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研究者创新提出一种动力配分函数计算方法。

近日，电子科技大学基础与前沿研究院教授汤迎课题组，联合中国科学院理论物理研究所研究员
张潘、博士后刘晶，北京师范大学系统科学学院教授张江在《自然—通讯》上发表了研究论文。
论文报道了利用变分自回归网络求解非平衡态统计力学和动力学相变的最新进展。

探究非平衡系统中的相变现象和普适性行为，是统计物理研究领域的重点课题之一。在非平衡态
统计物理学中，动力配分函数堪称其核心概念的代表之一，有着与平衡态统计物理中的系综和配
分函数相仿的地位。与计算平衡态系统配分函数不同，动力配分函数的求解不仅需要对所有可能
的系统状态进行求和，还必须引入对时间这一额外维度的考量。

虽然在长时间极限情况下，该问题可通过简化处理并利用大偏差理论等方法进行分析，但要精确
计算系统在任意有限时间内演化得到的动力配分函数，仍是一项颇具挑战性的工作。这个计算难
题不仅继承了平衡态配分函数计算的复杂性，还需精确捕捉系统变量在任意时刻的联合分布情况
。

对此，文章提出了一种创新的动力配分函数计算方法。该方法采用循环神经网络、PixelCNN和T
ransformer等自回归生成模型，结合强化学习技术，预测系统在任意时刻的联合概率分布。这一
研究为动力配分函数的计算带来了机器学习的新视角和方法路径。（来源：中国科学报 杨晨）
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通过演化变分自回归网络追踪系统演化到任意时刻状态的联合概率分布。电子科技大学供图

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-024-45172-8
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