
书书书

张正秋．ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形算法改进及在气象上的应用．应用气象学报，２０１１，２２（５）：５８４５８９．

犖犲犾犱犲狉犕犲犪犱单纯形算法改进及在气象上的应用

张正秋

（中国气象科学研究院，北京１０００８１）

摘　　要

ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄＳｉｍｐｌｅｘ（ＮＭＳ）算法是一种查找多元函数局地最小值的无微分算法，在现代科学计算中得到广

泛应用，该文提出了一种对ＮＭＳ算法的改进方法。改进后，大大简化了其计算过程，提高了该算法的收敛速度。

利用改进后的算法对陆面过程参数进行了拟合计算，结果表明：改进的ＮＭＳ算法对非线性公式具有非常高的拟合

精度，可将其应用于气象学上非线性问题计算或非线性方程组求解。
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引　言

在现代科学计算中，求非线性方程或极值问题

是非常复杂的工作，传统的求解非线性问题通常是

先将其转换成线性问题，然后解析求解，或者采用迭

代计算，如 ＮｅｗｔｏｎＲａｐｈｓｏｎ 算法、最陡梯度算

法［１２］，但在计算中需要进行微分计算，或者说，需要

计算函数的导数，然而，实际中有很多非线性方程无

法进行微分计算，因此无法采用传统的微分算法求

解。幸运的是，采用无微分算法可以克服这种困难。

目前，有很多无需进行微分就可以对非线性方

程或极值求解的算法，如 ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄＳｉｍｐｌｅｘ算

法（或称为 ＮＭＳ算法），ＴａｘｉＣａｂ算法，Ｐｏｗｅｌｌ算

法等［３４］。这些算法的共同点是，通过迭代计算求

解，很容易在计算机上实现，为解非线性问题提供了

极大方便。这需要考虑两个问题：一是计算速度，二

是计算精度。如果这两个方面都达到最优，则计算

方案最佳。但很多无微分算法都存在某方面的缺

陷，仍然需要做进一步改进。

ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯算法作为一种简单的无微分

极值算法，在数值计算中得到了广泛应用，如在

Ｍａｔｌａｂ中使用了这种算法
［５］，但这种算法存在一定

不足，如收敛速度慢，计算精度不高，也需要进行改

进。

在气象科学研究中，需要进行各种计算，如通过

非线性曲线拟合寻找各个气象要素变量之间的关

系［６７］；根据观测资料建立经验公式，并确定其中的

参数［８９］；解非线性方程组［１０］等，这些计算非常复

杂，很多问题是非线性的，很难使用传统的计算方法

求解。传统上，很多气象物理方程的求解，需要对方

程进行微分计算，这限制了一些问题的求解，而现代

无微分算法则可以克服这方面的不足。为此，本文

基于对ＮＭＳ算法的改进，作为一个此类算法的应

用实例，为气象科学计算提出一种新的思路。

１　对ＮＭＳ算法的改进方法

１．１　犖犕犛算法

ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形算法是 Ｎｅｌｄｅｒ等
［１１］提出

的一种犹如下山一样查找一个函数的局部最小值点

的方法，其中函数变量可以是多元的。关于 ＮＭＳ

算法的详细介绍可参见文献［４，１１］。

在几何上，单纯形或者犖单纯形是和三角形类

似的犖 维几何体。精确地说，单纯形是某个犖 维

以上的欧几里空间中的犖＋１个仿射无关的点的集

合的凸包。例如，０单纯形就是点，１单纯形就是线

段，２单纯形就是三角形，３单纯形就是四面体，…，

如此类推，犖单纯形就是犖＋１面体。

　　ＮＭＳ算法是使用单纯形的思想，对于犖维空

２０１０１００９收到，２０１１０５２０收到再改稿。
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间可以构成犖＋１顶点的多面体。亦即对于拥有犖

个变量的函数，可以构成犖＋１个点。

在计算开始时，先计算出每个点的函数值，查找

出最大值的点（犌）和最小值的点（犛），再计算除犌点

外的其他点的中点（犕，一般取平均），在犌犕 连线方

向上，计算犌的反射点、扩展点、压缩点。若没有找

到这些点，则在犌至犛的线段上计算一个收缩点若

在这些点中，存在一个最佳点，则使用这个点作为一

个新的有效点，替代犌点，重现构成一个新的犖＋１

多面体。如此进行，直到找到函数的最小值点。

从ＮＭＳ算法的计算过程可知，ＮＭＳ算法计算

较繁琐，需要进行各种判别，计算精度不高，收敛较

慢。在计算这些点时，因为线段长度固定，很容易陷

于局部收敛，出现计算早熟，这很像遗传算法中出现

的早熟现象。

目前，有很多人提出了对 ＮＭＳ算法的改进方

案［１２１４］，但没有从根本上解决 ＮＭＳ算法的收敛问

题。

１．２　改进算法

为了避免原有 ＮＭＳ算法中存在的问题，可以

将此算法中的反射点、扩展点、压缩点以及收缩点的

计算转化成使用适应参数计算最佳点的方法，这与

最陡梯度算法和Ｐｏｗｅｌｌ算法中计算下一个迭代点

的方法相同，但此时查找最小值点的方向为 ＮＭＳ

算法的下山方向，即最大值的点犌与中点犕 的连线

方向（图１）。

图１　改进的ＮＭＳ下山方向设置示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｅａｒｃｈｉｎｇｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｅｔｔｉｎｇ

ｆｏｒｔｈｅｉｍｐｒｏｖｅｄＮＭＳ

　　这种设置方向类似于梯度方向，但梯度算法中

需要分别对每个变量计算偏导数。

对于一个拥有犖 个变量的函数，可以构成一个

有犖＋１个顶点的单纯形，其中点坐标可以表示为

狓犽，犿 ＝
１

狀 ∑
狀＋１

犻＝１，犻≠犵

狓犽，（ ）犻 ，　犽＝１，２，…，狀。 （１）

式（１）中，犻为顶点索引号，犽为函数中变量的索引

号，犿为中点索引号，犵为最大函数值所在点的索

引号。从最大函数值的坐标点犌至中点犕 的方向

向量可以表示为

犈犽 ＝ （犳犕 －犳犌）／（狓犽，犿 －狓犽，犵），　犽＝１，２，…，狀。

（２）

式（２）中，犳犕 为中点犕 的函数值，犳犌 为顶点犌 的

函数值。

计算下山方向向量后，设置一个适应参数α，结

合犌和向量犈犽，可以是用线性插值方法计算出下一

个迭代点，用它来替代原来ＮＭＳ算法中的反射点、

扩展点、压缩点或收缩点。

犚犽 ＝犌＋α犈犽，　犽＝１，２，…，狀。 （３）

将式（３）代入到极值函数中，则可以得到一个以α为

自变量的函数犳（α）。计算此函数取极值时的α，然

后，再一次将α代入式（３），则可以得到迭代点坐标。

重复此计算，直到查找到极值点为止。判别极值终

止的一般方法是，先计算这犖＋１个顶点的函数值

的均方差，然后与一个事先给定的误差值进行比较，

若小于此误差值，则迭代终止，否则继续进行迭代。

可以使用单元函数极值的无微分算法来计算

α。这种算法有很多，如黄金分割搜寻法、斐波那契

搜寻法等，因此，改进后的ＮＭＳ算法仍然为一种无

微分算法。

这种引用适应参数计算下一个迭代点的方法，

与Ｐｏｗｅｌｌ算法中的相同，但搜索极值点的方向不相

同。本改进算法的搜索方向是准梯度方向，而

Ｐｏｗｅｌｌ算法的搜索方向是先依次沿着已知的犖 个

共轭方向搜索，得一个最佳点，然后沿着本轮迭代的

初始点与该最佳点连线方向进行搜索，求得这一阶

段的最佳点。再用最后的搜索方向取代前犖 个方

向之一，开始下一阶段的迭代。由此可见，与

Ｐｏｗｅｌｌ算法相比，本改进算法搜索过程较简便。

２　ＮＭＳ算法在气象科学研究中的应用

ＮＭＳ算法作为一种无微分算法，可以应用于气

象上的非线性问题的计算。在传统的数值计算中，

通常是将非线性方程转化为线性方程，然后进行求
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解。然而，实际问题中的非线性方程式是多样的，不

易求解，此时可以采用无微分极值算法来完成此项

工作。

２．１　使用犖犕犛算法进行非线性曲线拟合

曲线拟合是气象上经常要做的工作。例如，对

气象观测资料的时间或空间变化曲线进行拟合，得

到一个经验公式［８］，用于数值模式中。通常这些曲

线不能使用线性公式拟合，否则所得到的经验公式

不能准确地描述实际物理量变化。同样，如果采用

有限的、可以转换成线性公式或非线性公式，如指数

公式等，也可能达不到实际要求。因此，可以根据需

要设定拟合公式模型，然后确定其中的系数。

使用ＮＭＳ算法进行非线性曲线拟合的具体方

法：① 根据实际观测资料的变化规律，给定一个经

验拟合公式模型（可以根据需要给定），例如，狕＝

犳（犪，犫，犮，狓，狔），其中犳是一个具体的表达式。② 设

计最小二乘法计算式：

Δ＝∑
犖

犻＝０

［狕犻－犳（犪，犫，犮，狓犻，狔犻）］
２， （４）

式（４）中，狓犻，狔犻 和狕犻 分别为观测数据，犖 为观测资

料的组数。③ 使用ＮＭＳ算法计算函数式（４）最小

值，确定其中的系数，即可以得到所需要经验拟合公

式。

可以看出，使用类似于 ＮＭＳ算法的无微分算

法进行非线性曲线拟合，不需要像传统拟合方法那

样，求解线性方程组。不仅设定拟合公式有一定的

自由性，而且算法非常简单。另外，也可以使用

Ｍａｔｌａｂ进行曲线拟合计算。

２．２　使用犖犕犛算法求解非线性方程组

无论是线性还是非线性方程组，其中不包括微

分方程组，都可以使用无微分求极值的算法进行求

解。例如，对于气象学上的非线性动力、化学方程

组［１０，１５］，可以使用ＮＭＳ算法，或其他求解无微分极

值的方法计算。

对于下面的一个方程组：

犳１（狓１，狓２，狓３，狓４）＝０，

犳２（狓１，狓２，狓３，狓４）＝０，

犳３（狓１，狓２，狓３，狓４）＝０，

犳４（狓１，狓２，狓３，狓４）＝０

烅

烄

烆 。

（５）

令δ１＝犳
２
１（…），δ２＝犳

２
２（…），δ３ ＝犳

２
３（…），δ４ ＝

犳
２
４（…），并构造以下函数：

犳（狓１，狓２，狓３，狓４）＝δ１＋δ２＋δ３＋δ４。 （６）

当δ１＝δ２＝δ３＝δ４＝０时，以上函数达到最小值零，

此时的解也是式（５）的解。也就是说，求解方程组

（５）可以转换成计算函数式（６）的极值。这样，就可

以使用ＮＭＳ算法求解非线性方程组。

在现有的气象数值模式中，涉及到很多方程组

求解计算。基于以上方法，可以直接使用无微分极

值算法，求解气象动力学方程组。例如，用ＮＭＳ算

法代替牛顿迭代法。

３　使用改进的 ＮＭＳ算法进行曲线拟合的

数值试验

　　为了获得气象物理量变化的经验公式，需要对

气象观测资料进行曲线拟合，在数值模式计算中，也

需要进行曲线拟合。在数值计算中，如果某个计算

公式非常复杂，需要花费大量计算时间，此时可以对

它的计算结果进行拟合，以提高计算效率。当然，也

可以使用查表的形式来提高计算效率，如概率统计

中的狋函数表。

３．１　改进的犖犕犛算法单纯形的初始化

单纯形初始化对优化计算结果有一定影响，有

很多关于如何确定这种初始值的研究［１６］。合理地

给出初始值，可以提高函数收敛速度，并避免计算结

果局地收敛的发生。

在使用改进的 ＮＭＳ算法或原 ＮＭＳ算法计算

时，有两种类型的初始值需要设定，一是变量的初

值，二是单纯形顶点的初值。对于变量的初值，也是

迭代求解的初值。这种初值一般是猜想值，根据实

际情况，应合理地给出估计值，然后根据这个初值进

行迭代求解。

对于单纯形顶点，由于顶点不能重合，因此初始值

不能相同。一般是将初始单纯形的顶点在空间上看成

是均匀分布的，即各个顶点之间的距离是相等的。

如何构建在空间上具有均匀分布顶点的多面

体，对于犖 个变量，假定所对应的单纯形犖＋１个

顶点的单位向量为

狏０ ＝ （犪，犪，…，犪），

狏１ ＝ （１，０，…，０），

狏２ ＝ （０，１，…，０），



狏犖 ＝ （０，０，…，１）。

（７）

式（７）中，犪为待定常数。从式（７）可以看出，当犼，

犽≠０时，｜狏犼－狏犽｜ 槡＝ ２；而当犼≠０时，｜狏犼－狏０｜＝

（１－２犪＋犖·犪２）１
／２。也就是说，除了狏０ 外，其余的
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点之间的距离都是相等的。如果令（１－２犪＋犖·

犪２）１
／２
槡＝ ２，则所有这些点之间的距离均相等。

通过解方程，可以得到

犪＝ （１－ 犖＋槡 １）／犖。 （８）

　　如果通过空间平移，将狏０ 变成狏０＝（０，０，…，

０），并对顶点单位标准化，则可以得到初始单纯形的

犖＋１个顶点的标准单位向量：

犈０ ＝ （０，０，０，０，…，０
烉烇 烋

）

犖

，

犈１ ＝ （犵，犺，犺，犺，…，犺），

犈２ ＝ （犺，犵，犺，犺，…，犺），



犈狀 ＝ （犺，犺，犺，犺，…，犵）。

（９）

式（９）中，犵＝
犖槡 ＋１＋犖－１

槡２犖
，犺＝

犖槡 ＋１－１

槡２犖
。

设由初始变量值构成的一个空间点为犡０＝

（狓１，狓２，…，狓犖），每维空间上的步长都为狊，则可以

构成单纯形犖＋１个顶点的初始坐标，即

犃犽 ＝犡０＋狊·犈犽，　犽＝０，１，…，犖。 （１０）

３．２　使用改进的犖犕犛算法对陆面过程中的一些

阻力系数的曲线拟合

对陆面过程中的一些参数，如零平面位移

（犇０）、地面与冠层空隙空气之间的空气动力阻（犚ｄ）

等所表示的是植被类型、植被高度和叶面积指数

（犐ＬＡ）的函数，计算过程非常复杂
［１７１８］。在早期的

ＳＳｉＢ陆面过程模式中，由于犐ＬＡ取值不是连续的，犇０

与犚ｄ的值是通过一个查找表获得。如果犐ＬＡ的值

是连续变化的，犇０ 与犚ｄ 的值可以使用一个经验拟

合公式来表示。

为了验证改进的 ＮＭＳ算法计算能力，这里先

根据原始的、计算近地面参数犇０ 和犚ｄ 的函数，对

于某种特定植被类型，通过改变不同的植被高度、叶

面积指数，生成用于曲线拟合的数据，其中Ｂａｙｅｓｉａｎ

函数的计算可以借用一些软件中（如ＭｉｃｒｏｓｏｆｔＶｉｓ

ｕａｌＦｏｒｔｒａｎ等）提供的ＩＭＳＬ函数库。

图２显示的是对于热带阔叶林关于地面零平面

位移犇０ 和空气阻力原始计算数据点及其拟合曲

线。在本示例中，分别取植被高度犣２＝４ｍ，犣２＝

２０ｍ和犣２＝３５ｍ，并按线性等间隔取犐ＬＡ的值，由原

始的计算犇０ 和犚ｄ 计算公式，得到原始数据点，由

图中的点表示。在进行曲线拟合之前，绘制原始数

据点，通过原始数据的变化情况，合理地设计拟合

犇０ 和犚ｄ的数学模型，分别设置为

犇０ ＝犮１犣２ｅｘｐ（犮２犐ＬＡ）＋犮３犣２ｅｘｐ（犮４犐ＬＡ）＋

犮５犐ＬＡ＋犮６犣２＋犮７， （１１）

犚ｄ＝犫１犣２犐ＬＡ·ｌｎ（１＋犫２犐ＬＡ）＋犫３犐ＬＡ＋　

犫４犣２犐ＬＡ＋犫５犣２犣２＋犫６犣２＋犫７。 （１２）

式（１１）和（１２）中，犮１，…，犮７ 和犫１，…，犫７ 分别代表拟

合犇０ 和犚ｄ 变化曲线的经验公式中的系数。利用

式（４）和改进的 ＮＭＳ算法，可以确定这些系数（具

体数值略），从而可以得到犇０ 和犚ｄ 计算的经验公

式。再通过拟合的经验公式，可以绘制如图２中所

示的拟合曲线，由图２中的光滑曲线表示。

　　在实际应用中，拟合方程中参数一般是通过物

理试验来确定的，所要做的是根据这些参数查

找一个经验公式，确定经验公式的系数。系数的个

图２　阔叶林近地面参数曲线拟合结果 （ａ）零平面位移犇０，（ｂ）空气动力阻力犚ｄ

Ｆｉｇ．２　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｏｎｔｈｅｖａｒｉａｔｉｏｎｓｏｆｇｒｏｕｎｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｂｒｏａｄｌｅａｆｔｒｅｅ

（ａ）ｚｅｒｏｐｌａｎｅｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ犇０，（ｂ）ａｅｒｏｄｙｎａｍｉｃｒｅｓｉｓｔａｎｃｅ犚ｄ
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数根据曲线拟合情况而定。所选系数个数的原则是

拟合曲线与原始点越吻合越好。

从设计的计算犇０ 和犚ｄ 的数学模型可以看出，

这两个公式的结构是非线性的，很难转化为线性的

计算公式来求解线性方程组。而使用极值算法，如

ＮＭＳ算法和改进的ＮＭＳ算法，可容易确定其中的

系数。从图２可以看出，犇０ 和犚ｄ对植被高度和犐ＬＡ

变化的拟合曲线与原始的数据点变化十分接近，说

明使用改进的 ＮＭＳ算法能够很好地对本示例中

犇０ 和犚ｄ的变化进行拟合。

本示例说明了如何使用改进的ＮＭＳ算法对非

线性变化曲线进行拟合计算。也可以采用类似计算

步骤，使用其他的极值算法，如现代遗传算法、模拟

退火算法和蚁群算法等，进行非线性变化曲线拟合。

４　小　结

ＮＭＳ算法是一种不需求解微分、可以查找多元

函数最小值点坐标的技术，在数值计算中，得到了广

泛应用，也可以在气象科学研究领域中得到应用。

但它存在一些缺点，如收敛速度较慢、容易产生局地

收敛等。为此，本文提出了一种对 ＮＭＳ算法改进

的方法。在改进的计算方案中，最小值点的搜索方

向仍然为原 ＮＭＳ算法的搜索方向，但通过引入适

应参数α，来计算一个新顶点，用于替换单纯形多面

体中具有最大函数值的顶点。这种计算方法与最陡

梯度算法和Ｐｏｗｅｌｌ算法中确定下一迭代点的方法

相同。

改进的ＮＭＳ算法与Ｐｏｗｅｌｌ算法有一定相似

性，但它们搜索最小值点的方向不同。通过比较可

以看出，改进的ＮＭＳ算法搜索过程简单，因而搜索

路径快捷。

无微分极值算法有很多种，ＮＭＳ算法只是其中

的一种。本文以 ＮＭＳ算法为例，简要介绍了在气

象上如何使用无微分极值算法进行非线性曲线拟

合，以及如何使用它来求解非线性方程组。本文还

介绍了如何对单纯形计算进行初始化。

为了检验改进后 ＮＭＳ算法的计算能力，以及

说明具体使用无微分极值算法进行曲线拟合，本文

以陆面过程中的参数为例，对热带阔叶林地面零平

面位移和空气阻力参数进行了经验曲线拟合，结果

表明，改进的 ＮＭＳ算法具有较高的非线性曲线拟

合能力。
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