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Abstract：An electr0nic nose was used to detect the adulteration of sesame oil with corn oil．In order to re— 

duce the dimension of the data matrix，three different variable selection techniques were employed：PCA， 

step-LDA and Fisher linear transformation．And then the pattern recognition technique of linear discrimi— 

nant analysis(LDA)and artificial neural network(ANN)were used to check the effect of the three dimen— 

sion reduction methods mentioned above．In the process of I．DA ，the Fisher linear transformation is most 

effective，the error rate was 0．6 1 ，only 1 sample was misclassified；in the process of ANN ，the results 

obtained using the ten variables selected by step—LDA were more acceptable than others，the 95 individu— 

al confidence interval is(一 4．7 1 ，3．38 )，the mean square of error was 4．75，and the correlation be— 

tween predicted concentration and genuine concentration is 0．99 8 08． 
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电子鼻信号特征提取与传感器优化的研究 

海 铮，王 俊 

(浙江大学生物系统工程与食品科学学院，杭州 310029) 

摘 要：采用PEN2型电子鼻系统对芝麻油的玉米油掺假进行定性鉴别和定量预测，运用主成分分析，逐步判别分析和Fish— 

er线性判别函数变换对原始数据进行预处理 ，从而降低原始数据空间的维数，并用判别分析与人工神经网络对数据进行进一 

步分析 ，考察了不同的数据预处理方法的效果。判别分析结果表明，采用 Fisher线性判别函数变换所得到的十个变量判别能 

力最强 ，误判率为 0．61 ，仅有 1个样品出现误判。在 BP神经网络的定量预测中，采用逐步判别分析所筛选出的十个变量作 

为网络输入 ，所得的预测结果最为理想，绝对误差个体值的 95 置信区间最小，为(一4．71 ，3．38 )，均方误差为 4．75，预测 

值与实际值之间有极显著的相关性 ，相关系数 R—O．998 08。 

关键词：电子鼻；主成分分析；逐步判别分析；BP神经网络 
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电子鼻是一种由具有部分选择性的气敏传感器 

阵列和适当的模式识别系统组成，能识别简单或复 

杂气体的仪器。1982年，英国Warwick大学的学者 

Persuad和Dodd教授用3个商品化的sn02气体传 

感器模拟哺乳动物嗅觉系统中的多个嗅觉感受器细 

胞对多种复杂的有机挥发气进行了类别分析，开辟 

电子鼻研究之先河。此后，随着相关学科的发展，电 

子鼻的研究迅速发展。 

环境监测 。 以及疾病诊 

不少的研究。 

目前，在食品品质评价 引、 

断 等方面，国内外都作了 

收稿日期：2005-07-27 

基金项目：国家教育部新世纪人才支持计划资助(NCET-04—0544)；国家自然科学基金资助(30571706) 

作者简介：海 铮(1980一)，男，硕士研究生，研究方向电子鼻的应用技术 ，sea333355@yahoo．com； 

王 俊(1965一)，男，博士，教授，博士生导师，从事农产品品质电子鼻检测技术，jwang~刁u edu．∞ 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

http://www.cqvip.com


第3期 海 铮，王 俊：电子鼻信号特征提取与传感器优化的研究 607 

电子鼻系统中的气敏传感器阵列一般 由 8—32 

个传感器组成，并在多个时刻读人数据，所以，对于 

每个样品所获得的数据都在几百个以上。在这些数 

据中，有很多数据之间存在着极其显著的相关性，因 

而提供的信息也相互重叠；此外，由于某些传感器对 

样品气体不敏感，或对环境因子过于敏感，造成信号 

响应紊乱，不能提供有用信息。大量冗余信息的引 

入，会导致模式识别过程耗费时间长，计算精度低 ， 

系统稳定性差。对传感器所获得的原始数据进行适 

当的特征选择与特征提取是极为重要的，不但有利 

于去除数据中的冗余信息 ，减少进行模式识别的计 

算时间，而且可以省去那些对模式识别效果没有显 

著影响甚至有负面影响的传感器，从而对降低电子 

鼻的制造成本，提高系统稳定性都有一定的积极意 

义。在食用油的品质[s,63检测方面，国外已有一些 

成功的范例。本文用电子鼻对芝麻油、大豆油及两 

者不同比例的混合物进行检测 ，采用主成分分析、逐 

步判别和 Fisher线性函数变换三种方法对原始数 

据进行预处理，降低数据空间的维数，并用判别分析 

和人工神经网络对数据进行进一步分析，以考察和 

比较数据经不同的预处理后模式识别的效果。 

1 实验材料、仪器与方法 

1．1 实验材料 

本实验采用超市选购的金龙鱼芝麻油和玉米 

油，并在实验前密封避光贮藏，防止其氧化变质。 

1．2 实验仪器 

在本实验中，采用的电子鼻系统是德国 AIR— 

SENSE公司的PEN2便携式电子鼻(Portable Elec- 

tronic nose)。PEN2电子鼻包含 10个金属氧化物 

传感器阵列，各个传感器的名称及性能描述见表 1。 

本电子鼻系统所获取的数据是样品气体经过传感器 

时其电导率 G与经活性炭过滤后的标准气体经过 

传感器时其电导率 G。的比值，即G／Go。系统组成 

主要包含下面几个部分：传感器阵列、采样通道 ，内 

置泵，控制单元 和计 算机。传感器工作温 度为 

300℃ 

表 1 PEN2的各传感器名称及性能特点 

1．3 实验方法及数据的获取 

芝麻油与玉米油按不同比例混合，并用搅拌器 

搅拌均匀，其中玉米油所占比例(体积)分别为 

10 、20％、30 、40 9／6、50 、60 9／6、70 9／6、80 、 

90％。九类混合样品与芝麻油和玉米油纯样品共 

0 7．5 15 22 5 30 37 5 45 52．5 60 

t／s 

11类样品，每类样品分装于 15支相同的带胶塞的 

玻璃瓶中，每瓶 15 mL。盖紧瓶盖，静置1 h，使其顶 

部气体成分稳定后 ，采用顶空抽样进行测量。图 1 

所示为芝麻油与玉米油的传感器电导率比值随时间 

变化的曲线图。 

图 1 芝麻油和玉米油的传感器响应曲线图 

5  3  0 8  5  3  0  8  5  3 0  
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1．4 数据获取与特征提取 

电子鼻抽样检测时间为 60 S，但多数数据之间 

高度相关，所以只选取较有代表性的 15、3O和 60 S 

的数据作为原始数据进行分析。 

1．4．1 主成分分析(PCA) 

主成分分析是将多个指标化为较少的几个综合 

指标的一种统计方法，在回归分析、聚类分析等过程 

中是一种简化数据结构的有力工具。综合指标，即 

主成分，是原来多个指标的线性组合。虽然这些综 

合指标不能直接观察，但它们之间互不相关，能反映 

原来多指标的信息。通常，对原始的 维数据进行 

主成分分析，可以得到 个主成分，然而在这 个主 

成分中，只用特征值较大的几个主成分即可反映原 

始数据中的大部分信息。将特征向量较小，即方差 

贡献率接近于零的主成分删除，对余下的主成分(通 

常累计方差贡献率大于 85 )，进行进一步的分析 

或处理，便可以在不丢失或很少丢失原始信息的前 

提下减少分析变量的数 目 j。 

1。4．2 逐步判别分析(Step—I ) 

逐步判别与逐步回归的基本思想相似，都采用 

有进有出的算法，即每一步都进行检验，把一个最重 

要的变量选人判别式，同时也考虑较早进入判别式 

的某些变量，如果其重要性也随着其后一些变量的 

选人而变化，已失去原有的重要性时，应把它及时地 

从判别式中剔除出去，使判别式中仅仅保留重要的 

变量，以达到对原有数据向量降维的目的。 

1．4．3 Fisher线性函数变换 

Fisher判别分析是一种基于线性映射的判别方 

法。这种方法实际上是致力于寻找一个最能反映组 

与组之间差异的投影方向，即寻找线性判别函数 ： 

Y — CxXx+ CzXz+ ⋯ + C X 

使得所有的样品经线性变换后的函数值y应满足组 

内离差平方和最小，而组间离差平方和最大。通常， 

满足上述条件的线性函数有 k(k≤ 户)个，当组数太 

大，讨论的指标太多，则一个判别函数是不够的，这 

时需要寻找第二个，甚至第三个线性判别函数。从 

而，选取判别效率最大的前 (≤ 志)各判别函数，并 

使累计判别效率 ≥ 85 ，即可在最大限度地降低映 

射过程中的数据信息丢失的同时，使组间离差与组 

内离差的比值达最大，也就使得不同类别的样品更 

易于区分[8]。本文即借鉴 Fisher判别分析中这种线 

性映射方法对原始数据进行线性变换，达到特征提 

取的目的。 

1．5 模式识别方法 

用于电子鼻系统的模式识别方法主要有两类， 

一 类是基于多元统计分析的方法，另一类是基于网 

络的分析方法。本文分别采用多元统计中线性判别 

函数分析对样品进行定性判别，采用网络分析中 BP 

神经网络对样品进行定量预测，从而考察和比较数 

据经不同的预处理后的判别能力和预测效果。 

1．5．1 线性判别函数分析(LDA) 

线性判别函数分析是一种常规的模式识别和样 

品分类方法，在医学诊断、指纹识别等领域都有广泛 

的应用，同时也是在电子鼻系统的一种重要的模式 

识别方法，在很多实验中已取得了良好的效果。线 

性判别函数分析假定数据的条件概率呈正态分布， 

并且各组样品有相同的协方差矩阵。此方法通过计 

算未知样品与各类已知样品的马氏距离，并考虑到 

样品归属的先验概率，针对每一组样品计算出一个 

以原有变量为基础的线性判别函数，用以计算未知 

样品归属的后验概率。线性判别函数分析也因此而 

得名 。 

1．5．2 人工神经网络(ANN) 

人工神经网络是在人类对其大脑神经网络认识 

理解的基础上人工构造的能够实现某种功能的神经 

网络。它是理论化的人脑神经网络的数学模型，是 

基于模仿大脑神经网络结构和功能而建立的一种信 

息处理系统。它实际上是由大量简单元件相互连接 

而成的复杂网络，具有高度的非线性，能够进行复杂 

的逻辑操作和非线性关系实现的系统。基于误差反 

向传播算法(BP算法)的 BP神经网络是一种多层 

前向网络，采用Sigmoid型函数作为传递函数，可以 

实现输入和输出间的任意非线性映射，是目前应用 

最为广泛的一种神经网络，在诸如函数逼近、模式识 

别、数据压缩等领域有着广泛的应用[1。。。在电子鼻 

系统中，BP神经网络也是一种很好的模式识别方 

法，有着广泛的应用并取得了很好的效果。 

2 结果与分析 

2．1 特征提取 

采用 Matlab 7．0软件对原始数据进行主成分 

分析，获得样品的各主成分得分值以及各主成分的 

方差贡献率和累计方差贡献率，对方差贡献率为零 

或接近于零的主成分予以删除，所余前十个主成分， 

其累计方差贡献率为 99．9 。采用 SAS8．0软件 

进行逐步判别分析筛选变量，选取判别能力较大的 

前十个变量，分别为 15 S时的传感器1、3、4、5、6、8、 

9，30 S时的传感器 1、4、6，共涉及到七个传感器。 

对原始数据进行 Fisher线性函数变换，取前十个线 

性函数，使数据空间降至十维，累计判别效率为 
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100 9／6。 

2．2 线性判别分析 

交互验证法(cross—validation)是 SAS软件中提 

供的一种判别方法，其具体做法是：设资料中共有 

个样品，每次留下一个样品作为未知样品，用( 一1) 

个样品建立判别函数，将留下的样品代人判别函数， 

判别其归属，这样就有利于消除用全部数据建立的 

判别函数再对样品进行回代时所产生的偏性。因 

此，在本次实验中，采用交互验证法对 165个样品进 

行判别分析。进行分析的变量分别为主成分分析所 

选人的十个变量(PCA)，逐步判别分析所选人的十 

个变量(SLDA)，Fisher线性判别函数变换后的十 

个变量(FI )，以及 15 S、30 S、60 S时的数据和原 

始数据。各组数据的判别结果见表 2。 

表 2 各类样品的误判率 单位：(％) 

由表 2中各类样品的误判率可以看出，选用逐 

步判别法，Fisher线性判别函数变换以及初始的 3O 

个变量进行判别分析所得的结果较为理想。选用初 

始的3O个变量进行判别分析，误判率为 1．82 ，即 

有 3个样品被判错；选用逐步判别函数法筛选出的 

1O个变量进行判别误判率为 2．42 ，即有 4个样品 

被判错，与选用全部变量进行判别分析所得的结果 

相差不多；选用其他的变量组合进行判别分析，误判 

率均大于 4 ，被误判的样品个数均在 7个以上。 

而选用 Fisher线性判别函数变换后的数据进行判 

别分析，误判率为 0．61 ，仅有一个样品被判错，效 

果明显优于其它特征提取方法。这表明采用 Fisher 

线性判别函数对原始数据进行变换，使得组间离差 

与组内离差的比值变大，也就使得不同类别的样品 

之间的马氏距离变大，样品也就更易于区分。 

2．3 BP神经网络 

采用 MATI AB软件中的神经网络工具箱构建 

BP神经网络，网络的基本属性见表3。首先对以各 

表 3 神经网络的基本属性 

最大迭代次数 

网络性能 目标 

最长运算时间 

性能函数的最小梯度 

输入层传递函数 

输出层传递函数 

训练函数 

性能函数 

自适应学习函数 

隐含层神经元数 

输出层神经元数 

5000 

0．001 

Inf 

1．00E一06 

TANsIG 

PURELIN 

TRAINLM 

MSE 

LEARNGDM 

15 

1 

种方法所选入的变量进行归一化处理，而后作为网络 

输入，以被测样品中芝麻油的百分含量作为输出。由 

每类样品中随机选取 1O个，共 110个样品作为训练 

样本，以每类样品中剩下的 5个样品，共 55个样品作 

为测试样本。网络经训练样本训练之后，对测试样本 

进行仿真，得仿真结果，即被测样品的预测值(原始数 

据此处从略)。由样品的预测值与实际值之差，计算 

预测的绝对误差，并采用 SAS软件计算绝对误差个 

体值的 95 置信区间及均方误差，结果见表4。 

表 4 绝对误差个体值的容许区间 单位：(％) 

由表 3可见，采用 15 s、30 s、60 S或全部原始数 

据进行网络预测时，由于蕴含了较多的冗余和干扰 

信息，预测效果较差。采用主成分分析，逐步判别分 

析和 Fisher线性判别函数变换所得到的三组变量 

组合，作为网络输入时，预测效果较为理想。采用逐 

步判别函数法筛选出的十个变量进行网络预测，绝 

对分析和均方误差均最小，预测精度最高。 

选用逐步判别分析所筛选的一组变量的预测结 

果，以被测样品中芝麻油的实际含量作为 X轴，以 

网络对 55个预测样本的预测输出作为 Y轴，利用 

Origin软件作图(见图 2)并进行回归分析。结果表 

明，实际值与预测值之间存在极显著的相关性(P< 

0．0001)，得回归方程为 一一0．00823+0．98681x， 

相关系数R=0．998 08。可见，预测值与实际值较 
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逞 

嚣 
基 

瓣 
要 

实际倩，％ 

图 2 网络预测值与 实际值之 间的关系 

为接近，说明以神经网络作为模式识别方法，用电子 

鼻对芝麻油的掺假进行检测，结果比较可靠。 

3 总 结 

(1)采用主成分分析，逐步判别分析，Fisher线 

性函数变换将原始数据降至 10维，与采用 15 S、 

30 s、60 S以及原始数据的判别分析的结果进行比 

较，经 Fisher线性判别函数变换所得的十个变量具 

有较好的辨别能力，在线性判别函数分析中误判率 

为0．61 9／6，仅有一个样品出现误判。 

(2)采用 BP神经网络的预测结果表明，逐步判 

别分析所筛选出的变量组合预测精度明显高于其他 

的变量组合，预测值的绝对误差的 95 置信区间为 

(一4．71 ，3．38 )，均方误差为 4．75。 

(3)线性判别函数分析和 BP神经网络分析均 

取得了较好的效果，说明通过适当的特征提取，基于 

这两种模式识别方法，采用电子鼻对芝麻油中玉米 

油的掺假进行检测是十分可行的。 

⋯ ⋯ 】H 】 H 】H 一 ⋯ ⋯ 】 H⋯  
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