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Podejscie optymalizacyjne i probabilistyczne
podobienstwa i roznice (C)

|G(m) — d”?|| + Alm — m®"|| = min

G (m) —d"™® +€,ps+€n]| + A M —mMP" +¢€4,|| = min
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Podejscie optymalizacyjne i probabilistyczne
podobienstwa i roznice (D)

Rozwiazania dla®znych realizacje,ps, €11 €apr:

2)

m® m® ... m&

Pozwala utworzg histogram rozvazan:

_ N%(m)

h(m) =~

ktory jest przybleeniemo (m)

Technika nieefektywna w przypadkach wielowymiarowych!!!
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Model najbardzie] prawdopodobny - optymalizacja

[1 szukanie modelu najbardzie] prawdopodobnego

m™:  o(m™)

= max
[] metody gradientowe
[ metody Monte Carlo

Symulowane wyarzanie

Algorytm Genetyczny

technika bwnowana pode&sciu optymalizacyjnemu
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Optymalizacja gradientowa i Monte Carlo
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Metoda: preconditioned sttepest descent

. My - dowolny, SO ~ (I + CMGtCl_)lG)_l

- Yn — CMGtCBl(Gmn _ dObS) + (mn . mapr)

V%Ciaf bn

+ B =t 6o g +bE C by,

My y ) = My — P Pn
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Optymalizacja gradientowa - ograniczenia
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System z wieloma stopniami swobody

Roztopiony metal, skaty, itp:

1m3: N~

Jak opisa taki uktad ??7r;, vi)
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Podejscie statystyczne

Interesu@ nas na oot makroskopiczne wielkoSci: tem-
peratura, gstae, lepkdac, itp.

Wiele roznych mikroskopowych starow odpowiada tej

samemej wielkeci makroskopowej

Rownowaga termodynamicznastan makroskopow
nie zmienia $ w czasigednalke stany mikroskopow\
- tak
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Thermodynamika srownowagowa

Rozktad Boltzmana (kanoniczny)

E - energy of a given state
T - temperature

Z(T,M,..) =Y exp (_%)

C

realizacji stanu makroskopowec
przez dany stamikroskopowyC
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Proces schtadzania

Proces schtadzania - systenazd do stanu o minimum energii wegtnznej
- ruchy termiczne zostaj‘zamraone”

T - high T - low

SN
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T - high

Proces schtadzania
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1
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Proces schtadzania - zmiany w rozktadzie Boltzmanna

Cooling system Cooling system

States C States C
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Proces schtadzania
ewolucja rozktadu Boltzmana

7=10 T1=1 7=0.1

I
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Proces schtadzania:

krystalizacja
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Symulowane schtadzanie - optymalizacja

Szukamy absolutnego minimum dodatniej funkgji

S(m)

S(m) =-¢ T
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Algorytmy typu Simulated Annealing

Wybierz To

~

s —
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Generowane piobki

T=10 1=1 7=0.1

1
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Utworz rozkitad “Boltzmanowskip(m, T') = exp(—S(m)/T)
Wybierz T, i model pocatkowym® i ocen go

Pa = p(maa TO)

Dla danej temperatury), wylosujm®** z p(m, T},)

] wylosuj piobke testowd m”: m’ = m® + ém
] ocehm”: pg = p(mﬁ, Tk;)
0 Utwoz m®**
zaakceptuin® z prawdopodoliistwemp = min (1, pg/pa)

Zmniejsz temperater
Tiv1 = f(Tk)
Powtarzaj @ do osagnecia kahcowej temperatury
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for(I=0;l<nc;l++) /* T=const loop */

{

for(j=0;j<N;j++) [* generate new sample */
{
u=SArandval(0,1); [* modified VFSA */
x= fabs(2*u -1);
z= T*( pow(1+1/T,x) - 1);

if(u >=0.5)
p=mifj] + z * (mu[j]-mi[j]);
else
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{

ta=tt;
mc = mi;
mi = mf;
mf=mc;

if(ta < ts) /* keep the best */
{ ts=ta;
for(i=0;i < N; i++)
ms[i]=mi[i];
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fprintf(stderr,” VFSA: T = %.2e dT = %.2e iter: %-6d nc: %-3d Opt.: ¢

}

} [* End of cooling (T) loop */
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Thermodynamika - Optymalizacja/lnwersja

analogie

Optymalizacja

wiele stopni SWoboo optymalizacja wielo parametrowa
rozkiad Boltzmana rozktada posteriori

energia nieaopasowanie
stan podstawo globaline maksimum

W Sstanoevinowagi termodynamiczne
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