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直接搜索—模拟退火算法在水质模型
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　　[摘　要 ]　在研究新近发展起来的模拟退火算法及其各种改进算法的基础上, 提出并构造了一种能识别水质

模型参数的、以记忆为基础的直接搜索—模拟退火算法, 并在O πconno r 水质模型参数识别的实例应用中, 得到了更

优的全局最优解, 为水质模型参数识别提供了一条新途径。
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　　参数识别是水质模型建立过程中的核心技术。

从运用经验公式ö半经验公式的单一参数估算法, 到

从模型整体出发的多维参数同时最优估值方法, 如

一阶梯度法可以求得不同初始区间的目标局部最优

解, 复合形法可以求得非线形多变量整体目标最优

解, 阻尼最小二乘法有效地解决了非线形高维目标

参数识别, 这些都大大提高了水质模型的可靠

性[1～ 3 ]。逐步迭代参数识别优化算法不受初始值的

影响, 而且单调收敛, 能迅速求得全局最优解[4 ] ,

H SY (Ho rnberger2Spear2Young) 算法还有效地解

决了稀疏数据条件下识别参数并建立水质模型的问

题[5 ]。但这些参数识别方法都存在受初始条件影响

明显、算法过于复杂、运算效率低的缺点。

近年来, 遗传算法、模拟退火算法等新型随机非

数值优化算法为水质模型的参数识别提供了新途

径。遗传算法是基于达尔文生物进化规律的一种群

体优化算法, 它同时从多个状态出发, 通过选择、交

叉、变异等手段, 不断地向最优解逼近; 而模拟退火

是基于热力学原理建立起来的随机优化算法, 它在

优化结果解的精度和优化速度上优于遗传算法[6 ]。

但遗传算法存在种群退化、模拟退火存在收敛速度

慢等不足。一些学者在深入研究的基础上, 对上述 2

种算法进行了改进, 特别是在模拟退火算法方面取

得了喜人的成果。如将 POW ELL S 算法与模拟退火

算法相结合构造的混合优化算法, 通过缩小搜索区

域, 改善了优化解的精度[7 ]。还有一种改进后的自适

应模拟退火算法, 它通过依据算法搜索过程中的进

展信息, 将临域搜索与温度控制有机结合, 从而动态

地确定温度参数的变化和对不同的临域施加的搜索

次数, 该算法能独立于初始温度的选择, 具有更强的

鲁棒性[8 ]。但以上这些算法均未从根本上改进模拟

退火算法的运算效率和稳定性。

作者基于对模拟退火算法的分析以及对各种模

拟退火的改进算法的综合, 提出并构造了一种水质

模型参数识别的直接搜索—模拟退火算法 (D irect

search2Sim u lated A nnealing (D SA ) ) , 经过水质模型

参数识别的大量实验测试, 能够显著地改进模拟退

火算法的运算效率及其稳定性。现将该方法介绍如

下。

1　模拟退火算法在水质模型参数识别
中的运用

1. 1　水质模型概述

O πconno r 模型是描述河流DO 2BOD (溶解氧2
生化需氧量)水质变化的一种较精确的模型[9 ] , 其一

般形式是:

dL
d t

= - (k 1 + k 3)L (1)

dC
d t

= - k 1L - Αk 4L N + k 2 (C s - C ) (2)

Ξ [收稿日期 ]　2003204228
[基金项目 ]　国家 863 计划资助项目 (2001AA 242121) ; 教育部博士点基金资助项目 (1999049306)
[作者简介 ]　申　玮 (1976- ) , 女, 新疆阿克苏人, 讲师, 硕士, 主要从事水环境规划与控制等研究。



式中, L 为BOD 的浓度 (m göL ) ; L N 为氨氮的浓度

(m göL ) ; C s 为饱和DO 的浓度 (m göL ) ; C 为DO 的

浓度 (m göL ) ; Α为硝化系数 (m göL ) ; k 1 为BOD 的

耗氧系数, d- 1; k 2 为大气复氧系数, d - 1; k 3 为BOD

沉积系数, d- 1; k 4 为氨氮耗氧系数, d- 1。(1)和 (2)式

的解析解为:

L = L 0e- (k1+ k2) t (3)

C = C 0e- (k1+ k3) t +
k 1L 0

k 1 + k3 - k 2
(e- (k1+ k3) t - e- k2 t) +

Αk 4L N 0

k 4 + k3 - k2
(e- (k4+ k3) t - e- k2 t) + C s (1 - e- k2 t) (4)

式中, L 0, L N 0和 C 0 分别为BOD、氨氮和DO 的初始

浓度。用 (3)和 (4)式能很容易地计算出起始断面以

下河水中BOD 和DO 的浓度, 从而可估算河流的水

环境容量, 为总量控制提供依据。但是在采用这 2 个

公式之前, 首先需要确定或识别公式中 k 1, k 2, k 3 和

k 4 这 4 个参数值。通常根据水团追踪实验进行识

别, 由于 (4) 式是高度非线性模型, 其误差函数是一

个多谷多峰函数, 过去在采用一般的非线性优化方

法识别参数时, 获得的参数往往精度很低, 致使计算

结果误差较大, 难以满足工程技术要求。近年来, 模

拟退火算法在优化领域里相当活跃, 提供了一种崭

新的优化方法。作者以某河流的水团追踪实验为例,

探讨改进型模拟退火算法在O πconno r 模型参数中

的应用及其优点。

1. 2　模拟退火算法在水质模型参数识别中的应用

1. 2. 1　水质模型参数识别问题的提出　以某河流

的水质模型参数识别为例。为计算此河流的水环境

容量, 在该河流进行了水团跟踪实验。实验前已测定

河流中DO 的初始浓度 C 0 为 4. 71 m göL , BOD 的

初始浓度L 0 为 2. 69 m göL , 氨氮的初始浓度L N 0为

2. 81 m göL , Α= 2. 70 m göL , 平均气温为 29 ℃。DO

的浓度随距离和时间变化的实测数据结果[9 ]见表

1。
表 1　某河流水团跟踪实验溶解氧实测数据

T able 1　D ata of DO of w ater pursu ing experim entat ion

断面编号
N um ber of
transversals

时间öd
T im e

DO 浓度ö
(m g·L - 1)
Concen tra2
t ion of DO

饱和DO 的
浓度ö

(m g·L - 1)
Equ ilib rium
concen tra2
t ion of DO

断面编号
N um ber of
transversals

时间öd
T im e

DO 浓度ö
(m g·L - 1)
Concen tra2
t ion of DO

饱和DO 的
浓度ö

(m g·L - 1)
Equ ilib rium
concen tra2
t ion of DO

1 0. 23 4. 03 7. 63 4 0. 82 4. 04 7. 58

2 0. 35 4. 81 7. 74 5 0. 99 4. 91 7. 54

3 0. 57 3. 96 7. 62 6 1. 16 4. 68 7. 61

　　将表 1 中的时间 ti 和饱和溶解氧浓度 C si代入

(4)式, 如果存在一组参数 (k 1, k 2, k 3, k 4) , 使得计算

浓度CC i 与实测浓度C i 的偏差最小, 那么这组参数

即为所求的最佳参数, 也就是完成了该水质模型参

数的识别。

求一组参数 (k 1, k 2, k 3, k 4) , 使得下面目标函数

取得最小值 (目标函数的理论最小值应为 0) :

f (k 1, k 2 , k3 , k4) = ∑
6

i= 1

(CC i - C i) 2 =

∑
6

i= 1

C 0e- (k1+ k3) ti +
k1L 0

k1 + k3 - k2
(e- (k1+ k3) ti - e- k2 ti) +

Αk4L N 0

k4 + k 3 - k2
(e- (k4+ k3) ti - e- k2 ti) + C s (1 - e- k2 ti) - C i

2

1. 2. 2　模拟退火算法 (SA ) 在水质模型参数识别中

的应用　模拟退火算法是基于M on te Carlo 方法,

按照M etropo lis 准则进行迭代求解的一种启发式

随机搜索算法[10 ]。它从一个定义域内随机产生的初

始点出发进行迭代, 在每一步迭代中, 算法从当前点

x 产生下一个点 y , 如果 f (x ) ≥f (y ) , 则 y 为被接

受当前点, 否则 y 仅以概率 exp [ - f (y ) - f (x ) ]ötk

被接受。重复上述过程并减小温度控制参数 tk , 直至

求得最佳解停止。

其算法用伪代码描述如下:

P rocedu re Sim u la ted2A nnealing;

begin

　in it ia lize ( i0, t0,L 0) ;

　k: = 0;

　i: = i0;

　repeat

　　fo r l: = 1 to L k do

　　begin

　　　genera te ( j from si) ;

　if f ( j )≤f ( i) then i: = j

　　　else

　 if exp { (f ( i) - f ( j ) ) ötk } > random [ 0, 1 ]

then i: = j

　　end;
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　　k: = k+ 1;

　　Calcu la te2L ength (L k ) ;

　　Calcu la te2con tro l ( tk ) ;

　un t il stopcriterion

end。

经编程并在计算机上实现, 得出的结果不理想

并且还存在不稳定, 甚至出现恶化解等现象, 这是模

拟退火算法本身的缺陷所致。模拟退火算法是一种

“随机漫步”优化搜索算法, 没有利用已搜索试探过

的区域所得的信息引导下一步算法, 且很难判断搜

索空间中哪些区域更有机会得到最优解。为克服模

拟退火算法的上述缺陷, 特提出并构造了一种水质

模型参数识别的D SA 新算法, 其在水质模型参数识

别实验中得到了更为理想的结果。

2　D SA 算法在水质模型参数识别中
的应用

2. 1　D SA 算法的思想与描述

以记忆为基础的D SA 算法不同于其他改进模

拟退火算法, 其最主要的特点在于它采用了一组工

作点而不是仅仅一个工作点, 而且新算法在执行过

程中不需要对原有各部分功能进行优化。

D SA 算法的基本思想是: 考虑优化求解

m in f (x ) 时, 首先从一个包含N 个点及其目标值的

集合A 和初始点 x 开始 (x 作为初始M arkov 链的

起点) , 集合A 中的N 个点与初始点 x 均在定义域

内随机生成, 集合A 中目标函数最优值为 f l, 目标

函数最差值为 f h; 在控制参数 t0 下, 由当前点 x 的

邻域产生下一个点 y , 如果 f (y ) ≤f h , 则 y 被接受

为当前点, 否则 y 仅以 exp [ - (f (y ) - f h ) öt0 ]被接

受; 如果 y 点被接受, 则 y 和 f (y ) 取代集合A 中的

最差点与 f h , 并在集合A 中重新找出新的 f h 和 f l,

重复上述过程直至M arkov 链终止, 然后减小控制

参数 t0 的值, 重复上述过程, 如此反复, 直至满足某

个停止准则时算法终止。其中, 在控制参数为 t0 时,

其M arkov 链的长度为 L
d
t , 如果 f (y ) < f l, 当前

M arkov 链即终止。

D SA 算法用伪代码描述如下:

P rocedu re D irect search2Sim u lated2A nnealing;

begin

　in t it ia lize (T 0, x ) ;

　 in t it ia lize an array A of N po in ts w ith funct ion

values;

　stopcriterion: = fa lse; t: = 0;

　w h ile no t stopcriterion do

　begin

　check: = fa lse;

　i: = 0;

　　repeat

　　begin

　　　genera te y from x ;

　　　　if f y - f h≤0 then x : = y ;

　　else if exp (- ( f y - f h ) öT t) > random [ 0, 1)

then x : = y ;

　if (f y < f l) then check: = true;

　 rep lace the w o rst po in t in A and find the new

w o rst, best po in ts;

　i: = i+ 1;

　end;

　un t il check o r i= L
d
t

　t: = t+ 1;

　compu te T t

　end;

　end;

为了保证算法的收敛特性, 对于冷却进度表,

D SA 采取如下技术措施:

(1)M arkov 链的长度 (L d
t ) : 取决于问题的规

模, 不能随意决定。这里取L
d
t = L t+ L t×F ,L t= 10×

n (其中 n 是问题的维数) ; F = 1- exp [ - (f h - f l) ],

很明显L
d
t ∈ (L t, 2L t)。这样取值的目的, 在于确保在

给定温度下, 出现 f h 与 f l 差值增大的情况时, 目标

函数值具有得以提高的可能。然而, 正如前面提到

的, 如果生成点的目标函数值优于 f l, 则不需要

M arkov 链的长度加大。

(2)控制参数衰减因子 (Αt) : Αt∈[ 0. 8, 0. 9 ]。

(3)停止准则: 在当前温度比较小, 并且集合A

中的点很密集时, 算法可以取得优解。即选用如下停

止准则:

T t ≤ Ε1 (6)

与 f h - f l ≤ Ε2 (7)

其中, 当目标值较高或较低时, 式 (7) 可以标准化为

û1- f löf hû≤Ε2, 也可以得到同样的精确度。

2. 2　D SA 算法在水质模型参数识别中的应用

利用上述河流水团跟踪实验已取得的实验数

据, 运用D SA 算法重新识别上述水质模型参数的

k 1, k 2, k 3, k 4。

经编程并在计算机上再次实现, 改进的D SA 算

法得出了较为理想的结果。将之与其他几种算法对
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上述水质模型识别参数 k 1, k 2, k 3, k 4 的计算结果进

行比较, 结果见表 2。

由表 2 的对比结果可以得出, 单纯形算法最优

解受初始值的影响较大; 遗传算法与改进的D SA 算

法均求得了相对最优解, 但D SA 算法具有编程简单

易实现、运算效率高、运用方便的优点; 与模拟退火

算法相比,D SA 算法在优化解、运算效率、收敛速度

以及稳定性等方面有较大改善, 特别是在结果的稳

定性方面得到了显著改进。

表 2　几种算法的结果比较

T able 2　Comparison of algo rithm

计算结果
Resu lt

单纯形算法
Simp lex algo rithm

模拟退火算法
SA

算例 1
Examp le 1

算例 2
Examp le 2

初始解
In it ial

so lu tion

最优解
Op tim al
so lu tion

初始解
In it ial

so lu tion

最优解
Op tim al
so lu tion

k i

范围
Range of

value

算例 1
Examp le 1

初始解
In it ial

so lu tion

最优解
Op tim al
so lu tion

k1 0. 1 0. 1 0. 3 0. 525 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 211 542 0. 398 068

k2 0. 1 0. 15 0. 4 1. 050 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 337 779 0. 998 737

k3 0. 1 0. 1 0. 5 0. 875 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 938 804 0. 632 249

k4 0. 1 0. 1 0. 3 0. 525 [ 0. 1, 1. 5 ] 0. 704 743 0. 204 08

目标函数 f
V alue of aim function 1. 740 6 0. 867 1 1. 405 51

计算结果
Resu lt

遗传算法
Genetic algo rithm s

直接搜索2模拟退火算法
D SA

k i

范围
Range of

value

算例 1
Examp le 1

最优解
Op tim al
so lu tion

k i

范围
Range of

value

算例 1
Exapm le 1

算例 2
Examp le 2

初始解
In it ial

so lu tion

最优解
Op tim al
so lu tion

初始解
In it ial

so lu tion

最优解
Op tim al
so lu tion

k1 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 461 2 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 339 120 0. 222 406 0. 211 542 0. 258 068

k2 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 943 8 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 472 777 0. 999 944 0. 337 779 0. 999 833

k3 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 775 0 [ 0. 1, 1. 0 ] 0. 470 388 0. 569 409 0. 938 804 0. 577 117

k4 [ 0. 1, 1. 5 ] 0. 381 6 [ 0. 1, 1. 5 ] 1. 353 960 0. 516 488 0. 704 743 0. 479 087

目标函数 f
V alue of aim function

0. 725 8 0. 723 462 0. 723 481

3　结束语

直接搜索2模拟退火 (D SA ) 算法改进了水质模

型参数识别的精度、运算效率、收敛速度和稳定性。

目前虽已研究并提出了各种水质模型参数识别的方

法, 但在实际应用中还要考虑到各随机因素对水质

模型参数识别过程中的影响, 需深入研究各随机因

素影响下的水质模型参数识别方法。
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A n exp lo ra t ion in to variou s p roofs of a theo rem abou t

characterist ic vecto rs and zero2inpu t respon ses

W ANG Zhao-q i, X IE Y uan -yuan
(S haanx i P oly techn ic Institu te, X iany ang , S haanx i 712000, Ch ina)

Abstract: Based on discu ssing the rela t ion sh ip betw een characterist ic vecto rs and zero2inpu t2respon s2
es, a theo rem is estab lished w h ich is app licab le fo r linear, t im e2invarian t and con t inuou s system s. In addi2
t ion, d ifferen t p roofs and severa l examp les are given to illu st ra te the theo rem.

Key words: linear and t im e2invarian t system ; characterist ic vecto r; zero2inpu t respon se
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U sing d irect search2sim u la ted annea ling a lgo rithm to

iden t ify param eters of a w ater qua lity m odel

SHEN W e i1, GUO Zong- lou1, ZHOU X in -chao2

(1 Colleg e of B iosy stem E ng ineering and F ood S ciences, Z hej iang U niversity , H ang z hou 310027, Ch ina;

2 H ang z hou W ater Comp any , H ang z hou , Z hej iang 310016, Ch ina)

Abstract: Param eter iden t if ica t ion is a key techn ique in the estab lishm en t of w ater quality model. A di2
rect search2sim u la ted annealing algo rithm (D SA ) fo r param eter iden t if ica t ion of a w ater quality model,

w h ich is m emo ry2based, is p ropo sed and has been app lied in the param eter iden t if ica t ion of O πconno r w ater

quality model. R esu lts of a case show an imp roved perfo rm ance in finding the global m in im um. D SA p ro2
vides a new w ay to iden t ify param eters of w ater quality model.

Key words: d irect search2sim u la ted annealing (D SA ) ; w ater quality model; param eter iden t if ica t ion
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