理集成块与模糊控制器 、模糊控制系统已经成为技术市场上的商品 ；反
过来 ，技术市场和需求又推动了模糊控制理论与技术的发展 。

Fuzzy 推理是 Fuzzy 逻辑的表现形式和 Fuzzy 控制技术的理论基础 。 而
Fuzzy语言是 Fuzzy 推理的形式化工具 ，也是人的某些思维方式的形式化载体 。
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对于推理模型 ，Zadeh 于 １９７３ 年首次提出解决这个问题的 CRI（Compositionnal
Rule of Inference）方案 ，随后 ，王国俊教授于 １９９９ 年提出了另一种基于逻辑含义
考虑的推理方法 ，即 ３I方案 ，改善了 Fuzzy推理与 Fuzzy 逻辑的结合问题 。

１畅３ 　软计算的特性

软计算工作特性可以归纳如下 ：
① 人类的专门知识 。软计算以模糊推理规则形式及传统的知识表示形式来

使用人类的专门知识 ，解决实际问题 。
② 受感于生物的计算模型 。受生物神经元网络的激励 ，软计算中大量使用人

工神经元网络来处理有关感知 、模式识别 、非线性回归与分类的问题 。
③ 新的优化技术 。软计算中应用了来源于不同思想的新颖的最优化方法 ，包

括遗传算法（受进化与选择过程的启发） 、模拟迟火（受热力学启发） 、随机搜索方法
以及下山单纯型法 。这些优化方法不需要目标函数的梯度向量 ，因此在解决复杂
优化问题时有更大的灵活性 。

④ 数值计算 。与符号人工智能不同 ，软计算主要依赖于数值计算 。 如何在软
计算中引入符号技术 ，将是这一领域中一个活跃的研究方向 。

⑤ 新的应用领域 。由于其数值计算特性 ，软计算可以找到比传统人工智能方
法更广阔的新的应用领域 。这些应用领域大多需要强化计算 ，包括自适应信号处
理 、自适应控制 、非线性系统辨识 、非线性回归和模式识别 。

⑥ 无模型学习 。神经元网络和模糊推理系统能够只利用目标系统的采样数
据来创建模型 。对目标系统的深入了解可以有助于建立初始的模型结构 ，但并不
是缺它不可的 。

⑦ 强化计算 。神经唱模糊和计算不需要很多待求解问题的背景认识 ，而主要
依赖于大量快速的运算从数据集中寻找规则或规律 。 这是计算智能领域的普遍
特征 。

⑧ 容错性 。神经元网络和模糊推理系统都有好的容错性 。 从神经元网络中
删除一个神经元 ，或是从模糊推理系统中去掉一条规则 ，并不会破坏整个系统 。相
反 ，由于具有并行和冗余的结构 ，系统可以继续工作 ，尽管性能质量会有所下降 。

⑨ 目标驱动特性 。软计算是目标驱动的 ，即只要从长远看 ，我们是在向目标
移动 ，至于从当前状态到最终解走的是一条什么路径则是无关紧要的 。 这点对于
诸如遗传算法 、模拟退火和随机搜索方法等非导数优化方案都是成立的 。 特定的
领域知识有助于降低计算量和搜索时间 ，但并不是必需的 。

⑩ 实际应用 。大多数实际问题的规模很大 ，而且不可避免地存在不确定性 ，
这就妨碍了待求解问题的传统方法的应用 。 软计算是一种集成方法 ，对于各子任
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务可以采用特定的不同技术 ，以便对实际问题找到满意解 。
软计算科学与技术正在快速的发展 ，各种新技术和新应用不断涌现 。 通过全

世界各个不同学科学者的共同努力 ，可以说软计算已经建立了坚实的基础 ，进一步
发展的动力是为即将到来的美好明天创建高度自动化的智能机器 。

１畅４ 　软计算研究的主要问题

1畅4畅1 　学习

　 　学习是一个有特定目的的知识获取过程 ，并且通过这一过程逐渐形成 、修改新
的知识结构或改善行为性能 ，包括积累经验 、发现规律 、改进性能和适应环境 。 机
器学习则是利用机器来完成这一过程 ，从而达到或部分达到学习的目的 。

图 １唱１ 　学习模型 Ⅰ

人工智能的机器学习模型 Ⅰ 如图 １唱１ 所示 ，
其中包含学习系统的四个基本环节 ，环境提供外
界信息 ；学习单元处理外部环境提供的信息 ；知识
库以某种知识的表示形式来储存信息 ；执行单元
则是利用知识库中的知识来完成某种任务 ，并将
结果反馈至学习单元 ，以改善系统的性能 。 这种
模型的特征是倾向于使用符号表示而不是数值表

示 ，常使用启发式方法而不是数值计算方法 。 在
实际的学习方法设计中 ，主要有归纳学习 、类比学

习和解释学习等方法 。

１畅 归纳学习

归纳学习是从给定的关于某个概念的一系列已知的正例和反例中归纳出一个

一般的概念描述 ，而归纳推理是从有限的 、不完全的知识状态推出完全的知识状
态 。归纳学习可以分为有教师的学习和无教师的学习两类 。前者 ，如实例学习 ，又
叫概念获取 ，其目的是确定某一个概念的一般描述且该描述应能解释所有给定的
正例并排除所有给定的反例 ；后者 ，如观察与发现学习 ，其目的是在无导师条件下
产生解释所有或大多数观察到的规律的规则 ，包括概念聚类 、构造分类等 。与演绎
推理相比归纳推理的开始前提是具体事实而不是一般公理 ，而推理目标是形式化
解释事实的一般断言或预见新事实 ，这是一种非单调推理 。

因此 ，归纳学习的一般模式是 ：对给定的观察语句集 F ，寻求归纳断言 H 使得
H 重言或弱蕴涵观察语句集 F ，并满足背景知识 。所谓 H 弱蕴涵 F ，是指事实 F
是 H 合理的或部分的结论 。
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归纳学习的一般操作是范化和特化 ，前者用于扩展某一假设的语义使其包含
更多的正例 ；后者用于限制概念描述的应用范围 ，是泛化的反操作 。用程序设计语
言描述上述操作过程是归纳学习程序 ，而执行归纳学习程序完成特定归纳学习任
务的系统是归纳学习系统 。

２畅 类比学习

类比学习是把两个或两类事物进行比较 ，找出它们在某一抽象层面上的相似
性或相似关系 ，并以此为据把一事物的有关知识对应到另一事物 ，从而获得求解另
一事物的知识 ，即是一种允许知识在具有相似性质的领域中进行转换的策略 。 类
比的形式是多样性的 、跨越式的 ，如概念类比 、形式类比 、方法类比等 ，其关键在于
相似性的定义和度量 ，类比学习需要先验的领域知识 ，因而是一种深层次的非孤立
的学习行为 。同样 ，类比推理是根据已知域的知识 ，用类比来回答另一未知域的问
题 ，即当类似的前提成立时类似的结论是否成立的推理过程 。

同归纳学习相比 ，类比学习更缺少灵活性 ，在知识表示和知识库的快速检索上
也存在更大的困难 。

３畅 解释学习

解释学习是在领域知识的指导下 ，通过对单个问题求解实例的分析 ，构造出求
解过程的因果解释结构和泛化控制规则 ，以便指导类似问题的求解 。

图 １唱２ 　学习模型 Ⅱ

软计算的机器学习模型 Ⅱ 如图 １唱２所示 ，其中数据（随机数据） X 输入学习系
统和实际系统 ，使二者分别为输出 Y′和 Y 。同时实际系统的输出 Y 也反馈至学习
系统 ，目的是使学习系统在某个函数集 Ξ上选取某个函数 f ∈ Ξ ，使得 Y′ ＝ f（ X）
且 Y′和 Y 的距离 d（Y ，Y′）为最小 ，这是一个有导师学习模型 ，例如 ，分类 ；同样 ，
可设计无导师学习模型 ，例如 ，聚类 ，这种模型的特征是由海量数据驱动 ，通过模型
算法使学习过程成为一个算子作用下的动力系统 ，而学习目标则是该动力系统长
时间作用下的形态 ，如吸引子等 。在许多实际问题中 ，这类模型往往是随机模型 ，
即该动力系统是随机动力系统 。显然 ，软计算的机器学习模型完全不同于归纳 、类
比和解释等方法 ，而是基于数据的学习算法 ，属于数据挖掘的范畴 。
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数据挖掘是从数据中探知结构 ，从结构中获取知识的知识发现过程 。 由于计
算机网络和信息技术迅速发展 ，产生大量分布异构的数据存储系统 ，为数据挖掘提
供了丰富的数据资源 ，从而大大地推动了数据挖掘理论与技术的发展 。

1畅4畅2 　搜索

搜索是对问题的一种求解方法 、技术和过程 。 因而 ，搜索是面向问题的 ，对于
不同的问题 ，有不同的搜索方法 、技术和过程 。如果将问题域的解集构造成一个解
空间 ，那么搜索就是在解空间中找到满足问题条件的目标集或解集 。这里 ，关注的
是“找到” ，而不仅仅是“证明”其存在性 ，故搜索方法 、技术和过程是构造性的 。 如
果问题域的解集是“新知识”或“新概念” ，那么搜索过程就是学习 ；如果问题域的解
集是“新结论” ，那么搜索过程就是推理 ；如果问题域的解集是“最优解” ，那么搜索
过程就是优化 。

一般性的机器搜索模型如图 １唱３ 所示 。 对于问题域的一般性描述 ，应该表示
成适合于机器搜索的模型形式 ，例如 ，数学模型 、逻辑模型 、知识模型 。对于模型的
生成和存储 ，往往要借助于模型库中的“模板” 。 其中参数的确定就是模式识别要
解决的问题 。生成模型需要一定的方法 ，求解模型也需要一定的方法 ，这就需要完
成模型与方法匹配 ，形成一个新的适合于机器搜索的搜索模型 。 模型的识别 、匹
配 ，以及方法的生成 ，需要在知识库和学习机的支持下才能进行 ，而这一过程的进
行 ，又需要通过控制器的管理 ，在机器搜索模型原理的指导下 ，产生人工智能中通
常采用的三库结构 ，即模型库 、方法库和知识库 。

图 １唱３ 　一般性的机器搜索模型

１畅 面向数学模型的搜索

数学模型的解空间从维数上可以分为两类 ，即有穷维解空间和无穷维解空间 ，
在无穷维空间中的搜索 ，要么利用可求解的解析方法 ，要么利用有穷维空间的数值
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逼近方法转化为有穷维空间中的搜索问题 ，有穷维空间中的有界解集如果只有有
限个点 ，可采用有限遍历式的盲目搜索 ，即不运用知识信息的穷举法 。盲目搜索包
括宽度优先搜索 、深度有限搜索和代价搜索等算法 。 但是 ，盲目搜索的效率太低 ，
代价太大 。于是 ，又有运用启发式信息的启发式搜索法 ，即运用某种准则 、经验 、问
题特征使搜索沿着某个被认为最有希望达到目标的前沿区段扩展 。 这些准则 、经
验 、特征可以来源于数学模型本身 ，也可以来源于数学模型所处问题域的知识背
景 。对于前者 ，例如 ，无约束优化模型中的负梯度方向为最速下降方向的极小化算
法 ；对于后者 ，例如 ，人工智能中的估价函数法 、最好优先搜索法 、双向搜索法和问
题归纳技术等 。

２畅 面向专家系统的搜索

专家系统是在生产式系统的基础上发展起来的一种模拟人类专家解决领域问

题的计算机程序系统 ，即是内部含有大量的某个领域专家水平的知识和经验 ，能够
利用人类专家的知识和解决问题的方法 ，借助人工智能技术和计算机技术 ，进行推
理和判断 ，模拟专家的决策过程 ，以解决那些需要人类专家处理的复杂问题 。专家
系统的结构主要由知识库 、推理机和控制器组成 。 专家系统关键是表达和运用专
家知识 ，即来自人类专家的 ，并已经被证明对解决有关领域内的典型问题是有效的
方法和过程 ，其特点是所要解决的问题一般没有算法解 ，并且经常要在不完全 、不
精确或不确定的信息基础上做出结论 。 因而 ，基于知识表示和非经典推理的高级
求解技术 ，是建立专家系统的基础 。

３畅 面向机器人的自动规划

规划是优化搜索 ，意味着在行动之前决定行动的进程 。 面向机器人的自动规
划是面向真实物理世界而不是抽象数学模型的一种重要的问题求解技术 ，而机器
人规划与问题求解是自动规划的典型模型 ，因而 ，有时亦称自动规划为机器人规
划 ，这种技术是从某个特定的问题状态出发 ，寻找一系列行动动作 ，并建立一个操
作序列 ，直到求得目标状态 。与一般问题求解相比 ，自动规划更注重于问题的求解
过程 ，而不是求解结构 ，即注重建立一个动作序列 ，并通过这个序列使机器人达到
预期的工作目标 ，完成规定的任务 。在机器人高层规划系统中 ，广泛采用了启发式
搜索技术 、基于一阶谓词演算公式集的消解反演推理技术 、管理式学习技术 、语义
网络技术 、分层规划技术与非线性规划等 。

这些典型的人工智能搜索技术 ，在实际应用中很难处理因“组合爆炸”引起的
搜索规模问题和复杂性很高的计算问题 ，例如 ，背包问题 、旅行商问题 。 一个判定
问题 A ，即是其每一个实例只有“是”或“否”两个答案的问题 ，成为 NP 问题 ，如果
对每一个 NP问题 ，即非多项式确定的问题 ，均可在多项式时间内归约为该判定问
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题 A ，特别当 A ∈ NP时 ，判定问题 A称为完成 NP（NPC）问题 。 当前 ，人们公认
NPC 问题是极难在有效时间内完成计算问题的 。

计算智能的一个目标 ，正是针对 NPC 问题的模型 ，研究完全并行性的有效算
法 。这种算法具有启发式的特征 。启发式算法是一种在可接受的计算时间内去搜
索最好的解 ，但是不一定能保证所得解的最优性 ，甚至在许多情况下 ，无法说明所
得解同最优解的近似程度 。不过 ，以计算智能为基础的现代搜索技术 ，仍以搜索全
局最优解为目标 。

1畅4畅3 　推理

推理是人类基于逻辑的一种思维形式 ，也是计算机基于知识表示的一种知识
利用 ，即根据一定的规则 ，从已知的断言或知识得出另一个新的断言式知识的过
程 。推理所依据的断言称为前提或前置断言 。由前提或前置断言推出的断言称为
结论或后置断言 。知识表示和机器推理构成了计算机“智能系统”或“智能行为”的
基础 。

以严格的经典逻辑为基础的推理是一种演绎推理 。演绎推理建立在清晰而无
二义性的概念之上 ，使用抽象而严格的定义以及在一定理论框架下绝对正确的定
理与公式 。因而 ，演绎推理是一种确定型的“保真”推理 ，即如果前提是正确的 ，那
么由前提经演绎推出两个相反的命题 ；同时 ，还具有单调性 ，即增加新的事例不会
影响原有结论 。这是一种从普遍到特殊的推理 ，在其推理过程中不承认任何由已
知前提推不出来的断言 ，也不承认任何不经过演绎的假设和含有例外的结论 。
１９６５年 ，J畅 A畅Robinson 根据 Herbrand 定理提出一阶谓词演算中的归结原理 ，使
演绎推理机械化达到了使用的程度 。从而使后来许多基于逻辑的智能系统一般都
使用一阶逻辑或者它的一些扩张形式 ，例如 ，引进各种认知概念的模态逻辑 ，引进
时间概念的时序逻辑等 。

但是 ，人类对客观世界的认识不仅是不确定的 ，而且往往是不望权的 ，因而人
类知识的增长过程并不一定遵守演义推理的单调性 ，而是非单调的发展过程 。 非
单调逻辑是一种典型的非经典逻辑 ，它的特征是推理系统的定理集合并不随推理
过程的进行而单调增大 ，新推出的定理很可能会否定 、改变原来的一些结论 ，使得
原来能够解释的现象变得不能解释了 。非单调逻辑始建立于 ２０世纪 ７０年代末 。现
在 ，人工智能界在非单调推理的研究中 ，有代表性的理论和系统是 ：赖特的缺省理论 、
麦克德莫特的非单调逻辑 、McCarthy的界限理论和多伊尔的正确性维持系统 。

非单调谓词逻辑存在推理效率低 ，甚至不可计算的缺点 。于是 ，人工智能界在
２０世纪 ８０年代又展开了约束推理 、定性推理和范例推理等高级求解技术的研究 。
约束是包含若干变量的关系表达式 ，而约束推理是在一个满足约束的域上缩小搜
索空间的一种推理形式 。定性推理是从物理系统 、生命系统的结构描述出发 ，导出

·２１· 软计算及其应用



系统的行为描述 ，以便预测系统的行为特征并给出相应的解释 。 而范例推理则是
从目标范例（要解决的问题）的提示中获得记忆中的源范例（记忆中的情况） ，并由
源范例来知道目标范例求解的一种策略 。

推理的不确定性 ，来源于以下两个方面 ：
① 结构和规则是明确的 ，只是事件的发生是随机的 ；
② 结构和规则本身就是不明确的 。

对于前者 ，在处理不精确信息推理方面 ，２０ 世纪 ８０ 年代展开了“概率逻辑”的研
究 ；对于后者 ，从关注人类语言的模糊性出发而导入 Fuzzy推理 。

人类语言的模糊性是人类模糊性思维的表现形式和模糊推理的工具 。模糊推
理 ，又称 Fuzzy 推理 ，是基于 Fuzzy集理论的一种不确定性推理 。 Fuzzy 逻辑的研
究 ，始于 ２０世纪 ６０年代 ，而至 １９７３ 年 Zadeh 提出解决简单 Fuzzy 推理的 CRI 方
法后 ，这种推理技术广泛应用于工业控制 。 Fuzzy 推理是以模糊判断为前提 ，使用
模糊推理规则 ，推出模糊判断结论的推理方式 ，尤其注重模糊命题演算 ，是软计算
在逻辑领域内研究的重要分支 。 Fuzzy 推理有不同的形式 ，例如 ，Fuzzy 假言推理 、
Fuzzy 关系推理 、Fuzzy 混合关系推理等 。 Fuzzy 假言推理的小前提与大前提的前
件由同一语言度量联系 ，结论与大前提的后件由同一语言变量联系 ，前提与结论间
存在 Fuzzy 的逻辑联系 。例如 ，

大前提（规则） 　 　 　 　若 x大 　 　则 y小
小前提（已知证据） 　 　 x很大

结论 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 y几乎很小

Fuzzy 关系推理是大前提 、小前提及结论都是由 Fuzzy 关系判断的推理 ，这种
推理的规则必然具有模糊性 。例如 ，

大前提（规则） 　 　 　 　 　 x和 y 近似相等
小前提（已知证据） 　 　 　 y比 z 大得多

结论 　 　 　 　 　 　 　 　 x比 z 大约大得多

Fuzzy 混合关系推理是前提中包含一个 Fuzzy 关系判断和一个 Fuzzy 性质判
断的推理 。例如 ，

大前提（规则） 　 　 　 　 　 x和 y 近似相等
小前提（已知证据） 　 　 　 x很大

结论 　 　 　 　 　 　 　 　 y几乎很大
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第 2章 　 模拟退火算法

２畅１ 　概 　 　述

　 　 １９８２年 Kirkpat rick 等将退火思想引入组合优化领域 ，提出了一种解大规模
组合优化问题的有效近似算法 ——— 模拟退火算法 （Simulated Annealing Algo唱
rithm ，SA） 。它源于对固体退火过程的模拟 ，采用 Metropolis接受准则 ，并用一组
称为冷却进度表的参数控制算法进程 ，使算法在多项式时间里给出一个近似最
优解 。

固体退火过程的物理现象和统计性质是模拟退火算法的物理背景 ；Metropo唱
lis 接受准则使算法跳离局部最优的“陷阱” ；而冷却进度表的合理选择是算法应用
的前提 。

2畅1畅1 　物理退火过程

物理退火是先将固体加热熔化 ，再徐徐冷却使之凝固成规整晶体的热力学过
程 ，属于热力学与统计物理研究的范畴 。

热力学与统计物理所研究的对象通常称为热力学系统 ，是指在给定范围内 ，由
大量微观粒子所组成的宏观物体 ，如气体 、液体 、固体 、等离子体等 。对同一研究对
象 ，热力学从经验总结的定律出发 ，找出系统宏观量之间的联系以及宏观量变换的
规律 ；统计物理学从物质的微观结构出发 ，把宏观量作为相应微观量的统计平均值
来计算 ，可以从理论上计算某些宏观量及其涨落 ，因此更能反映热运动的本质 。

固体加热时 ，固体粒子的热运动不断增强 ，随着温度的升高 ，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 ，粒子排列从较有序的结晶态变为无序的液态 ，这个过程称为熔解 。熔解过
程的目的是消除系统中原先可能存在的非均匀状态 ，使随后进行的冷却过程以某
一平衡点为始点 。熔解的过程与系统的熵增过程相联系 ，系统能量也随温度升高
而增大 。冷却时 ，液体粒子的热运动渐渐减弱 ，随着温度的徐徐降低 ，粒子运动渐
趋有序 。当温度降至结晶温度后 ，粒子运动变为围绕晶体格点的微小振动 ，液体凝
固成固体的晶体 ，这个过程称为退火 。退火过程之所以必须“徐徐”进行 ，是为了使
系统在每一温度下都达到平衡态 ，最终达到固体的基态 。 退火过程中系统的熵值
不断减小 ，系统能量也随着温度降低趋于最小值 。冷却时若急剧降低温度 ，则将引



起淬火效应 ，即固体只能冷凝为非均匀的亚稳态 ，系统能量也不会达到最小值 。退
火过程中系统在每一温度下达到平衡态的过程 ，可以用封闭系统的等温过程来描
述 ，根据 Boltzmann有序性原理 ，退火过程遵循应用于热平衡封闭系统的热力学定
律 ——— 自由能减少定律 ，即 ：

“对于与周围环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” 。

系统的自由能 F ＝ E － TS ，其中 ，E是系统的内能 ， T是系统温度 ，S是系统
的熵 ，设 i和 j 是恒温系统的两个状态 ，即

Fi ＝ Ei － TS i ，　 F j ＝ E j － TS j （２唱１）
而

Δ F ＝ F j － Fi ＝ （E j － Ei） － T（ S j － Si） ＝ Δ E － TΔ S （２唱２）
若系统状态由 i自发变化到 j ，则应有 Δ F ＜ ０ 。显然 ，能量减少 （Δ E ＜ ０）与熵增
加 （Δ S ＞ ０）有利于自发变换 。因此 ，任一恒定温度下 ，系统状态从非平衡态自发
变化到平衡态 ，都是能量和熵竞争的结果 ，温度决定着这两个因素的相对权重 。在
高温下 ，熵占统治地位 ，有利于变换的方向就是熵增加的方向 ，因此显出粒子的无
序状态 ；而低温对应于低熵 ，低温下能量占优势 ，能量减少的方向有利于自发的变
化 ，因而得到有序和低能的晶体结构 。在这种结构内部 ，每个粒子都被它与相临粒
子间相互作用的势能“囚禁”着 。

2畅1畅2 　 Metroplis算法

１畅 统计物理的基本假设

　 　 １） 系统的宏观状态与微观状态
系统的宏观状态是指系统的热力学状态 。 处于平衡态的系统 ，用体积 、温度 、

压强 、总能量等宏观量来描述 。系统的微观状态是指系统的动力学状态 。 若系统
由 N个粒子组成 ，每个粒子的自由度为 s ，则系统的微观状态可用 Ns个广义坐标
与 Ns个广义动量组成的 ２ Ns维的相空间来描述 ，相空间中的一点代表系统的一
个微观状态 。

平稳态是系统的一种宏观状态 ，可以对应各种不同的微观状态 ，系统平稳时 ，
宏观状态已经确定 ，但是组成系统的粒子的动力学状态却在不断变化 ，使得系统的
微观状态不断变化 ，而这一系列不同的微观状态属于同一宏观状态 。例如 ，系统第
i个粒子的状态与第 j 个粒子的状态发生交换 。对于系统来说 ，这是两种不同的微
观状态 ，在相空间中以不同的代表点来代表 ，但是它们又属于同一宏观状态 。

２） 系综
统计物理学首先要解决的是 ：具有一定宏观状态的系统 ，处于某一微观状态或
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某一微观状态附近的概率是多少 ？
Gibbs引进的系综概念可以形象地表示系统处于某一微观状态或某一微观状

态附近的概率 。系综是大量系统的集合 ，这些系统具有相同的粒子数 ，相同的化学
性质和相同的宏观状态 ，其微观状态则按照各自的统计规律分布着 。 如果真实系
统存在 M个微观状态 ，则该系综便有 M个系统组成 ，真实系统的每个微观状态都
与系综中的一个系统相对应 ，对于系综中所有的系统取平均（称为系综平均）就能
正确给出真实系统的时间平均值 。因此 ，只要将系综中所有系统的代表点画到相
空间中 ，则代表点的密度分布就形象地表示了真实系统处于某一微观状态附近的
概率 。

３） 微正则系综与等概率原理
微正则系综由这样一些系统组成 ，它们具有确定的粒子数目 N 和确定的体积

V ，系统与外界的联系很微弱 ，使得系统的能量只能在 E到 E ＋ Δ E之间变动 ，因
此 ，系统基本上是孤立的 ，微正则系综描述了一孤立系统的统计性质 ：系统的状态
只能处于限定的能量 E到 E ＋ Δ E之内 ，处在这个能量内的任一微观状态出现的
概率相等 ，而能量区间外的任一微观状态都是不可能出现的 ，这就是统计物理的基
本假设 ——— 等概率原理 ，即对于处在平衡态的孤立系统 ，系统处于每一微观状态的
概率是相等的 。

２畅 正则系综的分布函数

为了描述固体退火过程的统计性质 ，设想固体与一热源接触而处于平衡态 ，如

图 ２唱１ 　固体热平衡态

图 ２唱１ 所示 。 图中 Ⅰ 为所研究的系统 ，Ⅱ 为热源 ，
系统 Ⅰ可以与热源交换能量 ，但是系统 Ⅰ 的粒子
数目和体积不变 。

正则系综由这样一些系统组成 ，它们具有确
定的粒子数 N和确定的体积 V ，系统与一个热源
相接触而平衡 。 正则系综是能量可变 ，但粒子数
守恒的系统的统计分布 。 利用微正则系综的等概
率分布可以导出正则系综的概率分布 。

设 E１ 代表系统 Ⅰ的能量 ，E２ 代表热源 Ⅱ的能
量 ，且 E２ 冲 E１ 。将 Ⅰ和 Ⅱ合在一起成为大系统（ Ⅰ ＋ Ⅱ ） ，该大系统是一个孤立的
系统 ，其能量为

E → E ＋ Δ E ，　 Δ E → ０
而

E ＝ E１ ＋ E２ （２唱３）
这里忽略了系统 Ⅰ 与热源 Ⅱ之间的相互作用能量 。大系统（ Ⅰ ＋ Ⅰ ）既然是一个孤
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立的系统 ，那么其统计性质就可以用微正则系综来描述 ，即处于任一微观状态的概
率相等 。

系统 Ⅰ处在能量为 Ei的一个微观状态 i上时 ，热源 Ⅱ可以处在能量区间 ［E －
Ei ，E － Ei ＋ Δ E］的所有微观态上 ，这些微观态以 Ω２ （E － Ei） 来表示 ，则大系统
（ Ⅰ ＋ Ⅱ ）的微观态数是

１ × Ω２ （E － Ei） ＝ Ω２ （E － Ei） （２唱４）
若系统 Ⅰ的 Ei 能量的简并度 （相同能量的状态数目 ，称为该能量的简并度）为
g（Ei） ，则大系统（ Ⅰ ＋ Ⅱ ）的总微观态数为

Ω（E） ＝ ∑
i
g（Ei） Ω２ （E － Ei） （２唱５）

由等概率原理可知 ，系统 Ⅰ 处在 Ei 某一微观态 i的概率为

Pi ＝ Ω２ （E － Ei）
Ω（E） （２唱６）

其中 ， Ω（E）为一常数 ，由于 Ei 虫 E ，可以将 ln Ω２ 展开为 Ei 的 Taylor 级数
ln Ω２ （E － Ei） ＝ ln Ω２ （E） － Ei 矪ln Ω２

矪E２ E２ ＝ E
（２唱７）

其中 ， Ω（E）为热源作为一孤立系统的状态数 ，按熵的定义 ，热源的熵为
S２ （E） ＝ kln Ω２ （E）

其中 ， k为 Boltzmann常量 。而
矪 S２
矪E２ v

＝ １
T （２唱８）

于是

矪ln Ω２

矪E２
＝ １
kT （２唱９）

式（２唱７）变为

ln Ω２ （E － Ei） ＝ S２ （E）k － Eik T （２唱１０）

即有

Ω２ （E － Ei） ＝ exp S２（ E）k exp － Ei
kT （２唱１１）

代入式（２唱５）得

Pi ＝ Aexp － Ei
k T （２唱１２）

其中 ， A是与 E i 无关的常数 。 将系统 Ⅰ 的所有可能状态的概率总和归一化 ，即

∑
i
P i ＝ １ 。于是

A ∑
i
exp － Ei

kT ＝ １ （２唱１３）
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令 Z ＝ ∑
i
exp（ － Ei／ kT）为系统的配分函数 ，得 A ＝ １／Z ，代入式（２唱１２）得

Pi ＝ １
Z exp

－ Ei
k T （２唱１４）

其中 ，exp（ － Ei／ kT）称为 Boltzmann因子 ； T为绝对温度 ； k为 Boltzmann常量 。
式（２唱１４）的分布称为 Gibbs正则分布 。这种分布给出温度 T时固体处于能量

为 Ei 的微观态 i 的概率 ，显然 ，固体处于能量较低的微观态的概率较大 。 在温度
较低时 ，那些能量相比最低的微观态最有可能出现 。 随着温度 T 的降低 ，概率集
中在低能状态的一个更小的子集上 ，当温度趋于零时 ，固体只能处于能量为最小值
的基态上 。

３畅 Metroplis准则
１９５３年 ，Metroplis等提出重要性采样法 。 采用下述方法产生固体的状态序

列 ：先给定以粒子相对位置表征的初始态 i ，作为固体的当前状态 ，该状态的能量
是 Ei 。然后用摄动装置使随机选取的某个粒子的位移随机地产生一微小变化 ，得
到一个新的状态 j ，新状态的能量是 E j 。如果 E j ＜ Ei ，则该新状态就作为“重要状
态” ；如果 E j ＞ Ei ，则考虑到热运动的影响 ，该新状态是否是“重要状态” ，要依据
固体处于该状态的概率来判断 。由式（２唱１４）可知 ，固体处于状态 i和 j 的概率的比
值等于相应 Boltzmann因子的比值 ，即

r ＝ exp Ei － E jkT （２唱１５）

r是一个小于 １的数 ，用随机数发生器产生一个 ［０ ，１）的随机数 ξ，若 r ＞ ξ，则新
状态 j作为重要状态 ，否则舍去 。若新状态 j是重要状态 ，就以 j 取代 i 成为当前
状态 ，否则仍以 i为当前状态 ，再重复以上新状态的产生过程 。 在大量迁移后 ，系
统趋于能量较低的平衡态 ，固体状态的概率分布趋于式（２唱１４）的 Gibbs正则分布 。

由式（２唱１５）可知 ，高温下可接受与当前状态能差较大的新状态为重要状态 。
而在低温下只能接受与当前状态能差较小的新状态为重要状态 。这与不同温度下
热运动的影响完全一致 。 在温度趋于零时 ，就不能接受任何 E j ＞ Ei 的新状态
j 了 。
上述接受新状态的准则称为 Metroplis 准则 ，相应的算法称为 Metroplis

算法 。

2畅1畅3 　模拟退火算法

１９８３年 ，Kirkpatrick等意识到组合优化与物理退火的相似性（表 ２唱１） ，并受到
Metropolis准则的启迪 ，提出了模拟退火算法 。模拟退火算法是基于 Monte Carlo
迭代求解策略的一种随机寻优算法 ，其出发点是基于物理退火过程与组合优化之
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间的相似性 ，模拟退火算法由某一较高初温开始 ，利用具有概率突跳特性的 Me唱
t ropolis抽样策略在解空间中进行随机搜索 ，伴随温度的不断下降重复抽样过程 ，
最终得到问题的全局最优解 。

表 2唱1 　优化问题与物理退火问题的比较
优化问题 物理退火

解

最优解

目标函数

设定初始温度

Metropolis 抽样
温度的下降

分子状态

能量最低状态

能量

熔解过程

等温过程

冷却过程

　 　设优化问题的一个解 i及其目标函数 f （ i）分别与固体的一个微观状态 i及其
能量 Ei 等价 ，则随着算法进程递减其值的控制参数 t担当固体退火过程中的温度
T 角色 ，则对于控制参数 t的每一取值 ，算法持续进行“产生新解 —判断 —接受或
舍弃”的迭代过程就对应着固体在某一恒定温度下趋于热平衡的过程 ，也就是执行
了一次 Metroplis 算法 。 Metroplis 算法从某一初始状态出发 ，通过计算系统的时
间演化过程 ，求出系统最终达到的状态相似 ，模拟退火算法从某一个初始解出发 ，
经过大量解的变化后 ，可以求得给定控制参数值时优化问题的相对最优解 。 然后
减少控制参数 t的值 ，重复执行 Metroplis算法 ，就可以在控制参数 t趋于零时 ，最
终求得优化问题的整体最优解 。由于固体退火必须“徐徐”降温 ，才能使固体在某
一温度下达到热平衡 ，最终趋于能量最少的基态 ，控制参数的值也必须缓慢衰减 ，
才能确保模拟退火算法最终趋于优化问题的整体最优解集 。

模拟退火算法用 Metroplis 算法产生优化问题解的序列 ，并由与 Metroplis 算
法准则所对应的转移概率

Pt （ i 痴 j） ＝
１ ，　 　 　 　 　 　 　 　 f（ j） ≤ f（ i）

exp f（ i） － f（ j）
t ，　 f（ j） ＞ f（ i）

（２唱１６）

确定是否接受从当前解 i到新解 j 的转移 。式（２唱１６）中的 t ∈ R＋ 表示控制参数 。
开始让 t取较大的值（与固体的熔解温度相对应） ，在进行足够多的转移后 ，缓慢减
小 t的值（与“徐徐”降温相对应） ，如此重复 ，直至满足某个停止准则时算法终止 。
因此 ，模拟退火算法可视为控制参数值递减时 ，Metroplis算法的迭代 。

假设存在邻域结构和产生器 ， tk 表示 Metroplis算法第 k次迭代时控制参数 t
的值 ， Lk 表示 Metroplis算法第 k次迭代时产生的变换个数 ，则模拟退火算法的具
体步骤如下 ：
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step １ 　设定初始温度 t ＝ tmax ，任选初始解 i ＝ i０ ；
step ２ 　 （内循环）
　 　 step２畅 １ 　从 i的邻域中随机变动 ，选一个解 j ，计算 i和 j 对应的目标函

数值 ；
　 　 　 　如果 f（ j） ≤ f（ i） ，则 i ＝ j ；
　 　 　 　如果 f（ j） ＞ f（ i） ，则
　 　 　 　 　 　若 exp（（ f（ i） － f（ j））／ t） ＞ random（０ ，１） ，则 i ＝ j ；
　 　 　 　 　 　否则重复 step２畅１ ；
step ３ 　 （外循环）
　 　 step３畅１ 　降温 t ＝ decrease（ t） ；
　 　 step３畅２ 　若不满足外循环停止条件 ，则转 step２ ；否则算法结束 。
模拟退火算法依据 Metroplis准则接受新解 ，因此除接受优化解外 ，还在一个

限定范围内接受恶化解 ，这正是模拟退火算法与局部搜索算法的本质区别所在 。
开始时 t值大 ，可能接受较差的恶化解 ；随着 t值的减小 ，只能接受较好的恶化解 ；
最后在 t值趋于零时 ，就不再接受任何恶化解了 。 这就使得模拟退火算法既可以
从局部最优的“陷阱”中跳出来 ，更有可能求得整体最优解 ，又不失简单性和通用
性 。因此 ，对于大多数优化问题而言 ，模拟退火算法要优于局部搜索算法 。

２畅２ 　模拟退火算法的收敛性分析

2畅2畅1 　模拟退火算法的 Markov链描述

　 　为了便于阅读和理解 ，这里先引用几个随机过程的概念和结论 。
定义 2畅1 　 设随机过程 ｛ X（n） ，n ≥ ０｝ ，只能取可列个值 i０ ，i１ ，… ，对于任意

的 n及 i０ ，i１ ，… ，in ，如果
P｛ X（０） ＝ i０ ，X（１） ＝ i１ ，… ，X（n） ＝ in｝ ＞ ０

必有

P｛ X（n ＋ １） ＝ P｛ X（n ＋ １） ＝ in＋ １ | X（０） ＝ i０ ，X（１） ＝ i１ ，… ，X（n） ＝ in｝
＝ P｛ X（n ＋ １） ＝ in＋ １ | X（n） ＝ in｝ （２唱１７）

则称 ｛ X（n） ，n ≥ ０｝为时间离散 、状态离散的 Markov链 ，简称 Markov 链 。
定义 2畅2 　称 P｛ X（m ＋ n） ＝ j | X（m） ＝ i ，n ＞ ０｝为 Markov链的 n步转移

概率 ，记为 P（ n）
i j 。

P（ n）
i j 具有下面两条性质 ：

（１） P（ n）
i j ≥ ０ ；

（２） ∑
j ∈ I
P（ n）
i j ＝ １ 。
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定义 2畅3 　对于 Markov链 ，如果
Pi j （m ，m ＋ １） ＝ P｛ X（m ＋ １） ＝ j | X（m） ＝ i｝

＝ p i j ，　 i ，j ∈ I
（２唱１８）

即从状态 i出发转移到状态 j 的转移概率与时间起点 m无关 ，则称这类 Markov链
为齐次 Markov链 。

定义 2畅4 　对于齐次 Markov链 ，称 Pij 为一步转移概率 ，全部 Pi j （ j ，i ∈ I）所
组成的一个矩阵 P ＝ （ Pi j ）称为一步转移概率矩阵或随机矩阵 。

定义 2畅5 　对转移矩阵为 P 的 Markov 链 ，若对任意 i ，j ，存在 n ≥ １ ，使得
P（ n）
i j ＞ ０ ，则称该 Markov链不可约 。
定义 2畅6 　对转移矩阵为 P的 Markov链 ，若对任意 i ，集合 Di ＝ ｛n | P（ n）

i j ＞ ０｝
的最大公约数 d（ i） ＝ １ ，则称该 Markov链为非周期的 ；若 d（ i） ＞ １ ，则称 Markov
链为周期的 。

引理 2畅1 　对于转移矩阵为 P的不可约 Markov 链 ，若对任意 i ，Pii ＞ ０ ，则称
该 Markov链是非周期的 。

定义 2畅7 　如果一步转移概率满足等式 qj ＝ ∑
∞

i ＝ １
qi P i j ，则称 ｛ qj ≥ ０ ，j ∈ Z｝为

Markov链的平稳分布 。
在模拟退火算法中 ，算法从一个初始状态开始后 ，每一步状态转移均是在当前

状态 i的邻域 N i 内随机产生新状态 j ，然后以一定的概率进行接受 。可见接受概
率仅依赖于新状态和当前状态 ，并由温度加以控制 ，因此模拟退火算法对应了一个
Markov链 。

设 Pi j （ t）为在温度 t下由状态 i 到状态 j 的转移概率 ，则对于任意 i ，j ，有

Pi j （ k） ＝ Pij （ tk） ＝ Pij （ t ＝ tk） ＝
Gij （ tk） A ij （ tk） ， i ≠ j

１ － ∑
l ∈ N i ，l ≠ i

P il （ tk） ， i ＝ j （２唱１９）

其中 ，Gi j （ tk）表示由状态 i产生状态 j 的概率 ，对任意 i ，j ，其定义为 Gi j （ tk） ＝

Gij ＝ χ（ N i） （ j）／ | N i | ，如果新状态在当前状态的领域中以等概率产生 ，则

Gij （ tk） ＝ １／ | N i | ，其中 | N i | 为状态 i的领域中状态总数 ，χ（ N i） （ j）为示性函数 。
A i j （ t）表示当前状态 i 接受状态 j 的接受概率 ，一般定义为 A i j （ t） ＝ min｛１ ，
exp（（ f（ i） － f（ j））／ t）｝ ，这里 f（·）为目标函数 。

2畅2畅2 　模拟退火算法的收敛性

我们对齐次情况讨论模拟退火算法的收敛性 。
定义 2畅8 　设 Ωop t 是模拟退火算法的最优解集 ，若模拟退火算法经过充分多

地迭代后 ，有
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