
第5章 人工代谢算法

  人工代谢算法是一种基于酶催化模拟生物体新陈代谢机理的仿生算法。代谢反应的核

心是浓度的平衡,在酶对底物的催化效率达到最大且代谢反应实现平衡时,代谢系统的性能

指标处于最优状态。如果将待优化的目标函数看作代谢反应速率,酶的催化过程则可视为

对目标函数的优化过程。当反应实现平衡时,代谢速率取得稳态最大值,即目标函数取得最

大值。本章简要介绍人工代谢算法的原理、编码、竞争算子、平衡算子、凋亡算子等代谢算子

的描述及算法实现流程。
 

5.1 人工代谢算法的提出

人工代谢算法(Artificial
 

Metabolic
 

Algorithm,
 

AMA)是2009年由胡杨和桂卫华以生物

体新陈代谢机理为模型提出的一种基于酶催化的仿生算法。AMA面向的对象是一个网络化

的控制系统,算法通过模拟生物体新陈代谢的环境,以代谢物浓度差及底物与酶的契合程度为

控制量对系统变量进行调节。它的控制目的是使整个代谢网络的流量趋于平衡和协调,这与

网络控制的目的恰好一致。因此,从定性的角度来说,人工代谢算法可以实现对复杂系统、

多对象多目标系统较好的实时控制。起初,人工代谢算法用于解决多对象物流配送优化问

题。后来,胡杨和桂卫华又将人工代谢算法用于解决TSP问题、多对象调度问题及故障诊

断问题。

5.2 人工代谢算法的原理

人工代谢系统是在分析生物体新陈代谢规律的基础上,通过对酶识别能力、酶催化下细胞

各类递阶调控模式的分析和模型抽象而成的一类模拟人的代谢系统。从生物化学层次看,任
何代谢系统网络都是由一些支路连接而成的。对单条代谢支路的代谢反应模式为

A+B
x
 C+D (5.1)

其中,A、B 为底物;
 

C、D 为生成物;
 

x 为催化酶。双向箭头表示该反应可以平衡移动,是可

逆反应。

若底物浓度高于生成物浓度,此时酶起到正向催化作用,反应过程向合成生成物方向进

行;
 

若生成物浓度高于底物浓度,此时酶表现为逆向催化作用,反应过程向合成底物方向进

行。在此处,酶只起常规的催化作用。若遇特殊情况,即使底物浓度低于生成物浓度,也可以



通过调节酶的浓度来改变反应过程的方向,迫使反应向合成生成物方向(正向催化方向)进行,
以实现整个网络的代谢平衡。对可逆反应而言,通常提到的酶是指对正反应起加速作用的催

化剂。而实际上,也存在促使化学平衡向逆反应方向进行起到抑制剂的作用。为了统一起见,
对酶是正、逆反应催化剂的统称,其在算法中的作用通过平衡算子来统一表征。

由于酶对底物具有较强的选择契合性,对于不同的底物,需要不同的酶来与之发生催化作

用。通过设计竞争算子来体现酶与底物催化时的专一性。同时,生物体细胞发育机制研究表

明,染色体端粒(Telomeres)的DNA序列都随着细胞分裂次数的增加而进行缩短。在真核生

物染色体中具有特殊的结构端区,即端粒区。细胞每次分裂,都由一种特殊的酶即端粒酶

(Telomerase)负责将全部端粒重复序列加到子染色体上。但该酶总是只在配子细胞和癌细胞

中存在。在一般的体细胞中,端粒酶数量下降,端粒变得越来越短。染色体丢失的不仅是非编

码的重复序列,而且还危及基因编码。染色体一旦缩短到临界长度,细胞便会死亡。这就是多

细胞生物衰老的端粒学说。据此,根据酶催化底物的专一性设计了凋亡算子,随着代谢网络中

特定回路平衡的实现,对应催化该回路底物的酶开始凋亡。这一过程是为了降低计算成本,避
免产生不必要的代谢计算。

人工代谢算法原理的核心是浓度平衡。当各条支路及整个代谢网络实现底物与反应物浓

度达到协调平衡时,新陈代谢处于最旺盛阶段,对应的目标函数也将获得最优值。其中,当目

标函数达到最优值时,对应的代谢浓度将达到稳态平衡,代谢过程的反应率也将达到稳态平

衡,此时的代谢物数值对应目标函数的最优值。

5.3 人工代谢算法的描述

1.
 

浓度平衡与代谢算子

在人工代谢系统中,底物、反应物的初始浓度由输入输出物理量决定。系统输入输出量关

系决定代谢反应率的初始值。AMA算法将“浓度平衡”即“浓度差”作为适应度函数,根据代

谢支路上的代谢物的多少决定对应催化酶的浓度。
通过平衡算子和抑制算子等代谢算子对代谢浓度进行调节,浓度差越大,则调节幅度也越

大。经反复循环调节,浓度的变化率为0(即浓度差为0),实现浓度平衡。此时系统已完全畅

通,代谢量和代谢率也逐渐趋于稳定。此时从底物到生成物之间形成一条最优的代谢通路。
代谢物数值达到最大,所对应的目标函数值最大而获得最优解。

凋亡算子适用于多酶调控的代谢体系,凋亡算子只取全0和全1两种情形。当酶所催化

的代谢反应未达到平衡时,该酶的凋亡算子置全0,表示酶尚未退出代谢体系;
 

当酶所催化的

代谢反应已达到平衡时,该酶的凋亡算子置全1,表示酶退出代谢体系,在余下的反应中不再

考虑该酶的作用。

2.
 

人工代谢算法的编码

设有代谢反应方程为式(5.2)、式(5.3),其中A 和B 为底物,P 和Q 为生成物,E 为催化

酶。在代谢规律中,酶E 先与底物结合,生成中间复合物,再生成最终生成物。具体结合方式

如式(5.3)所示。
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A+B
 E
← →P+Q (5.2)

A+B+E←→[AE]+B →E+P+Q (5.3)
其中,[AE]为中间复合物。酶E 先与底物A 结合产生中间复合物[AE],再释放出生成物P、

Q 并还原生成催化酶E。
基于共价催化的原理,人工代谢算法的编码规则如下。
底物A 和B 的浓度区间为[0,1],由底物A 和B 的量各占整个反应平衡方程中全部物理

量的比例可计算出浓度。在人工代谢算法中,代谢物(包括底物和生成物)和酶的编码都用二

进制位串表示。
假设采用n位二进制代码的编码方式,即将底物实际浓度和酶的浓度各映射成[0,2n-1]上

的0、1组成的编码串。中间代谢物通过底物和酶对应位置上的0、1值经过“同或”逻辑的操作

得到。例如,设底物A 的编码为00101101,酶E 的编码为10110001,则中间物[AE]的编码由

A☉E 可得到,即为01100011。显然,当中间物[AE]的编码达到11111111时,代谢平衡予以

实现。这样编码的优点在于充分体现底物与酶的契合程度,从直观意义上进一步加强了算法

自身的生化背景和寻优意义。

3.
 

竞争算子的设计

通过对生物化学中相关知识的分析,可以发现酶的催化作用有很强的选择性。对于不同

的底物有不同的选择性。设有两个不同的底物A1、A2,酶E 对它们的契合程度很可能有较大

的差距。通过引入竞争阈值h1 来评价契合程度,设待优化函数y=f(x),其中自变量x 的二

进制编码(即为底物A 的编码),反过来底物A 的二进制串解码成对应的十进制数(即为f 函

数的自变量x)。设底物A1、A2 分别对应的十进制数为x1、x2,当满足式(5.4)时,说明底物

A1 的代谢量大于底物A2 的代谢量,且底物A1 与酶的契合程度要大于底物A2 与酶的契合

程度,因此底物A1 较之于A2 是更为理想的代谢物,因此A1 应保留进入下一轮的代谢选择;
 

当满足式(5.5)时,说明底物A2 的代谢量大于底物A1 的代谢量,且底物A2 与酶的契合程度

要大于底物A1 与酶的契合程度,因此底物A2 较之于A1 是更为理想的代谢物,因此A2 应保

留进入下一轮的代谢选择。当式(5.4)、式(5.5)均不能满足时,说明A1、A2 相互之间无明显

的竞争优势,因此随机选择A1、A2 中的任一个进入下一轮的代谢。

f(x1)-f(x2)
f(x1)+f(x2)

≥h1

f(x1)-f(x2)
f(x1)+f(x2)

≥0












(5.4)

f(x1)-f(x2)
f(x1)+f(x2)

≥h1

f(x1)-f(x2)
f(x1)+f(x2)

≤0












(5.5)

4.
 

凋亡算子的设计

设计凋亡算子的目的是淘汰与酶过分不相匹配的底物,而对应产生新的底物。其设计过

程如下。
设立凋亡阈值h2,对任意底物A1,对于已给定的酶E 而言,基于“同或”逻辑操作计算出
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其中间代谢物[A1E],设中间代谢物[A1E]对应的十进制数为k1,各位全为1时的中间代谢

物对应的十进制数为k2(显然,当编码位数为n 时,k2=2
n-1)。当满足式(5.6)时,说明底物

A1 与酶E 匹配程度过低,底物A1 应予以凋亡,而用新的底物A2 来代替。
由于代谢操作希望中间代谢物的同或结果尽可能接近全为1,因此新底物A2 的产生过程

如下。
设代谢物采用n 位编码,则底物A1 与酶不契合的程度可定义为m 位,m 值可由式(5.7)

得出,其中函数round()表示对自变量进行四舍五入取整运算。

k1
k2
≤h2 (5.6)

m=round
k1
k2

×n  (5.7)

  得到m 后,在组成A1 的二进制串的n 位编码中随机选择m 位编码进行取反操作,得到

的结果即为A2。显然,A2 与E 的契合程度要高于A1 与E 的契合程度。这时A2 代替A1
进入下一轮的代谢计算。当不能满足式(5.6)时,说明A1 尚未达到凋亡的程度,则保留A1 进

入下一轮的代谢计算。

5.
 

平衡因子和拟制因子的设计

代谢反应的平衡是维系生命活动的关键。平衡算子的目的是当代谢平衡不能持续时,
产生新的代谢物来尽可能保持代谢中间物的最大化。设有底物 A、B 和生成物C、D,在
式(5.1)中作为可逆反应,酶可完成双向催化功能。故式(5.1)等价于式(5.8)中4个反应

的合成。

A+B
 E
← →[AE]+B↔C+D

A+B
 E
← →[BE]+A↔C+D

C+D
 E
← →[CE]+D↔A+B

C+D
 E
← →[DE]+C↔A+B















(5.8)

式中,酶是所有能催化代谢物的作用的统称。当反应实现平衡时,酶与各物质之间的总体协调

功能达到最强。从式(5.8)可以看出,当酶E 确定时,4个方程中只有3个是彼此独立的,故而

可以由其中的任意3个代谢物推出第四个代谢物。如果设A、B、C 的编码已知,则中间代谢

物[AE]、[BE]、[CE]、[DE]的二进制编码可以由“同或”逻辑得到。例如,由A 的二进制编

码与E 的二进制编码的“同或”可以得到[AE]的编码。
设P1=[AE],P2=[BE],P3=[CE],当代谢实现平衡时,P1、P2、P3 应尽可能达到全

为1。设P=P1☉P2☉P3,显然,P 也尽可能达到全为1。再令P4=[DE],由代谢平衡条

件,P 与P4 应尽可能接近。故可知当达到完全理想平衡状态时有P4=P 成立。代谢物D 的

编码可用如下方法得到:
 

逐位对比 P 和E 的二进制位串,设对第i 位,P(i)=E(i)时,

D(i)=1;
 

P(i)≠E(i)时,D(i)=0;
 

这样做的意义在于使D 与E 的匹配程度与P 的取值更

为接近,从而实现平衡状态下新代谢物的产生和搜索。
人工代谢算法的平衡因子km0 和拟制因子ki0 的初值分别为式(5.9)、式(5.10),平衡因

子km(t)和拟制因子ki(t)的调节规律分别为式(5.11)、式(5.12)。
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km0= f(A+B)
f(A+B+C+D)

(5.9)

ki0= f(C+D)
f(A+B+C+D)

(5.10)

km(t)=km0
∂f(A+B+C+D)

∂f(A+B)
(5.11)

ki(t)=ki0
∂f(A+B+C+D)

∂f(C+D)
(5.12)

v(t)=
∂f(A+B)

∂f(A+B+C+D)+
∂f(C+D)

∂f(A+B+C+D)
(5.13)

式(5.9)~式(5.12)中,f(·)表示对应物质的量,如f(A+B)表示全部反应物的浓度之和。
式(5.13)中,v(t)为系统反应速率。式(5.9)~式(5.13)中,A、B、C、D 为不同的底物或生成

物,是随时间变化的量。
在人工代谢算法中,由于在实际情况下代谢路径中的代谢物浓度不可能完全为0,因此引

入数学上的某一极小值ε。当代谢物浓度小于ε时,认为对应的代谢反应已实现平衡,即为

∂v(t)
∂t <ε (5.14)

其中,ε是不为0的某一极小值。ε可以按实际优化进程进行交互式定义。
平衡算子的作用是随机选择酶E 中的二进制数位,使对应的数位上的数值与底物对应数

位上的数值相等,即若底物某一数位上的数值为0,则平衡算子将酶E 中与底物对应数位上的

数值也转化为0;
 

若底物某一数位上的数值为1,则平衡算子将酶E 中与底物对应数位上的数

值也转化为1。
抑制算子的作用是随机选择酶E 中的二进制数位,使对应的数位上的数值与底物对应数

位上的数值不相等,即若底物某一数位上的数值为0,则抑制算子将酶E 中与底物对应数位上

的数值转化为1;
 

若底物某一数位上的数值为1,则抑制算子将酶E 中与底物对应数位上的数

值转化为0。这种编码的思想是使酶E 与底物之间的作用关系更好地与真实的“共价催化”原
理相一致,从而通过调整酶E 的变化来调整化学平衡。

平衡算子和抑制算子的值均在[0,1]区间。平衡算子在一个计算周期中的值为当前全部

底物的浓度;
 

抑制算子在一个计算周期中的值为全部生成物的浓度。在得到平衡算子和抑制

算子的值后,决定所要变换的酶的二进制编码的位数。当代谢反应达到稳态,代谢物浓度变化

率趋于不变或小于ε时,代谢反应速率已达到稳态最大值,代谢寻优终止。

5.4 人工代谢算法的实现流程

人工代谢算法的实现流程如图5.1所示。首先,设定基本的代谢参数,包括底物点数

目m;
 

酶的取值e;
 

代谢计算迭代次数G;
 

代谢点编码位数n;
 

竞争阈值h1;
 

凋亡阈值h2。
其次,通过对实际问题的编码,将待优化问题的自变量空间用底物的取值来表示。采用竞

争、凋亡、平衡等酶的3种代谢算子计算方式来选取新的底物。根据酶与底物契合程度的

高低来筛选出一批更为合适的底物进入下一轮的代谢选择。上述过程反复进行,最后通过
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判断是否达到代谢计算的迭代次数或判断酶与底物契合的稳固程度来决定代谢计算是否

可以完成。在完成代谢计算后,通过对反复“发酵”后得到最优底物进行解码可以得到实际

问题的最优解。

图5.1 人工代谢算法实现流程图
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