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Adecuamos el método de optimizacién por simulacién de templado para ajuste de puntos experimentales.
Utilizamos la suma cudrética de distancias de los puntos a la funcién de ajuste propucsto como la energia a
minimizar, siendo los pardmetros de dicha funcién las variables que determinan la configuracién del sistema.
Ejemplificamos para un caso simple (bidimensional) y otro de mayor complejidad (cuatro pardmetros)

interpretando los resultados.

1. NTRODUCCION

De los métodos de optimizacién existentes, el
de simulacién de templado c¢s uno de los mds
poderosos por la posibilidad de evitar atascamien-
tos en minimos relativos. Ideado originalmente por
Kirkpatrick '* fue aplicado cxitosamente en pro-
blemas de particionamiento y en ¢l del viajante.,

Presentamos una aplicacién del método al pro-
blema de ajustc de funciones a puntos ex-
perimentales, ejemplificAndolo para casos de dis-
tinta complejidad.

2. APLICACION DEL METODO
2.1. El problema

Sea el caso de n,, mediciones de n, variables x;
que deben ser ajustadas por una funcion F, de la
forma:

Fxp=0 =1,

En general, la expresion de F incluird n, pard-
metros, que son las variables del ajuste cuyos va-
lores se desean determinar. La bondad de 1a apro-
ximacion asociada a un conjunto de valores {p;}
(j=1,....n,) de los pardmetros dcbe determinarse
mcdlante una funcién de ellos. La forma usual de
definirla es como suma cuadritica de las distancias
a la expresién propuesta {1]:

Edph Y [F({xik)};{pj}]z )
k

* Becario CONICET
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La soluci6n al problema de ajuste pucde inter-
pretarse como la bisqueda del punto de menor E
en el espacio de n, dimensiones definido por los
pardmctros del ajuste. S6lo en pocos casos es po-
sible la obtencién de soluciones analiticas, en ge-
ncral en aquéllos que pueden expresarse como
ajustes lincales.

El conocimiento de cada problema particular
permitird acotar el espacio. Cuando el nimero de
mediciones y dc pardmctros ajustables es elevado
resulta impracticable la evaluacién de E en todo
punto y debe emplearse otro procedimiento.

2.2 El metodo

Proponemos una discretizacién del espacio
(acotado) de los pardmetros que responda al grado
de precision con que se desea la solucién. Lleva-
mos a cabo cl siguientc procedimiento iterativo:

i) Partimos de una configuracién inicial {p;} y
calculamos E ({p;})

ii) A partir de {p;} = {py....Pp} geNCramos una
nueva configuracion {p;}, que por simplicidad
puede conseguirse como:

{pj} = {pl"“’px + pr""’pnp}

iii) Evaluamos E* = E({p;").

La aceptacion de sélo aquellas nuevas con-
figuraciones que mejoren el ajuste (E'< E) condu-
cirfa a posibles atascamientos en minimos relati-
vos. La base del método de optimizacién propues-
to radica en introducir una temperatura ficticia T
en el sistema, tal que permita seleccionar nuevas
configuraciones de acuerdo con el criterio de Me-
trépolis®, entonces:
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iv) sc accpta la nueva configuracion si
cxp (E-E'/T) > RND, con 0< RND y RND nro.
al azar.

Decsde ¢l punto de vista fisico, E representa la
encrgfa del sistema que hay que minimizar para
optimizar cl ajuste, y la existencia de una tempera-
tura permite la posibilidad estadistica de acceder a
estados de mayor encrgfa y sobrepasar las barrcras
que pucdan flanquear los minimos relativos.

El método dc simulacion de templado sc com-
pleta comenzando con una temperatura inicial
suficicnicmentc alta para que scan accptadas la
mayoria de las configuracioncs (mds del 80%). A
continuacién sc baja lentamente la temperatura de
modo dc ascgurar cquilibrio térmico en el sistema.

La clevada tempceratura inicial facilita cambios
en cl sistcma que s¢ asemcja a un estado liquido.
La lenta disminucién dc la temperatura busca cl
acomodamicnto del mismo hacia cstados de menor
energia, tal como ocurre durante la solidificacién.
Esta analogia da lugar al nombre de simulacién de
templado propucsto previamente!.

3. RESULTADOS
3.1. Un caso simple

Consideremos el caso de la determinacién de
los pardmectros de red a y ¢ de la cstructura hexa-
gonal del CdS en base a la medicién de su espec-
tro dc difraccién de R-X. La posicién angular © y
los indices de Miller (h,k,1) asociados a cada pico
del espectro, se relacionan con a y ¢ mediante*:

F (O,hk,; a,c) =2 sen(®) -

2 2 2 (3)
PN ERL S0 SN G

3 a2 C

donde ©,h,k,1 son los datos conocidos; a,c los pa-
rdmetros a determinar y A la longitud de onda dc
la radiacién X (conocida y constantc).

Acotamos ¢l espacio de acuerdo con referencias
existentes y discretizamos el mismo a razén dc
100 intervalos por eje. Debido a la simplicidad dcl
problecma bidimensional, calculamos la energfa dcl
ajuste para todo punto del sub-espacio mencionado
para poder analizar el comportamiento del sistema
durante su evolucion. La figura 1 muestra las li-
neas de encrgia constante y el camino seguido por
cl sistema (monitoreado cada 30 interaciones) al
ser enfriado siguiendo la ley T,,,= 0.999xT, por
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iteracion. El comportamicnto de la energia del
ajuste, la fraccién de nucvas configuraciones acep-
tadas y el valor dc uno de los pardmetros de ajuste
al irse enfriando el sistema son cxhibidos en la fi-
gura 2.
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Figura 1: Lineas de energia constante y camino
seguido por el sistema durante la simulacién de
templado para ajuste de un espectro de difrjacciéon
de R-X.
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Figura 2: Evolucion de la energia, aceptacion de
nuevas configuraciones y un parimetro del ajuste
de un espectro de R-X del CdS.

TUCUMAN 1991 - 34



A altas temperaturas el movimiento es total-
mente el azar y las fluctuaciones energéticas son
clevadas. Cuando la temperatura es tal que la a-
ceptacion ronda el 80%, las fluctuaciones son
elevadas pero el movimiento se restringe a una
zona reducida del sub-espacio. Para temperaturas
en que la aceptacion es inferior al 25% el ajuste
estd practicamente definido.

3.2. Un problema complejo

La curva caracterfstica I-V de un dispositivo
rectificante relaciona las magnitudes medidas: ten-
sibn V y corriente / por una expresién que in-
volucra a pardmetros de dicho dispositivo:

I(1."'115/]‘{sh) - V/Rsh B
I, {exp [(V-1 R)/(mkT)] -1} =0

“4)

donde la resistencia en serie R, la resistencia en
paralelo R, la corriente de saturacion I, y el fac-
tor de diodo n son los 4 pardmetros del ajuste, T
es la temperatura de medicion (conocida y cons-
tante) y no posee ninguna relacién con la del tem-
plado.

Este tipo de sistema se caracteriza por la exis-
tencia de minimos relativos y por lo tanto el meto-
do cs de gran utilidad.
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Figura 3: Evolucion de 1a energia, aceptacion y un
parametro del ajuste de una caracteristica I-V.
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La figura 3 muestra la evolucién de 1a energia
del ajuste, de la fraccion de aceptacién y de uno
de los pardmetros R, durante la simulacién de
templado de un conjunto de 40 puntos medidos.
La figura 4 presenta las curvas de ajuste obtenidas
a cuatro diferentes temperaturas. El andlisis cuali-
tativo del comportamiento del sistema es similar al
problcma anterior.
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Figura 4: Ajustes a una caracteristica I-V de
acuerdo al estado del sistema, a distintas tempe-
raturas, durante el templado.

4. ANALISIS Y CONCLUSIONES

Adaptamos el método de optimizacién por si-
mulacién de templado al problema de ajuste de
puntos experimentales.

Lo aplicamos a un caso trivial con dos pardme-
tros y s6lo un minimo, y a uno de mayor com-
plejidad, en que pueden presentarse estados meta-
cstables. Los ajustes obtenidos fueron satisfac-
torios.

Si bien el método cuenta con la posibilidad de
evitar atascamientos, la convergencia al minimo
absoluto no estd garantizada. Un ejemplo 1o cons-
tituye la segunda aplicacion presentada: de la ob-
servacién de la evolucion de la enrgia con la tem-
peratura (fig. 3) puede notarse que la energia pasa
por su minimo a T~2x10™"" y se fija en un valor
apenas superior a menor temperatura.

Estos atascamientos pueden minimizarse pro-
gramando la opcién de clegir configuraciones al
azar cuando la aceptacién es menor que cierto
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