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摘摇 要:人工化学反应优化算法(ACROA)是一种模拟化学反应过程的元启发式算法,它把化学反应中的对象、状态、过程

和事件设计成一种计算方法;把反应中焓和熵的能量变化设计成目标函数,通过求目标函数的最优组合来实现问题的求

解。 在现实生活中有许多问题都是求最优组合问题,它的求解可以采用人工化学反应优化算法来实现,但求解这些问题

就是求解 0-1 背包问题,也是计算机领域的 NP 难问题,所以提出一种混合人工化学反应优化算法求解 0-1 背包问题。 该

方法首先把化学反应分成单分子和双分子两种反应类型,并对这两种类型中的不同化学反应进行二进制编码;其次,为了

获得问题的最优解,引入一个贪婪策略的修正算子来修正反应过程的随机选择所产生的非可行解,并通过局部和全局搜

索来获得问题的最优求解。 实验结果证明 ACROA 算法的性能明显优于 GA 算法和 QEA 算法,该算法在解决背包问题等

有很大的优势。
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Abstract:Artificial chemical reaction optimization algorithm (ACROA) is a kind of heuristic algorithm that simulates chemical reactions
by designing objects,states,processes and events in chemical reactions as a computational method. Enthalpy and entropy energy changes
can be utilized as objective functions to solve the problem by their optimal combination. It is a well-known combinatorial optimization
problem in many real life applications,which can be solved by the artificial chemical reaction optimization algorithm,but to solve these
problems is to solve the 0-1 knapsack problems,and it is also a NP hard problem in the computer field. The hybrid artificial chemical re鄄
action optimization algorithms for solving 0-1 knapsack problems have been proposed in the literature. Firstly,the chemical reactions are
divided into monomolecular and bimolecular reaction types,and binary encoding is used for different chemical reactions in the two types.
Secondly,in order to obtain the optimal solution of the problem, a greedy strategy correction operator is introduced to correct the
unfeasible solution generated by the random selection of the reaction process,and the local and global search is used to obtain the optimal
solution of the problem. The experiment proves that ACROA is superior to the GA and QEA in performance,which has great advantages
in solving knapsack problem.
Key words:artificial chemical reaction optimization;0-1 knapsack problem;combinatorial optimization;greedy;chemical reaction
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0摇 引摇 言
0-1 背包问题( knapsack problem)是一个典型的

组合优化问题,即给定 n 个物品,每个物品重量为 g i ,
价值为 u i ,从中选出若干个物品,使得选出物品的总

价值 V 最大但总重量 W 不超过背包的重量总量 C 。
背包问题在实际中有很多应用,如切割问题、调度问

题[1]、密码问题[2-3] 等。 这些都是 NP 难问题,因此不

可能有多项式时间算法,除非 P =NP[4]。 背包问题的

模型表示如下:
总价值为:

V = 移
n

i = 1
x iu i (1)

总重量为:

W = 移
n

i = 1
x ig i 臆 C,x i 沂 {0,1},

i 沂 {1,2,…,n}
(2)

其中, x i 取值为 1 或 0,表示第 i 个物品的选择或不

选择。
求解 KP01 问题的方法可以分为精确算法和近似

算法两类。 精确算法研究包括 Bellman[1] 提出的动态

规划、Kolesar 提出的分支定界法等。 在早期的启发式

算法中[5],Sahni 最先提出了用多项式近似方法求解背

包问题[6], Ibarra 和 Kim 改进为完全多项式近似

方法[7]。
近年来,针对背包问题提出了大量的元启发式算

法。 例如,吕晓峰等提出了一种求解 0-1 背包问题的

改进遗传算法[8];吴迪等提出了基于改进的蜂群遗传

算法求解多选择背包问题[9];喻学才等提出了多维背

包问题的蚁群优化算法(ACO) [10];高尚等提出了背包

问题的混合粒子群优化算法[11];Han 等提出了量子进

化算法(QEA) [12];Liu 等提出了一种模式指导的进化

算法 ( SGEA) [13]; Zou 等提出了全局调和的搜索

算法[14]。
文中提出在 ACROA 算法中融入贪心算法思想来

解决 KP01 问题。 ACROA 算法具有很强的搜索能力,
在高效性和多样化两个特征上表现出色[15-16]。 因为

化学反应算子中使用了与遗传算法操作算子中相似的

交叉和变异算子,使得 ACROA 算法也具有了 GA 的

优点。 在修正算子的阶段采用贪心思想,在其他阶段

则采用文献[12]中用到的随机方法。 文中提及的修

复函数有两个优势:一是贪心思想使得算法具有更快

的收敛性;二是通过随机搜索保证多方向覆盖,有效避

免局部最优解。

1摇 人工化学反应优化算法(ACORA)
ACORA 是 Alatas 受化学反应过程的启发[15]提出

的一种启发式算法。 在化学反应过程中,系统倾向于

最高的熵和最低的焓。 化学反应中所拥有的有效对

象、状态、过程和事件,可以被设计为一种计算方法。
焓或潜在的能量(对于最小化问题)、熵(对于最大化

问题)可以作为相关问题的目标函数。 算法 1 给出了

ACROA 算法的轮廓。 更多的细节可以参考文献[15-
16]。

算法 1:ACROA algorithm
Input:Problem - specific information ( the objective function

f(x) = 移
n

i = 1
x iui , where f(x) is total entropy, x i 取值为 1 或 0,表

示第 i 个物品的选择或不选择, ui 是选择物品的价值,这里指反

应中的熵值,constraints is
ui

gi
, gi 是重量,and the dimensions of

the problem D)
Output:The best solution
1摇 for m reacNum calculate enthalpy e(mi) ;
2摇 initial{ f 寅 啄,E 寅 渍,T 寅 max };
3摇 Setting the initial reactants R0 = {q1,q2,…,qn} 、 R1 =

{ l1,l2,…,ln} and evaluation;
4摇 while T not met do;
5摇 { for bimolecular reactions do
摇 {binary encoding synthesis reaction;
摇 binary encoding displacement reaction;
摇 binary encoding redox2 reaction;
摇 calculate f and E ;}
摇 for monomolecular reactions do
摇 {binary encoding decomposition reaction;
摇 binary encoding redox1 reaction;
摇 calculate f and E ;}
摇 }
6摇 if( f < 啄 ) and E > 椎 then
摇 {
摇 Apply reversible reaction update 椎 of enthalpy,
摇 update 啄 of function f , R set of reactants,maximum number

of iteration T ,dimensions of the problem D ;
摇 goto 4;}
摇 else
摇 {output the best solution; }
7摇 end if
8摇 end while

1. 1摇 化学反应

在 ACROA 中,有两种化学反应类型,即单分子反

应和双分子反应。 单分子反应只需要一个反应物参

与,包含 redox1 反应和分解反应两种。 双分子反应包

含合成反应、redox2 反应和置换反应三种,需要两种反

应物参与。 对于 ACORA,采用二进制编码。 上述 5 种

化学反应的运算分别描述如下:
1. 1. 1摇 二进制编码合成反应

具体规则是:两个反应物通过比特位运算(相同
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为 1,不同为 0),产生一个新的反应物。 这种运算的过

程如图 1 所示。

图 1摇 二进制编码的合成反应

1. 1. 2摇 二进制编码置换反应

该运算由两种初始反应物产生两种新的反应物。
两种反应物二进制串的每个比特位都通过基于随机生

成的掩码进行变换,以实现两种反应物之间的信息交

换。 对于掩码为 0 的位,两种反应物对应位的值相交

换,否则不变,如图 2 所示。

图 2摇 二进制编码置换反应

1. 1. 3摇 二进制编码氧化还原反应 2
首先随机选择两个交叉点,对应位的数据交换即

可,如图 3 所示。

图 3摇 二进制编码氧化还原反应 2
1. 1. 4摇 二进制编码分解反应

在原反应物二进制串中随机选取两个随机点,把
这两个点之间的每个位反转,即 0 变成 1,1 变成 0。 如

图 4 所示,随机选取的是第 2、6 位随机点,将它们之间

的每位反转。

图 4摇 二进制编码分解反应

1. 1. 5摇 二进制编码氧化还原反应 1
具体规则是:随机选取一位取反,如图 5 所示。

图 5摇 二进制编码氧化还原反应 1
1. 2摇 反应物更新

这一步骤来源于可逆化学反应,进行化学平衡测

试。 如果新生成的反应物具有更好的功能价值,则新

反应物被保留,否则被排斥,这样有助于反应物趋向最

优解。 当终止条件满足时,ACROA 报告最好的解,否
则,重复前面的化学反应过程。

2摇 KP01 问题的 ACROA 算法设计
该算法用二进制编码表示解的结构,求解 KP01

问题的 ACROA 算法描述如下:
2. 1摇 解的表示

所求 KP01 问题的解用一个二进制串来表示,第 i
位为 1 表示第 i 项物品被选择,为 0 则表示未被选择。
二进制解串的长度等于问题中的物品个数 n 。
2. 2摇 目标函数

在反应中,熵(entropy)是非负的且在反应过程中

递增,定义如下:

entropy = 移
n

i = 1
x iu i (3)

2. 3摇 约束处理

使用二进制串有时会使得产生的解违反约束条

件,通常用惩罚和修复两种技术解决这个问题。 第一

种方法是惩罚系数[14]。 虽然这种方法可以帮助算法

找到足够的解,但它并不有助于改进解的质量。 下面

引入的修复函数正是用来克服这个缺点。
修复算子是基于重复随机选择直到满足背包约

束,这可能会在某些情况下消耗大量的 CPU 时间。 相

反地,传统的贪婪策略也带有背包问题中的其他一些

缺点,详细分析见文献[8]。 文中使用一个新的修复

算子,它依赖于贪婪策略和随机选择[17]。 此修复程序

的优点是在 CPU 时间成本和摆脱局部最优之间取得

了平衡。 将问题中的物品按价值重量比率 u i / g i( i = 1,
2,…,n) 从大到小排序,即:

u i

g i
逸

u j

g j
,i < j (4)

这种修复操作包括两个阶段。 第一阶段(称为增

加阶段)按照价值重量比 u i / g i 递减的顺序检查每个变

量 x i ,只要不违背约束,就将变量的值 0 变为 1。 第二

阶段(称为减少阶段)随机检查一个变量,如果违背约

束,将这个变量的值 1 变为 0. 减少阶段的目标是把非

可行解变为可行解;而增加阶段是改进可行解的价值
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最大化。 修复算子描述见算法 2。
算法 2:Repair( 棕 )
Input:原解 棕
Output:经修复算子处理后的解 棕'

1摇 m = 移
n

i = 1
x igi - C 摇 / / 增加

2摇 i = 1;
3摇 while( m >0 and i 臆 n ) do
4摇 if( m 逸 gi ) then
5摇 棕i =1;
6摇 m = m - gi ;
7摇 i = i +1;
8摇 end if
9摇 end while

10摇 k = C - 移
n

i = 1
x igi 摇 / / 减少

11摇 while( k >0) do
12摇 随机从背包选择一项,假设为第 i 项;
13摇 棕i =0;
14摇 k = k - gi ;

15摇 end while

16摇 棕' 饮 棕 / / 棕 经处理后变为 棕'

3摇 仿真实验
采用 8 个 KP01 问题来证明 ACROA 算法的有效

性。 所有的算法用 C#2010 实现。 采用 PC 机,Pentium
E5500 CPU / 2. 8 GHz、2G RAM,运行 Windows7 操作

系统。
3. 1摇 三种算法求解小维度规模 0-1 背包问题的性能

在这一部分,采用文献[14]中使用的 5 个测试函

数。 在表 1 中,5 个测试函数的维度分别是 4、10、7、5
和 20。

这 5 个测试函数的实验独立运行 30 次。 ACROA
算法中仅有参数 reacNum 需要调整,并且设置为 5。
终止条件设置为 100 000。 对于所有的函数,算法找出

最优解的成功率为 100% 。
为了进一步研究 ACORA 算法的性能,还应用了 3

个大维度的强相关实例。
表 1摇 5 个测试集的维度大小和设置参数

实例 维数 参数( g,C,u )

c1 4 g =(6,5,9,7), C =20, u =(9,11,13,15)

c2 5 g =(15,20,17,8,31), C =80, u =(33,24,36,37,12)

c3 7 g =(31,10,20,19,4,3,6), C =50, u =(70,20,39,37,7,5,10)

c4 10 g =(30,25,20,18,17,11,5,2,1,1), C =60, u =(20,18,17,15,15,10,5,3,1,1)

c5 20
g =(84,83,43,4,44,6,82,92,25,83,56,18,58,14,48,70,96,32,68,92), C = 879, u =
(91,72,90,46,55,8,35,75,61,15,77, 40,63,75,29,75,17,78,40,44)

3. 2摇 三种算法求解大维度规模 0-1 背包问题的性能

为了测试 ACROA 算法求解大维度 KP01 问题的

性能,与 GA 算法和 QEQEA 算法进行比较实验。 在这

些测试案例中,采用强相关的数据集。 物品的重量

g i 、价值 u i 和背包容量 C 由下式计算得出:
g i = rand[1,10]摇 (5)
u i = g i +5, i = 1,2,…,n (6)

C = 1
2 移

n

i = 1
g i (7)

其中,rand[1,10]随机产生 1 到 10 的整数,服从均匀

分布。
实验采用 3 个测试实例,分别是 200、600 和 1 000

个物品。 图 6 ~ 图 8 显示了在 3 个实例中运行 30 次得

到的平均最大总价值中,ACROA算法都是最好的,证

1�200

1�180

1�160

1�140

1�120

1�100

1�080

1�060

图 6摇 最大利益情况(迭代 200 次)
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图 7摇 最大利益情况(迭代 600 次)
5�700

5�600

5�500

5�400
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5�200

5�100

5�000

4�900

图 8摇 最大利益情况(迭代 1 000 次)
明了 ACROA 算法的全局搜索能力和收敛能力都明显

优于 GA 和 QEA。

4摇 结束语
基于人工化学反应和贪心策略提出了有效求解

0-1背包问题的一种新算法。 其中仔细设计了 5 个特

定问题的基本化学反应,基于贪婪策略给出了一个新

的修复函数及其有效算法。 通过 5 个基准实例和 3 个

强相关数据集实例的仿真实验,将 ACROA 算法与

GA、QEA 算法进行了比较,验证了 ACROA 算法的性

能优于其他算法。
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