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1.

在许多物理问题中，体系的稳定结构对应于总能量的极小值。然而，对于具有多个自由度的复杂体系，

其能量函数往往存在大量局域极小点，常规的梯度下降或局部搜索方法容易陷入局部最优解。模拟退

火算法借鉴统计物理中热退火过程的思想，通过在高温下允许体系以一定概率接受“变差”的状态，从

而有机会跳出局部极小，逐步逼近全局最优解。

考虑一个由 N 个相同带电粒子组成的二维体系。粒子被限制在平面内运动，并同时受到粒子间的库仑

斥力以及一个将粒子束缚在中心附近的外加抛物势作用。体系总势能取为

E =
∑
i<j

1

rij
+ α

N∑
i=1

(
x2i + y2i

)
,

其中

rij =
√

(xi − xj)2 + (yi − yj)2,

(xi, yi) 为第 i 个粒子的坐标，α > 0 为束缚势强度。

上式第一项表示粒子之间的两两库仑斥力，倾向于使粒子彼此远离；第二项表示外加束缚势，阻止粒

子无限远离中心。两种效应相互竞争，使得体系形成若干可能的低能排布。该问题具有典型的多极值

结构，是模拟退火算法的一个代表性应用。

编写 Python 程序，利用模拟退火算法寻找该体系的低能量构型，并完成以下内容。

(a) 取粒子数 N = 12，束缚势参数取 α = 1。在给定半径 R = 2.5 的圆盘区域

x2 + y2 ≤ R2

内随机生成初始粒子坐标，作为初始构型。

(b) 设计单粒子随机扰动方案。每一步随机选取一个粒子，并对其坐标施加小扰动

xi → xi + δx, yi → yi + δy,

其中 δx, δy 可在区间 [−∆,∆] 内均匀随机取样。若新位置超出允许区域，则可重新采样或拒绝该

步移动。
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(c) 对每次扰动计算能量变化

∆E = Enew − Eold,

并采用 Metropolis 准则决定是否接受该新状态：

• 若 ∆E < 0，则无条件接受；

• 若 ∆E > 0，则以概率

p = exp
(
−∆E

T

)
接受新状态，其中 T 为当前“温度”。

(d) 设定退火过程。可采用几何降温方式：

Tk+1 = qTk, 0 < q < 1,

其中 T0 = 1.0 为初始温度，q = 0.98 为降温因子。每个温度下进行若干次 (比如 NT = 300 次)
随机扰动，再降低温度，直至达到终止温度 Tmin = 0.001。

(e) 输出并展示以下结果：

i. 总能量随迭代步数变化的曲线；

ii. 初始构型与最终构型的二维分布图；

iii. 对结果进行简要分析，讨论这些参数对算法收敛速度、结果稳定性以及是否容易陷入局域极

小的影响。

• 为避免数值发散，当两个粒子距离极小时应注意程序中的数值稳定性；

• 对同一参数重复运行多次，可比较最终能量是否稳定，以判断算法的可靠性。

图 1: 最初随机构型（左）和模拟退火之后的稳定构型（右）
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