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摘要 概率反演中 马尔科夫链蒙特卡罗是一类重要的后验概率抽样方法 但由于该算法的搜索往往会陷入局部

优解 因而限制了其在具有非唯一解反问题中的应用 鉴于此 本文对基于 算法的多链搜索的方

法进行了改进 改进后的方法可以根据搜索结果实时调整链的个数 因而可以在搜索到尽可能多的解的同时节省

了多链搜索的时间 后将该算法应用于一个地下水污染源反问题的求解 计算结果表明改进后的算法对求解非

唯一性反问题具有较好的效果
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研究背景

一般而言 环境水力学正问题主要研究地表及地下水中污染物的输移 扩散和转化规律 建立相关

的分析计算方法 确定污染物浓度的时空分布及其应用 与此对应 环境水力学反问题是指根据有限

且离散的实测水动力 水质数据来估计环境水力学模型参数 边界条件 初始条件以及污染源位置和强

度等信息 与正问题的适定性相反 环境水力学反问题是一种不适定问题 主要表现为解的不唯一性

这给反问题的求解带来了较大的困难

目前 反问题求解方法主要包括正则化方法 优化方法 概率统计方法等 在环境水力学反问

题研究领域中 这些方法都得到了应用 然而针对环境水力学中广为存在的测量噪声 以及先验信

息等不确定性因素 概率统计类方法相比较优化类方法能更好地描述和求解此类问题 贝叶斯推理

是处理非线性 不确定性系统反问题一种行之有效的概率反演方法 它通过对未知参

数的后验概率进行抽样来获得参数的估计 马尔科夫链蒙特卡罗 目前

是贝叶斯推理的标准抽样方法 但由于非线性不确定性系统的复杂性及 算法中计算参数设置的

人为性 如计算步长和计算终止条件的选择等 抽样结果是否具有对后验概率分布的代表性与

链设计者的经验有很大关系 由于对一次计算结果的可靠性很难做出判断 因而采用多链搜索方法对

其进行改进是一种有效的办法 例如 算法 等

本文亦对基于 算法的 抽样方法进行改进 提出了一种动态多链方法

该方法在不改变 算法核心机制上能

通过增加搜索结果对链数目的反馈机制 从而保证每条 链收敛性的同时提高抽样的全局能力和

多链抽样的效率 后将该算法应用于求解地下水污染源估计反问题 计算结果表明改进后的算法显

著增强了 搜索的全局能力 同时降低了多链搜索的总时间



算法及其改进

是利用 链机制探索状态空间以生成样本的方法 这种机制能够保证 链能花更

多的时间在 重要的区域 尤其它能够被构造 以致它产生的样本能够模仿目标分布的样本

链的重要特性是无后效性 它指事物本阶段的状态只与前一个阶段的状态有关 而与以前其他任何阶段

的状态无关 算法 是应用 为广泛的 抽样方法 大多数实际的 算

法可以解释成 算法的特例或扩展 关于 算法可参见文献

限于篇幅这里不再赘述

由于计算时间有限和随机游走设计的不当 对于一个较为复杂的参数空间 一个基于

算法的实际随机游走往往不能对其充分搜索 因此对于一个具有潜在非唯一解的反问题 采用

一个陷入局部 优解的随机游走产生的样本来对反问题的解进行评价是不全面的 甚至可能是误导的

如图 所示 对于一个多峰值的概率密度函数 传统的 算法往往会陷入一个局部高密

度区域

为了提高 抽样的全局能力 本文提出动态多链的抽样方法 算法如图 所示

图 一个多峰值的后验概率密度函数 图 算法流程

该算法对经典的 算法的改进如下 设置了多条初始点不同的 链对整个

后验空间进行搜索 起始点的位置在参数的先验空间内随机产生 这样尽可能提高了早期 链的

多样性 进而提高了抽样的全局能力 在每条链进入统计平衡阶段后 通过判断链与链之间的接近程

度 根据反演参数的统计特征 来实时调整 减少 多链的数目 以尽可能提高计算效率

初始链数的数目亦与局部 优解的数目相适应 太大则会影响早期的计算效率 太小则多链搜索的

优势难以体现 链与链之间的接近程度 可以由当前代每条链的当前值或统计平均值的欧氏距离等来

表达 例如对于参数 第 代时第 条链和第 条链 其距离可以表达为

算例验证

为验证 算法的可靠性和相对于经典 算法的优点 本文选取了一个地下水

污染源识别问题作为算例 为了便于说明问题 假设水动力 水质场的参数均已知 而污染源的位置未

知

设在无限展布 水平 等厚的均质含水层中存在着均 单向流动 取 轴方向为流动方向 在

开始在污染源处 向含水层连续注入含示踪剂流体

根据文献 并加以推导 可得在任意一点 上 时刻的污染物浓度值 如式



式中 为示踪剂浓度 为示踪剂的注入速率 分别污染物纵向弥散系数和横向弥散系数

为水体在 轴方向上的流速 分别为两个系数 算例中流动及

扩散参数如下 流速 示踪剂注入速率点源强度 ? 纵向扩散系数 ? 横

向扩散系数 ? ?

设该问题唯一的浓度观测点为 由于对称性可知 污染源的潜在位置关于过 点的

水平轴对称 因而该问题是一个具有非唯一解的反问题 设污染源位置 的两个 真值 为

及 通过式 可以计算得到测点 上的浓度值作为观测值 共取了

和 时的浓度计算值 如表 所示 此外 假设测量噪声为白噪声

表 观测点上污染物浓度 测量值

?

? ?

下面分别采用 算法和 算法对污染源进行反演计算

图 污染源位置迭代曲线

算法

应用 算法 模型参数的先验分布为

上的均 概率分布 随机游走的

分布为 步长

为参数先验范围的 即参数 的搜索步长为 的搜索

步长为 迭代进行 次 图 为两个参数的迭代曲线

从图中可以看出 算法只搜索到一个污染源位

置 附近

应用 算法 其他条件不变 采用 算法进行

计算 起始链数取为 条 采用当前值作为 条链接近的度量方

式 当式 所示条件满足时删除编号较小的那条链

图 为 条链的迭代曲线 表 为各链的运行过程及迭代 步时的搜索结果 从图 和

表 中可以看出 算法搜索到了 个污染源的潜在位置 及 附近 若采

用迭代运行终点计算值作为污染源的估计值 则两条链的搜索的相对误差分别 和 见表

需要指出 本算例中由于测量噪声相当小 使得参数 真值 影响区域只占整个后验参数空间中一个

极窄的区域 因而随机游走进行得相对较慢 从图 中我们也可以看出 在迭代过程中搜索曲线在

相当长的范围内没有变化 尽管如此 搜索机制能够保证搜索向高概率密度区域 真值附近 方

向搜索 若要进一步提高搜索精度 需要进一步增加 的迭代步数

表 链运行状态及搜索结果

链编号 运行状态 搜索到污染源的位置 搜索值距真值的距离 相对先验范围的误差

与链 较接近 步时被删除

与链 较接近 步时被删除

迭代至终点

迭代至终点

跟踪 条链的运行状态 可以发现当迭代至 步时 链 和链 接近 因而链 被删除 迭代至

步时 链 和链 接近 因而链 被删除 假设每条链的总计算时间为 则 算法的计算时间



为 ? ? 约为 条链数固定条件下多链搜索时间 的 表明

算法相对于常规的多链搜索具有较高的计算效率

图 链 中参数的迭代曲线 算法 图 链 中参数的迭代曲线 算法

图 链 中参数的迭代曲线 算法 图 链 中参数的迭代曲线 算法

结论与讨论

本文针对具有非唯一解的反问题 在经典 算法的基础上提出了一种动态多链的

蒙特卡罗方法 该方法由于设置了多链的搜索结果与链的数目之间的反馈机制 因而实现了

链的搜索的时间复杂度与反问题复杂性 主要表现在非唯一解的特性 之间的一个较为合适的平

衡 对于具有潜在非唯一解的反问题 算法将在一个合适的计算时间内搜索到尽可能多的非唯

一解

由于参数的后验空间往往是相当复杂的 因而在有限的时间内寻找到所有的可行解是相当困难的

充分利用高性能计算是解决此类问题的一个十分重要的途径
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