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摘　 要:针对传统配方中原料替换依赖专家经验、效率低、缺乏科学约束,且不适应数字化时代要求的问题,融合粒子群优化(particle
 

swarm
 

optimization,PSO)算法的全局优化优势与近红外光谱的快速分析能力,建立科学智能的配方替换方法,确保替换后配方与原配

方下的产品质量一致性与稳定性。 基于近红外光谱相似性原则,构建融合光谱信息散度、欧式距离与 Pearson 相似度的目标函数,采
用 PSO 算法解决配方替换组合优化问题。 采用 13 个高斯函数模拟 2

 

000 个原料光谱,设计 10
 

000 个配方组合开展模拟替换实验,迭
代寻优获取最优方案;选取 12 个实际烟叶配方进行智能推荐,归一化光谱数据优化相似度计算,通过专家评吸验证一致性。 结果表

明,模拟实验中,81. 82%的推荐配方与原配方差异性小于 0. 000
 

5,所有结果差异均小于 0. 01;实际配方验证中,83. 33%的方案在专

家评吸与光谱相似性分析中保持一致。 该方法显著提升配方替换效率,保障替换后配方质量,为配方科学化管理提供重要技术支撑,
可广泛应用于烟草、制药等多个领域。
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Abstract:
 

To
 

address
 

the
 

issues
 

of
 

traditional
 

raw
 

material
 

replacement
 

in
 

formulations,
 

such
 

as
 

over-reliance
 

on
 

expert
 

experience,
 

low
 

efficiency,
 

lack
 

of
 

scientific
 

constraints,
 

and
 

incompatibility
 

with
 

the
 

demands
 

of
 

the
 

digital
 

era.
 

It
 

integrates
 

the
 

global
 

optimization
 

capability
 

of
 

the
 

particle
 

swarm
 

optimization
 

(PSO)
 

algorithm
 

with
 

the
 

rapid
 

analysis
 

performance
 

of
 

near-infrared
 

(NIR)
 

spectroscopy
 

in
 

this
 

work.
 

The
 

aim
 

is
 

to
 

establish
 

a
 

scientific
 

and
 

intelligent
 

formulation
 

method
 

and
 

ensures
 

the
 

consistency
 

and
 

stability
 

of
 

product
 

quality
 

between
 

the
 

replaced
 

and
 

original
 

formulations.
 

On
 

the
 

basis
 

of
 

the
 

principle
 

of
 

NIR
 

spectral
 

similarity,
 

an
 

objective
 

function
 

integrating
 

spectral
 

information
 

divergence
 

(SID),
 

Euclidean
 

distance,
 

and
 

Pearson
 

similarity
 

is
 

constructed
 

to
 

achieve
 

the
 

goal.
 

The
 

PSO
 

algorithm
 

is
 

employed
 

to
 

solve
 

the
 

combinatorial
 

optimization
 

problem
 

in
 

formulation
 

replacement.
 

Thirteen
 

Gaussian
 

functions
 

are
 

used
 

to
 

simulate
 

2
 

000
 

raw
 

material
 

spectra,
 

and
 

10
 

000
 

formulation
 

combinations
 

are
 

designed
 

for
 

simulated
 

substitution
 

experiments
 

to
 

obtain
 

optimal
 

schemes
 

through
 

iterative
 

optimization.
 

Twelve
 

actual
 

tobacco
 

leaf
 

formulations
 

are
 

selected
 

for
 

intelligent
 

substitution
 

recommendation.
 

The
 

spectral
 

data
 

are
 

normalized
 

to
 

optimize
 

similarity
 

calculation,
 

and
 

expert
 

sensory
 

evaluation
 

is
 

conducted
 

to
 

verify
 

the
 

consistency
 

of
 

the
 

substitution
 

schemes.
 

In
 

the
 

simulated
 

experiments,
 

81. 82%
 

of
 

the
 

PSO-recommended
 

formulations
 

exhibites
 

a
 

difference
 

of
 

less
 

than
 

0. 000
 

5
 

from
 

the
 

original
 

ones
 

with
 

all
 

differences
 

below
 

0. 01,
 

which
 

meets
 

the
 

requirement
 

of
 

spectral
 

similarity.
 

In
 

the
 

validation
 

step
 

of
 

actual
 

formulations,
 

83. 33%
 

of
 

the
 

schemes
 

shows
 

consistency
 

between
 

expert
 

sensory
 

evaluation
 

results
 

and
 

spectral
 

similarity
 

analysis.
 

It
 

significantly
 

improves
 

the
 

efficiency
 

of
 

formulation
 

replacement
 

and
 

effectively
 

guarantees
 

the
 

quality
 

stability
 

of
 

the
 

formulations.
 

This
 

provides
 

crucial
 

technical
 

support
 

for
 

the
 

scientific
 

management
 

of
 

formulations
 

in
 

industrial
 

production,
 

and
 

can
 

be
 

widely
 

applied
 

in
 

tobacco,
 

pharmaceuticals,
 

and
 

other
 

related
 

fields.
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　 　 原料配方的替换与维护,在工业生产的众多领域中,
都是一个极具普遍性和挑战性的问题。 传统配方替换与

维护往往依靠专家经验,这种方式非常费时、费力,在诸多

场景中难以实现,且无法满足大数据与人工智能时代的科
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学化与数字化要求。
近红外光谱分析技术凭借其高效、无须前处理、无污

染、非破坏性以及多组分同时定量分析等优势[1-4] ,已在

医疗、饲料、食品、石油化工、烟草等领域获得了广泛应

用[5-12] 。 而粒子群优化算法是进化计算的一个分支,一种

模拟自然界生物活动的随机搜索算法,模拟了自然界鸟群

捕食的过程,通过群体中的协作寻找到目标问题的全局最

优解[13-17] 。
近年来,结合近红外光谱数据与智能优化算法、相似

度分析、关联规则等方法,配方维护方面的研究与应用取

得了持续进展。 但这些研究较少涉及条件约束的配方原

料替换与维护,从而限制了配方维护工作中先验知识的使

用,降低了配方维护的可用性与可靠性。 因此,本研究基

于近红外光谱的相似性原则,利用粒子群优化算法解决配

方维护中原料替换的组合优化问题,以期实现配方中原料

替换的科学化与智能化,亦为其他类似问题提供借鉴。

1　 粒子群优化的配方原料替换

在配方原料替换与维护的过程中,利用粒子群优化算

法对被替换的原料进行组合优化,辅助配方替换与维护,粒
子群算法进行原料配方组合优化的具体流程如图 1 所示。

输入配方并确定替换的原料

约束条件

确定可替换原料库存列表

初始化，设置离子群大小，初始化
位置，初始化速度

计算各个粒子的目标函数，寻找
各个粒子当前个体极值，寻找整

个粒子群当前全局最优解

更新各个粒子的速度和位置

是否达到终止条件

限制条件

指出
缺陷

修改

否

输出最优解

制样并进行专家评价

确定配方设计方案

结果满意

结束

是

图 1　 粒子群优化流程图

Fig. 1　 PSO
 

flow
 

chart
　 　 一般地,在原料配方设计中,每个配方由 m 个原料组

成,每个原料使用近红外光谱进行表达, m 个原料的百分

比含量之和为 100%,设定配方中需要被替换的原料个数

为 n 个,替换原料比例为 PER。 同时设定每个原料比例范

围为 0 ~ 10%,原料库存中的候选搜索个数为 D。 设置粒

子群参数,初始种群数为 N,以及迭代次数。
1)

 

初始化

初始种群数为 N,即 N 个粒子组成一个群落。
2)

 

确定目标函数

基于相关性计算方法构建目标函数,评价粒子,迭代

寻找与目标光谱最相似的组合,即量化评价替换前 n 个原

料的光谱与替换后原料的光谱的相似性与差异性,具体差

异性分析方法,如下式所示。
SS(X,Y) = SID(X,Y) × Euclidean(X,Y) × (1 -

Pearson(X,Y)) (1)
其中,SID 表达光谱信息散度, SID(X,Y)

 

= D(X‖Y) +
D(Y‖X), 根据光谱间的相对熵评价光谱差异性,Euclidean
为欧式距离,Pearson 为光谱相似性。 基于此,寻找初始最

优解,即寻找个体极值,找到各个粒子的当前个体极值位

置,以及寻找全局极值,找到整个粒子群迄今为止搜索到

的最优位置。
3)

 

更新速度和位置

vij( t + 1) = vij + c1r1( t)[p ij( t) - x ij( t)] +
c2r2( t)[pgj( t) - x ij( t)] (2)

x ij( t + 1) = x ij( t) + vij( t + 1) (3)
其中, t 为迭代次数,c1 和 c2 为学习因子,即加速常数使粒

子具有自我总结和向群体中优秀个体学习的能力从而向

最优点靠近,r1 和 r2 是[0,1] 内的随机数可增加粒子飞行

的随机性,以操持群体的多样性,j = 1,2,…,
 

N,vij 是粒子

的速度,vij ∈ [ - vmax,vmax],vmax,vmin 是常数。
4)

 

迭代终止条件,寻找到全局最优解

在处理原料替换中的组合优化问题时,每个粒子对应

搜索空间的一个潜在方案,在进化过程中基于适应度函数

进行选择和记录,粒子之间分享速度信息,并调节运动速

度,寻找最佳位置。 同时由于粒子具有记忆性,因此在算

法迭代结束时,不仅可以得到最优值,还可以得到次优解。
5)

 

专家评价确定原料配方最终方案

迭代寻找与目标光谱最相似的组合,作为最终推荐结

果。 然后根据这些结果配制样品进行光谱检测和专家评

价,利用专家评价结果和配方光谱相似性进行验证。 若是

结果不一致,则根据专家经验调整原料约束条件再优化智

能推荐算法,直到专家评价结果与光谱相似性结果达到一

致性,并确定最终的原料替换方案。
与此同时,本研究采用模拟光谱分析的方法,通过模

拟一系列的原料光谱,采用上述基于粒子群优化策略的方

法,验证分析方法的可靠性与有效性。

2　 实验

2. 1　 模拟光谱

本文采用多个高斯函数对近红外光谱曲线进行拟合,
如式(10)所示。

NIR = ∑
n

i = 1
Ai × exp( -

(x - B i)
2

2C i
2 ) (4)
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式中, n 为高斯函数的个数,Ai 为峰高,峰位置为 B i,峰宽

为 C i,
 

i = 1,2,…,n。
初次拟合光谱采用 8 个高斯函数进行拟合,拟合结果

显示峰数量少,需要继续增加峰数量。 图 2 为 8 个与 13
个高斯函数进行拟合的结果,其中,实线表示原始光谱,虚
线表示模拟的光谱。 结果表明,在使用 13 个高斯函数进

行光谱拟合时达到了良好的近红外数据效果。 因此,使用

13 个高斯函数对光谱进行模拟,然后采用正交实验设计

方法模拟近红外光谱,主要采用 13 个高斯函数中的峰高

和峰位进行设计,正交表的水平是因素中的不同取值,即
峰高为 10 个水平,峰位为 4 个水平,然后进行正交实验设

计,共计得到 200 个组合结果,每个组合结果同时采用随

机数扰动 10 次,得到模拟光谱结果,共模拟得到 2
 

000 个

原料光谱结果。
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(a)
 

8 个高斯函数拟合结果　 　 　 　 　 　 　 　 (b)
 

13 个高斯函数拟合结果

图 2　 多个高斯函数模拟光谱图

Fig. 2　 Simulated
 

spectrum
 

of
 

multiple
 

gaussian
 

functions

2. 2　 光谱采集

2. 2. 1　 实验条件

采用热电 Antaris
 

Ⅱ近红外光谱仪,在相同的实验环

境下,收集不同产地、不同品种、不同部位的烟叶原料样本

106 个(其中 79%的烟叶原料样本来源于云南,其他 21%

的烟叶原料样本来源于安徽、福建、贵州、四川、湖南、湖
北、山西、四川、延安、内蒙古等 13 个产地),采集烟叶原料

样本的近红外光谱数据,样品的制样方法,以及具体的实

验条件,如下表所示。

表 1　 近红外光谱采集制样规范与实验条件

Tab. 1　 Sample
 

preparation
 

specifications
 

and
 

experimental
 

conditions
 

for
 

Near-Infrared
 

spectroscopy
 

acquisition

实验操作 实验条件 操作过程

水分调节 40
 

℃烘箱持续烘干,调整样本水分至 6% ~ 8%

样本制备 粉碎 粉碎机粉碎样品,过 0. 250
 

mm
 

(60 目)筛网

混匀 使用混匀机搅拌充分混合粉末,确保样品均匀一致

扫描范围 4
 

000 ~ 10
 

000
 

cm-1
 

实验条件 分辨率 8
 

cm-1

扫描次数 64 次

环境参数
环境温度 25

 

~
 

28
 

℃

相对湿度 60%
 

~
 

65%

2. 2. 2　 配方混配

如上所述,使用模拟的 2
 

000 个光谱数据,依据历史

卷烟叶组配方使用的原料情况,设计模拟配方包含 33 个

原料的模拟配方,并随机选取原料样品进行混配,随机配

方生成后作为初始配方,随机 1
 

000 个初始叶组配方,替
换初始配方中的 2、4、6 个原料。

与此同时,使用实验收集的 106 个实际烟叶原料进行

混配,进行包含不同烟叶原料数量的配方模拟,模拟配方

中的原料采用随机抽样的方式选择,配置包含 6、10、20、
30 个烟叶原料数量的配方,每种配方随机 3 次,共得到 12
个模拟配方,将这 12 个配方作为初始配方,随机选定初始

配方中的 6 个原料作为替换原料,得到 12 个初始配方,以
及 12 个替换原料组合。

3　 结果与讨论

利用粒子群优化算法和光谱相似性原则,对由多个原

料组成的被替代目标进行智能化寻优。 同时,为了在计算

光谱相似性时发现光谱微小光程引起的光谱变化,对光谱

数据进行归一化处理,将光谱数据映射到[0,1]后计算光

谱相似度,然后得到与目标原料组合最接近的替代原料组

合。 在寻优过程中逐步更新迭代目标函数值,最终接近最

优解,粒子群算法经过多次迭代优化得到最优解的过程,
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如图 3 所示。 G1 ~ G7 表示相似度值的划分区间,具体 G1
表示相似度[0,0. 000

 

5)区间,
 

G2 表示相似度[0. 000
 

5,
 

0. 001)区间
 

,G3 表示相似度(0. 001,0. 001
 

5)区间,
 

G4
[0. 001

 

5,0. 002)区间,
 

G5 表示相似度[0. 002,
 

0. 002
 

5)
区间,

 

G6 表示相似度[0. 002
 

5,0. 003)区间,G7 表示相似

度[0. 003,
 

0. 01)区间。

0.0012

0.0008

0.0004

适
应

度
值

5 10 15 20

迭代次数

图 3　 目标函数适应度迭代曲线

Fig. 3　 Objective
 

function
 

fitness
 

iteration
 

curve
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百
分

数
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图 4　 目标函数值分布结果

Fig. 4　 Objective
 

function
 

value
 

distribution

　 　 寻优过程中经过 8 次迭代后光谱相似度达到最佳,当
前原料组合,即为最佳原料替代组合。 针对实际烟叶原料

的光谱数据进行粒子群寻优,依据上述寻优过程进行寻

优,搜索空间根据实际原料库存进行更改,得到每个实际

原料配方的推荐配方。 通过上述粒子群寻优方式,对

1
 

000 个初始配方原料组合分别寻优( 10
 

000 个替换组

合),根据目标函数得到 10
 

000 组推荐的替换组结果,寻
优结果中替换部分光谱在替换前与替换后的光谱差异性

小于 0. 01,满足光谱相似性原则,10
 

000 组推荐结果中目

标函数值分布如图 4 所示。
图 4 是 10

  

000 个需要替换的配方组合经过粒子群推

荐得到的配方推荐结果,在粒子群算法中寻找到的最优配

方与原配方的差异度值基本小于 0. 000
 

5 占比 81. 82%,
并且所有寻优结果与原配方的差异性均小于 0. 01,说明

粒子群方法可以得到满足要求的配方结果。
基于模拟的光谱数据和目标原料的替换寻优结果,验

证粒子群寻优方式非常适合解决配方替换中的组合优化

问题,同时对实际卷烟原料的叶组配方进行配方推荐,使
用 12 个由不同实际原料数目组成的初始叶组配方进行配

方推荐,对配方中的 6 个原料进行推荐替换,推荐前后配

方差异度变化如表 2 所示。
　 　 上述结果中目标函数差异度值均小于 0. 01,同时对

推荐的配方进行混配后检测实际光谱,计算初始配方和推

荐配方之间的实际光谱差异度,差异度结果均小于 0. 04,
整体配方替换满足光谱相似性替换要求,这表明粒子群寻

优方法非常适合解决配方替换中的组合优化问题。

表 2　 12 个实际叶组配方原料替换前后光谱差异度评价结果

Tab. 2　 Spectral
 

difference
 

evaluation
 

of
 

12
 

leaf
 

group
 

formulations
 

before
 

and
 

after
 

raw
 

material
 

replacement

序号 替换前配方原料数量 替换的原料数量 目标函数差异度结果 实际检测光谱配方替换前和替换后差异度

1 6 6 0. 001
 

5 0. 016
 

4
2 6 6 0. 000

 

6 0. 009
 

0
3 6 6 0. 001

 

7 0. 022
 

0
4 10 6 0. 000

 

3 0. 012
 

1
5 10 6 0. 001

 

7 0. 005
 

5
6 10 6 0. 002

 

5 0. 022
 

5
7 20 6 0. 000

 

6 0. 012
 

1
8 20 6 0. 000

 

2 0. 019
 

6
9 20 6 0. 000

 

2 0. 010
 

6
10 30 6 0. 000

 

4 0. 013
 

9
11 30 6 0. 000

 

3 0. 007
 

8
12 30 6 0. 000

 

4 0. 007
 

6

　 　 通过模拟光谱和实际光谱对粒子群寻优算法进行检

验,经过测试在种群数为 100,迭代 20 次时可以得到最优

解,使用实际烟叶原料数据进行配方混配,固定部分原料

后,通过粒子群寻优算法进行推荐,算法表现良好,整体推

荐结果目标函数差异度值均小于 0. 01,同时经过实际光谱

检测验证,实际光谱替换前后光谱差异度值均小于 0. 04,光
谱差异度上满足替换要求,最后通过专家评吸验证,经过评

吸验证结果,其中有 83. 33%的专家评吸结果和光谱相似性

结果保持一致,整体推荐结果可以满足要求。

4　 结论

通过近红外光谱数据可以发现不同样本间的微弱差

异,而粒子群优化算法作为一种群体智能优化算法,结合

基于近红外光谱数据的配方原料替换优化,显然具有非常

显著的优势。 本研究在模拟数据的基础上,构建符合配方

原料替换的策略与流程,达到快速、智能、准确发现可替换

原料的目标。 在此基础上,以烟叶原料替换作为实例,验
证分析本研究所提出方法的可靠性与可行性,并通过人工
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评吸的方法进行验证,获得了满意的结果。 基于粒子群寻

优的方式进行原料替换,极大地节省了人工成本,提高了

劳动效率,增加了分析结果的科学性。 特别是,本研究所

提出的方法,同样可以在基于近红外分析的众多配方原料

替换与维护等场景中得到非常广泛的应用,比如制药、食
品、饲料与农业生产。
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位和数量。 通过能耗监测平台的展示,可以直观地观察到

实际应用中节能效果,并对比分析节能前后的差异,进一

步验证了本文方法在实际场景中的实用性。

3　 结论

本文提出基于物联网技术的高层建筑室内外照明设

备自适应节能优化控制方法,并通过实验验证本文方法应

用 ZigBee 控制网络的通信性能、计算不同位置照明设备

照度的准确度、本文方法应用后照明设备的节能效果和用

电量变化情况以及本文方法的实用性。 实验结果表明,
ZigBee 控制网络的通信性能较好,能够稳定、准确传输数

据,具有抗干扰性;本文方法可精准计算不同位置的照明

设备的照度;本文方法应用后 B 处照明设备节能效果较

好;可为高层建筑各层节约用电量近 150
 

KWh;应用本文

方法可以通过优化控制变量和预测照度,根据实际需求和

条件灵活调整照明设备的功率及亮度档位,进一步验证了

本文方法在实际场景中具有实用性。
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