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ГЕНЕТИЧЕСКИХ АЛГОРИТМОВ И СУПЕРКОМПЬЮТЕРНЫХ 

ВЫЧИСЛЕНИЙ 

Задача определения неорганических кристаллических структур с большим числом 

атомов из данных порошковой дифракции является актуальной исследовательской 

задачей. В предшествующих работах [1,2] было показано, что эволюционный подход для 

определения кристаллических структур является перспективным по возможностям его 

модернизации. Однако постепенно становилось очевидным, что целевая функция на 

основе свертки критериев (критерия соответствия дифрактограмме и критерия 

физичности кристаллической структуры) является одним из главных ограничений для 

развития данного метода решения задачи: при повышении размерности критерий на 

основе свертки не позволяет эффективно организовать эволюционный отбор. При этом 

значительное влияние на результаты работы алгоритма оказывает настройка весовых 

коэффициентов критериев в свертке, эти коэффициенты могут значительно меняться при 

переходе от решения одной задачи к другой. Поэтому в данной работе предлагается 

использовать эволюционный алгоритм многокритериальной оптимизации для решения 

поставленной задачи. В частности – генетический алгоритм SPEA2 [3].  

Главным понятием в алгоритмах многокритериальной оптимизации является 

«множество Парето». Этим термином называют группу таких индивидов в популяции, 

которые лучше других хотя бы по одному из критериев. Такие индивиды называются 

«недоминируемые». Название «доминируемый» индивид означает, что есть по крайней 

мере один индивид, который лучше данного по всем критериям. Все недоминируемые 

индивиды сохраняются в архивном множестве, которое учувствует в операции 

скрещивания при формировании индивидов нового поколения. 

Мы разработали мультипопуляционный вариант алгоритма SPEA2, в котором есть 

один управляющий процесс и несколько рабочих процессов, обмен между которыми 

реализован по схеме «звезда». В нём на рабочих процессах идёт эволюция по обычному 

алгоритму SPEA2, а на управляющем процессе хранится «главное архивное множество». 

Его размер равен числу рабочих процессов, умноженному на размер архивных множеств 

на них. Обмен индивидами между процессами происходит по следующей схеме. 

1) Каждое поколение с рабочих процессов отправляются на управляющий процесс их 

архивные множества. Архивное множество управляющего процесса заполняется из смеси 

индивидов его архивного множества с предыдущего поколения и вновь пришедших индивидов. 

2) Каждые 100 поколений управляющий процесс отправляет полностью своё 

архивное множество на все рабочие процессы.  

Такая схема позволяет одновременно и производить обмен лидирующими решениями 

между популяциями, и обеспечить достаточную долю независимости для эволюции 

рабочих процессов между актами обмена. 

В качестве тестовых образцов были использованы три образца, на которых 
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проводилось тестирование предыдущих версий мультипопуляционных генетических 

алгоритмов (МПГА) для определения кристаллических структуры из данных порошковой 

дифракции. Это были два образца средней сложности и один образец высокой сложности. 

В таблице приведены результаты запусков и различающиеся настройки запусков. Каждый 

образец запускался сериями из нескольких пусков подряд с одинаковыми настройками. 

Также в таблице приведено сравнение с результатами, полученными в 

однокритериальных версиях МПГА для этих же образцов. 

Таблица 

Результаты запусков алгоритма и сравнение с результатами,  

полученными в однокритериальных версиях МПГА. 

   
Доля успешных запусков и  

среднее значение фитнесса найденных решений 

Образец 
Степ. 

свободы 
Способ 
запуска 

МПГА с 
обменом 

типа 
«звезда» 

МПГА с 
обменом по 
островной 

модели 

МПГА с 
обменом по 
островной 
модели + 

функция сдвига 
структуры 

Мульти-
попул. 
SPEA2 

K2PbO2 30 300 gen., 

50 launches 

55% 

39.96 

60% 

27.73 

72% 

19.34 

84% 

12.91 

Ca2Al3O6F 25 1000 gen., 

50 launches 

22% 

18.22 

26% 

15.48 

40% 

13.49 

54% 

11.58 

Er10W2O21 54 3000 gen., 

10 launches 

0% 

4.96 

0% 

3.81 

10% 

4.69 

50% 

1.31 

 

Таким образом, проведённые эксперименты показывают, что предложенный 

алгоритм более эффективен, чем ранее используемые алгоритмы однокритериальной 

оптимизации. В дальнейшем это позволит решить проблему определения более 

сложных кристаллических структур. 
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