
什么是模拟退火算法 

 

很多人工智能算法可以归结为对某一函数 f(x)的优化任务，其中 x 为需要优化的变量。模拟

退火算法是受金属退火现象的启发而得到的一种函数优化方法。 

 

 

 
图 1：爬山法可以到达一个山峰，但不能保证到达最高山峰[1]。 

 

在讨论退火算法之前，我们首先介绍一种称为“爬山法”的优化算法。这一方法将 f(x)想象成

山的高度，对 f(x)的优化过程相当于爬山过程。如图 1 所示，设想一个在山脚下的盲人，他

想要爬上最高峰，问题是他看不到山峰的全局情况，唯一能做的是用手中的拐杖探索自己周

围几米的距离，判断哪边高哪边低。为了爬上山顶，他选择了一种方法：每到一个位置，他

都用拐杖探索坡起最大的方向，然后试着往这个方向走一步，之后再探索。这样一步一步探

索下去，最终总会走到山顶。这一方法称为“爬山法”。 

 

如果只有一个山峰，爬山法必然可以爬到最高峰，对应 f(x)最大。但是如果有多个山峰，就

未必能爬到最高的那座山峰了，如图 1 所示。虽然这个小山峰也是不错的，但毕竟和我们想

爬到最高峰的目标还有差距。如何解决这一问题呢？计算机科学家们想到了物理学中一种称

为“退火”的特殊现象，受此启发设计了一种称为“模拟退火”的算法，取得了很好的效果。 

 

什么是退火呢？比如一根钢丝，被加热到很高的温度后再让它慢慢冷却，冷却后的钢丝将会

变得更柔软。其原因是经过这样处理的钢材更趋向于能量平稳状态，从而减少了内部缺陷，

这一过程称为退火[4,5]。根据热力学的研究结果，如果钢丝的初始温度足够高，温度下降的

足够缓慢，则当温度趋近于绝对 0 度时，退火后的钢丝将处于能量最低的状态[3]。 退火过

程的一个特点是，在温度降低过程中，材料所处的能量并不是持续下降的，而是会以概率𝑒
𝛥𝐸

𝐾𝑇

跳到一个更高的能量状态，其中 T 是绝对温度，K＞0 是波尔兹曼常数，∆𝐸是当前能量与下



一状态的能量之差。可以看到，温度越高，越可能跳到一个较高能量状态。 

 

 

图 2：退火过程中，当温度较高时可以跳出能量陷阱；当温度较低时，会约

束在当前能量附近[2]。每个小球上面的曲线表示下一次采样时的随机性。可以看到，当温度

较高时，小球可以跳出当前能量低谷。 

 

我们利用退火过程来改造爬山法，这种算法被称为模拟退火算法[3]。为说明方便，将爬山改

为向低谷搜索，即求目标函数 f(x)的最小值。在该算法中，每次搜索不仅向能量更低的方向

探索，还保留一定概率向能量较高的方向探索。这样就引入了一个随机性，使得我们可以跳

出当前的“能量陷阱”，进入到另一个可能更好的能量低谷中。 

 

具体而言，我们将目标函数 f(x)看作是能量函数，用虚拟温度 t 代替 KT。开始时给 t 一个足

够大的值，x 取一个随机值作为初始状态。算法首先保持温度 t 不变，随机的产生一个状态

x’。如果该状态的能量 f(x’)低于当前能量 f(x),即 f(x’)<f(x)，则接受该状态；如果 f(x’)>f(x)，并

不马上拒绝，而是以概率𝑒
𝛥𝑓

𝑡 接受该状态，其中𝛥𝑓 = 𝑓(𝑥) − 𝑓(𝑥′)。如果该状态没有被接受，

则保持原状态。上述采样过程反复运行，达到稳定后即模拟了金属在温度 t 下的平稳状态。

达到该平稳状态后，我们降低温度 t，并在新的温度下重复上述运行过程。不断降低温度 t，

当 t 足够低（趋近 0）时即得到优化的 x。 

 

模拟退火算法属于随机算法，每次的运行结果可能不一样。选择合适的退火方案，则算法将

以概率 1 得到最优解[6]。模拟退火算法和遗传算法有一定相似性，都是通过“尝试“来优化解

的质量[7]。不同之处在于，遗传算法是通过群体演化方式寻找最优解，而模拟退火算法通过

个体的状态优化寻找最优解。 
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