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Abstract：It is difficult to distinguish the same kind of Chinese herbal medicines(CHMs)with different growing
areas and harvesting dates．An electronic nose(E-nose)PEN3 was used to discriminate the CHMs with different

growing areas and harvesting dates under natural state．Firstly，odor information of samples was obtained by E-nose，

and feature set was constituted by all aspects of the representative characteristics of odor information．Then，negative

feedback was applied to extract features，and the most effective feature subset was determined．PCA+LDA was used

to classify samples，finally，unknown samples were identified by using Euclidean distance，Mahalanobis distance．I—

dentification of unknown samples was up to 100％accuracy，showing that it is feasible to evaluate the quality of the

CHMs used e-nose．The paper provides a new method for quality control of CHMs．
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不同产地和采收期的中药材电子鼻鉴别研究术

伍世元，骆德汉+，邓炳荣，赵庆辉
(广东工业大学信息工程学院，广州510006)。

摘 要：不同产地和采收期的同种中药材在感官上很难区分。提出一种在自然态下采用PEN3电子鼻鉴别不同产地和采收

期中药材的方法。首先通过电子鼻获取样本的气味信息，综合气味信息各方面的特征组成一个特征集合，采用逆向反馈方法

提取特征，获得最能区别样品的特征子集，利用PCA+LDA算法对样本进行分类，最后运用欧式距离、马氏距离对未知样本进

行鉴别。对未知样本的识别正确率达100％，证明采用电子鼻对中药材质量进行评判是可行的。为中药材质量控制提供了一

种新的手段。
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中药材存在产地、批次、品种、采收季节等因素

的影响⋯，致使中药材很难达到质量标准化，中药

材质量可控性成为中医药界关注的热门话题。基于

感官的鉴别方法不可避免地要受生理、经验、情绪、

环境等因素的影响，其主观性强、重复性差，难以形

成标准。高效液相色谱、气相色谱等理化方法需要

较长的前处理时间，很难将获得的数据和样本的气

味直接联系起来¨刁J，而且是典型的有损检测。

电子鼻是由具有交叉敏感特性的传感器阵列和

适当的模式识别算法组成的仪器，能识别简单和复

杂的气味或气体旧J。它不但具有客观性强、重现性

好、操作简单等特点，更重要的是对样品的测定可以

做到不失原本性、无损性，能像人类鼻子一样获得样

品气味的整体信息"J，即“气味指纹图谱”。目前电

子鼻在食品品质评价、环境检测、疾病诊断等方面获

得广泛应用”。1。

文献[2]采用电子鼻识别不同种类的中药材，

而不同种类的中药材外在特性有很大的差异，用电

子鼻来鉴别没有充分发挥其在中药材鉴别中的优

势。本文提出在自然态下利用电子鼻对不同产地和

项目来源：2009年国家自然科学基金资助“基于仿生嗅觉的辛味中药材气味指纹图谱研究”(60971105)
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采收期的同种中药材进行分类鉴别，为中药材质量

控制提供一种新的有效方法。

1 实验装置、样品及方法

1．1实验装置

采用德国AIRSENSE公司制造的PEN3便携式

电子鼻，PEN3电子鼻是一种用来检测气体和蒸汽

的小巧、快捷、高效的检测系统，经过训练后可以很

快辨别单一化合物或者混合气体，其测量气室内置

10个金属氧化物气体传感器组成传感器阵列，分别

以“S1”到“S10”命名。

1．2检测参数的设置

确定检测参数如下，工作环境温度：25℃；顶空

生成时间：60 min(静态顶空)；进气流量：200 mL／

rain；采样时间：80 s；相对湿度：58％一62％；清洗时

间：100 s；采样间隔时间：1．0 s；零点漂移时间：

10．0 s；预抽样时间：6．0 s；顶空空间：250 mL。

1．3检测样品和测量方法

实验样品由广东药学院提供，测量数据一半用

做训练样本，一半用做测试样本。

(1)不同采收期中药材对象和检测方法

选择2个批次不同采收期的阳春砂为研究对象

(批次1为成熟的阳春砂，批次2为成熟前1个月采

收的)。由于要求在自然态下对样品进行测量并分

类，对中药材无需经过研磨粉碎，而阳春砂颗粒有大

有小，致使两批次阳春砂样本占住的体积、外观状

态、散发气味浓度不一致，在其他检测参数基本确定

的情况下，质量因素将是影响测量结果的主要因素。

所以对2个不同采收期的阳春砂各取5个质量水平

(5 g、10 g、15 g、20 g、25 g)，分别以“阳春砂Ol”到

“阳春砂10”命名，其中“阳春砂01”到“阳春砂05”

代表批次1各样本，“阳春砂06”到“阳春砂10”代

表批次2各样本，每个水平重复测量12次，共得到

120个样本。

(2)不同产地中药材对象和检测方法

选择安徽太和、广东揭阳、江苏太仓产的薄荷为

研究对象，根据不同采收期的阳春砂分析结果，样本

质量水平统一取15 g，每个水平重复测量16次，共

得到48个样本。

2特征提取

电子鼻面临的一个问题是对差别微小，浓度甚

微的气体进行检测，类别之间的测量空间间隔很近。

仅选择一个特征只能代表传感器响应数据的某一方

面的信息，所获信息有限【6 o；采用多个具有代表性

的特征增加了信息量，但是会增加特征阵列的维数，

特征之间也会出现相互抵消的现象"J，使得分类判

别处理数据量大而且分类鉴别结果不一定理想。鉴

于上述讨论，选择代表传感器响应曲线不同方面的

各个特征组成原始特征集合，通过鉴别结果的反馈

对特征组合进行优化，得到一个使判别分类最优的

特征子集，并用于对待测样本进行鉴别。

特征集合包括以下特征：各传感器第15秒数

据、各传感器第30秒数据、各传感器第40秒数据、

各传感器第50秒数据、各传感器第60秒数据、各传

感器第70秒数据、各传感器第80秒数据、各传感器

的均值、各传感器的峰值、各传感器的方差、各传感

器的标准差、各曲线的微分值、各曲线的积分值、各

传感器四阶拟合系数(5个拟合参数)、各传感器方

差最大时候的响应值。

3分类判别

主成分分析(PCA)虽能最大限度地保持原有测

量数据集的信息，但经过降维后保存下来的信息却

不一定对分类最有用，这是因为被PCA算法抛弃的

那些分布方向有可能正是能够把不同类别区分开来

的方向。线性判别分析(LDA)由原始数据经线性

组合构造判别函数，将多维空间分成一些子空间，能

够最大限度地区分不同的样品集，分类效果好且易

实现，但是，当样本总数较少或选取的特征数较多

时，直接采用LDA算法会出现小样本问题，即导致

样本类内散布矩阵奇异，LDA算法将无法进行下

去，而解决小样本问题可通过降维的方法使类内散

布矩阵非奇异或者避免对其求逆哺。9 J。所以，本文

综合PCA和LDA的优缺点，采用由PCA算法得到

的特征矩阵作为LDA算法的输入矩阵，即PCA+

LDA分析法¨⋯。

在特征集合里选择特征子集，通过PCA对特征

子集进行降维，减少数据计算量，进而优化特征向

量，得到能够代表原始特征主要方面的少量特征作

为LDA的输入，即得到足够的信息，又减少数据的

处理量，使类内散布最小化、类间散布最大化。

3．1不同采收期中药材分类结果

在选择某一个特征或特征集合全部特征的情况

下，分类结果都不理想。如图1所示，在特征集合里

选取单一特征的情况下，得到区分度最好的特征是

“各传感器的方差”，但区分效果还是不太理想，在

相同质量水平的“阳春砂04”和“阳春砂09”之间决

策边界靠的很近；不同质量水平的同一批次样本聚

合度不理想，质量因素对分类影响很大。图2是选
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择特征集合的全部特征，对其进行PCA+LDA分析。

结果各个样本数据混杂在一起，分类效果反而更差。

可见，单一的特征不能代表样本的整体信息，对样本

的反映不全面，而太多的特征往往使得特征之间相

互抵消，分类反而不理想。

第一主轴(方差贡献率：56．12％)

图1单一特征下的不同采收期阳春砂分类结果
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第一主轴(方差贡献翠：54．45％)

图2特征集合下的不同采收期阳春砂分类结果

通过选择特征集合里的特征反复试验，当选择

“各传感器的方差”、“各传感器的标准差”、“各曲线

的微分值”这一特征子集时，能够将两个不同采收

期的阳春砂很好的区分开来，如图3所示。通过一

条直线可以清楚地把2个批次不同采收期的阳春砂

区别开来，决策边界清晰。尽管在不同质量的情况

下，两个批次的阳春砂数据不重合，说明质量会影响

分类的结果，但是质量引起的差别比单一特征和特

征集合下的要紧凑得多。“阳春砂06”到“阳春砂

10”靠得比较紧凑，说明质量对这一批次的影响较

小，是采收时间较早的批次，散发的气味比较淡；

“阳春砂02”、“阳春砂03”、“阳春砂04”重叠在一

起，质量因素对这一区段的样本影响较小；总体上

讲，“阳春砂0l”到“阳春砂05”质量因素对它的影

响很大，尤其是在“阳春砂05”有强烈离群现象，说

明在20 g、25 g质量之间，质量因素对测量影响很

大，所以应该避免选择位于此区间的质量的样本作

为检测对象。通过选择一个特征子集，收到了很好

的分类结果，说明“各传感器的方差”、“各传感器的

标准差”、“各曲线的微分值”这一特征子集能够充

分代表不同采收期阳春砂的特点。

第一主轴(方差贡献率：70．32％)

图3特征子集下的不同采收期阳春砂分类结果

3．2不同产地中药材分类结果

通过采用与不同采收期阳春砂分类类似的方法

反复验证，在特征集合里面选择适当的特征子集，对

不同产地的薄荷进行分类。

通过试验，最终选择“各传感器的均值”、“各传

感器的峰值”、“各曲线的标准差”、“各曲线的微分

值”、“四阶拟合系数”这一特征子集，获得较好的分

类结果，说明这一特征子集能够充分代表不同产地

薄荷的特点，如图4(a)、4(b)所示。但是，在相同

的特征子集情况下，PCA分析方法中广东薄荷和安

徽薄荷的分类界面靠得很近，PCA+LDA分析方法

类内更加紧凑、类间分界面更加明显，证实PCA+

LDA分析方法的优越性。

主成分l(方差贡献率：84．84％)

(a)不同产地薄荷PCA分析

第一主轴(方差贡献率：97．78％)

(b)不同产地薄荷PCA+LDA分析

图4不同产地中药材分类结果

3．3未知样本识别结果

选择和训练样本相一致的特征子集，把待测样

本数据通过PCA+LDA映射到特征空间，分别采用

欧式距离、马氏距离分析法，计算未知样本和各个训
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练类别之间的距离，把未知样本归类到距离最小的

训练类别，得出未知样本的类别属性。由于采用反

馈方法获得最能区别样本的特征子集，通过分别采

用欧式距离、马氏距离分析法，都能得到正确的识别

结果，正确率为100％。

观的前景，将为中药材质量控制以及中药材的质量

标准化提供一种行之有效的方法。
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