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中 文 摘 要 ： 因為電腦的計算速度愈來愈快，因此有許多科學上的問題愈

來愈需要仰賴數值計 

算。目前工程學家或是生物資訊學家遇到的問題都非常複

雜，常常有高達 上百維度的 

積分或其他問題，傳統的數值方法皆無法解決，在最近三十

年內蒙地卡羅方法逐漸受 

到科學家們的重視。眾所皆知，當我們在使用蒙地卡羅模擬

方法時，一定要滿足 detail 

balance。如果不滿足，馬可夫鏈將不會收斂到要求之分配。

因此，Metropolis 演算 

法扮演非常重要的角色，Metropolis 演算法最大的缺點是常

常消耗掉大量的電腦資 

源。因此統計學家提出各種可能方法，加權蒙地卡羅演算法

為其中很重要的一種，此 

方法很容易跳出局部極值，以最快速度達到 ergodic。但為

了達到此目的，我們也必 

須付出一些代價，必須犧牲 detail balance 的性質，取而

代之的是加重此一局部極值 

的權重。通常此權重含有未知參數得函數，因此無法得知，

我們必須估計他或想其他 

辦法代替。因此，就有所謂的 IWIW 性質產生。本計畫之研

究成果主要在於探討加權蒙地 

卡羅方法的理論基礎。我們的成果主要有。第一：我們探討 

Q 與 R-Type 之方法。 

第二：我們探討為何 Q-Type 不滿足 IWIW 性質，但在模擬

上依然有不錯之成果。 

中文關鍵詞： 加權馬可夫鍊 蒙地卡羅方法 

英 文 摘 要 ：  

英文關鍵詞：  
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前言: 

近十年內，因為電腦的計算速度愈來愈快，有許多科學上的問題愈來愈需要仰賴數值計算，例如

最佳化問題、數值積分問題、等等。這些問題在傳統的數值分析方法中都有提到，且已經過各個領域

學者的研究。但目前工程學家或是生物資訊學家遇到的問題都非常複雜，常常有高達上百維度的積分

或其他問題，因此使用傳統的數值方法皆無法解決。 

 

研究目的: 

在最近三十年內，蒙地卡羅方法受到各個領域科學家們的重視，尤其是在資訊工程領域。近十多

年來由於一些統計學家的研究發展，使得隨機蒙地卡羅方法被廣泛的應用在生物計算、統計物理、以

及材料科學上。更進一步，學者發展出馬可夫鏈蒙地卡羅模擬法。眾所皆知，當我們在使用馬可夫鏈

蒙地卡羅模擬法時，一定要滿足兩個重要的條件，分別為 ergodic 及 detail balance。如果不滿足，

馬可夫鏈蒙地卡羅模擬法將不會收斂到我們所要求之分配。因此在馬可夫鏈蒙地卡羅模擬法的進化方

面，Metropolis 演算法扮演非常重要的角色。我們這一年之目的即在於探討 Metropolis 演算法的高

階應用。 

 

文獻探討: 

  Metropolis 演算法有兩個非常重要步驟，分別為 perturbation 的選取與選取後接受與否的機

率。通常在第一步驟完成後，第二個步驟(即接受與否的機率)是比較容易的。對於第一步驟 

perturbation 的選取，則會因為問題的不同而有不同的選取方式，因此有時候會非常困難。在

perturbation 的選取方面，在近幾年學者的研究目標，由於要選取的樣本空間常常具有非常高的維
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度，因此如果選取不洽當，很容易讓抽樣的過程掉入局部的極值中。一但馬可夫鏈掉入一些局部極值

點，將很難跳出此局部極值點，進往另一個局部極值點前進。因此無法在短時間內達到 ergodic，這

也是 Metropolis 演算法最大的缺點。科學家們常常因此消耗掉大量的電腦資源。 

為了解決這個問題，許多計算科學家與統計學家提出各種可能方法，其中有一種很重要的方法是

加權蒙地卡羅演算法，他結合了 important sampling 以及 Metropolis 演算法。這個方法被廣泛的應用

在生物資訊 以及其他需要複雜計算的應用科學上，此方法對於 Metropolis 演算法最大之改進在於此

方法不易在局部極值的地方停留太久，很容易跳出局部極值，以最快速度達到 ergodic。 

 

研究方法: 

我們為了在 Metropolis 演算法中較容易跳出局部極值，以最快速度達到 ergodic。我們深入研究

加權蒙地卡羅的方法，此方法雖較容易跳出局部穩定點，但我們也必須付出一些代價，例如有較長的

尾部收斂。在 Metropolis 演算法中因為有 detail balance 的性質，因此我們模擬的馬可夫鏈的穩

定分配會收斂到我們的預定機率分配，而在加權蒙地卡羅的方法中，因為我們希望加速馬可夫鏈跳脫

局部極值的速度，因此無法在局部極值停留太久，造成我們必須犧牲 detail balance 的重要性質，

取而代之的是加重此一局部極值的權重。因此我們探討了要放多少權重在一些不容易跳脫的點，通常

此權重為一含有未知參數得函數，因此無法得知，我們必須估計他，或想其他辦法代替。因此，就有

所謂的 IWIW 性質產生，IWIW 性質定義如下: w f(x,w) 對 w 的積分會合我們所希望的穩定分布成比

例。同時，希望我們的馬可夫鏈也具有 IWIW 不變性。在過去，有一些統計學家提出 Q-Type 與 R-Type 

之加權蒙地卡羅的方法，雖然這些方法在實際一些例子的應用上有還不錯之成果，但其背後之理論基

礎尚且不完整。因此，本計畫之主要目的在於探討加權蒙地卡羅方法在一些特例上的行為表現，在蒙

地卡羅方法只有有限個跳動點(finite state)時，在我們過去的研究中，我們發現其權重的分配似乎
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具有期望值無窮大的的情形。也因此我們嘗試要探討其尾部的機率分配模式。 

 

結果與討論: 

在這一年內，我們集中精神在於對 Q-type 的馬可夫鏈作探討。我將探討當無 state 的個數為二

時，加權馬可夫鍊蒙地卡羅方法在權重為 Q-type 時的的行為模式。 特別是其 IWIW 性質之探討。在

我們這一年的研究中我們探討 Q-type 的 IWIW 性質。但因為 IWIW 並不是收斂之充分條件。因此，

我們對state 的個數為二時加權蒙地卡羅方法做一些研究，特別是權重之分佈。雖然理論部分尚未完

全完成，但已有所進展，未來我們應該可以順利完成此目標。同時我們也探討當 IWIW 滿足時，卻因

為尾部收斂特別慢而導致取樣須趨近無窮大時，我們要如何對權重做截取。當然也跟上面的研究一樣，

我們 state 的個數為二情形下 Q-Type 之馬可夫鏈做特別的探討，希望能找出截取方式，以致能迅速

收斂且收斂正確之馬可夫鏈。我們知道 Q-type 之馬可夫鏈雖然不滿足 IWIW 性質，但依然會有不錯

的表現，我們去年也更深入的討論一些複雜的例子，看到 Q-type 的表現均有不錯之結果，今年我們

又加了一些新例子，發現權重的尾部收斂性也是重要的問題。因此我們嘗試修正 Q-Type 的馬可夫鏈，

看看是否可以藉著小幅的修正讓其滿足 IWIW 性質，但尚未完全成功。未來我們也將繼續思考此一問

題。對此問題，我們將從 state 的個數為三時之馬可夫鏈探討起，討論其權重的收斂性質，並與state 

的個數為二的權重行為做比較，分別從分配函數與加權值的期望值的觀點來比較。由過去的一些經驗，

這兩觀點會有不一致的結果，我們已發現即是在離散且有限的馬可夫鏈依然有此現象。因此，延續今

年的研究，繼續解決此一問題也會是未來的目標之一。我們來利用 Q-Type 與 R-Type 的精神找出其

他可行之馬可夫鏈適當之加權方法，雖然我們找到的馬可夫鏈具有 detail balance 之性質，但我們

發現似乎會有一些 ergodic 的問題，我們認為這是因為我們找到的馬可夫鏈會有一些機率往無窮大接

近，因此會造成加權值的期望值會滿足我們要求但分配含數卻不滿足之情形。未來我們希望能決此問
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題，至少是在state 的個數為二時可以解決。依目前之研究成果，我們認為可以對統計學家與工程學

家或生物資訊學家的模擬研究有所幫助。同時目前之研究成果應該可以寫成至少一篇有深度的論文，

並在統計或生物資訊方面的重要期刊發表。 
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合在學術期刊發表或申請專利、主要發現或其他有關價值等，作一綜合評估。

1. 請就研究內容與原計畫相符程度、達成預期目標情況作一綜合評估 

■達成目標 

□未達成目標（請說明，以 100字為限） 

□實驗失敗 

□因故實驗中斷 

□其他原因 

說明： 

2. 研究成果在學術期刊發表或申請專利等情形： 

論文：□已發表 □未發表之文稿 ■撰寫中 □無 

專利：□已獲得 □申請中 ■無 

技轉：□已技轉 □洽談中 ■無 

其他：（以 100字為限） 
3. 請依學術成就、技術創新、社會影響等方面，評估研究成果之學術或應用價
值（簡要敘述成果所代表之意義、價值、影響或進一步發展之可能性）（以

500字為限） 

本計畫之成果應算是統計學上一個重要問題之深入研究，雖然不算是突破性研究，但也算

是很有意義之成果。對於統計計算之領域應該算是有意義之成果，也可以具體幫忙一些需

要大量計算之研究學者。 

 


