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Мотивация и цель

В процессе создания современных полуэмпирических уравнений состояния (УРС)
часто возникает проблема нахождения параметров, которые невозможно получить из
эксперимента. Как правило, приходится решать задачу поиска минимума функции многих
переменных с заданными ограничениями. Проблема может сильно усложниться, если
исследуемое вещество имеет несколько фаз, поскольку это приводит к кратному увеличению
неизвестных параметров. Помимо этого, расчеты вдоль границ фазовых превращений
обычно требуют больших вычислительных затрат.

Для решения задач подобного типа в РФЯЦ-ВНИИТФ используются различные
варианты генетического алгоритма [1]. Однако в последнее время стали появляться работы
где в качестве метода параметризации УРС используется метод роя частиц [2, 3].

Основным стимулом появления данной работы явилось отсутствие публикаций где
сравниваются эти методы применительно к параметризации УРС. Необходимо понимать есть
ли преимущества у метода роя частиц по сравнению с генетическим алгоритмом и в каких
ситуациях методы будут наиболее эффективными.
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Генетический алгоритм
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Метод роя частиц

Метод роя частиц (Particle Swarm Optimization, PSO), предложенный Р.Эберхартом
и Дж.Кеннеди в 1995 году, основан на упрощенной модели поведения птиц (рыб) в стае. В
PSO задается некая группа частиц, где положение каждой частицы является возможным
решением задачи оптимизации. Решение о перемещении частица принимает на основании
трех факторов: ее текущей скорости, которая тянет частицу продолжить движение и
исследовать новые регионы в области поиска; знания о собственном лучшем состоянии и о
лучшем состоянии некоторой окрестности частицы (соседей) или всего роя.

Общую схему алгоритма можно записать в символьном виде:
1. Случайным образом формируется рой из m частиц размером n параметров

2. Вычисляются новые скорости и значения параметров

Критерии остановки: количество итераций (5000), точность решения (0.1%), схождение
роя/популяции
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Тестовые функции
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RGA: Pc=0.9, Pm=0.3 PSO: W=0.73, S=1.49, C=1.49



Целевая функция

В данной работе в качестве целевой функции используется дисперсия между
расчетными и «экспериментальными» функциями различных термодинамических величин
уравнения состояния (энергии, давления, плотности и т.д.).

где L – полное количество используемых термодинамических величин

, – k-е экспериментальное и расчетное значение для i-ой термодинамической
функции при некотором наборе параметров уравнения состояния

– диапазон изменения i-ой термодинамической функции,
зафиксированный в эксперименте;

– коэффициент доверия (степень достоверности) к экспериментальным значениям i-ой
термодинамической функции.
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Уравнение состояния

В данной работе, для сравнения методов оптимизации, используется
многофазное уравнение состояния (в упрощенном виде):

Холодная составляющая:

Квазигармоническая составляющая:

Электронная составляющая:
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Параметры УРС алюминия

Параметры уравнения состояния подбирались исходя из хорошего описания
области твердофазного состояния в диапазоне плотностей 2.7<ρ<7 г/см3, температур 0<T<6
кК и давлений 0<P<500 ГПа.
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Экспериментальные данные
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Расчетные данные
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Параметрическое исследование
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Количество вызовов функции в зависимости от когнитивного и социального 

весов. С шагом 0.1 по параметру при 25 запусках. 

min: 15051 [0.9; 0.4]

min: 56241 [0.6; 1.2]

Точность по параметрам 0.1%



Параметрическое исследование
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Сравнение методов

13 (14)

Количество хромосом

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Р
а

с
ч
е

т 
ф

у
н
кц

и
о

н
а

л
а

0

5.0x104

105

1.5x105

2.0x105

2.5x105

3.0x105

3.5x105

0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100

NFmean

NFaverage

NFmax

%

RGA

Количество частиц

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300
0

5.0x104

105

1.5x105

2.0x105

2.5x105

3.0x105

3.5x105

П
о
л

у
ч
е
н
о
 р

е
ш

е
н
и
е
, 

%

0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100

PSO

W=0.7

S=0.6

C=1.2

Pc=0.9

Pm max=0.3
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оптимума. С шагом 2 частицы/хромосомы при 100 запусках. 



Заключение
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• Предложено уравнение состояния алюминия для трех твердых фаз, хорошо
описывающее экспериментальные данные и первопринципные расчеты в
диапазоне плотностей 2.7<ρ<7 г/см3, температур 0<T<6 кК и давлений 0<P<500
ГПа.

• Проведено параметрическое исследование метода роя частиц при решении
обратной задачи, в которой необходимо найти заранее известные параметры
УРС с точностью 0.1% за минимальное количество итераций.

• Определена область в которой весовые коэффициенты метода роя частиц дают
наилучший результат: W=0.7, S: [0.4; 1.1], C: [1.1; 2.2].

• Показано, что при одинаковом количестве частиц/хромосом и достаточно
хороших внутренних параметров алгоритмов, метод роя частиц сходится в ~2-3
раза быстрее генетического алгоритма.

Главный минус метода роя частиц заключается в его зависимости от вида
целевой функции. Поэтому заранее не известно какие весовые коэффициенты
дадут хорошую сходимость, а при каких сходимости вообще не будет. В итоге
после определения функционала целесообразно проводить хотя бы
минимальное параметрическое исследование.


