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电子鼻中预处理算法选择及阵列优化

亓培锋
!

孟庆浩
!

井雅琪
!

曾
!

明

$天津大学电气与自动化工程学院机器人与自主系统研究所!天津!
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%

摘
!

要!为了研究数据预处理算法和传感器阵列优化对电子鼻气体辨识的影响!对
)

种气体进行了测

试"使用主成分分析#
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E

56:1N

E

14@485456

L

=<=
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?+9

$法选择预处理算法!确定分类效果最好的相

对差分法对电子鼻数据进行预处理"对初始阵列优化前!首先通过传感器响应变化趋势及变异系数剔

除响应异常的传感器%然后进行
?+9

因子载荷分析!结合相关系数分析及方差膨胀因子进行多重共线

性检验确定可能的最优阵列"最后!运用反向传播#
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31

E

5
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58<14
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$神经网络对可能的最优阵列

进行气体识别检验并确定最终阵列!同时选取其他阵列作为对照研究"通过计算检验!证明本文的阵列

优化方法不仅可以剔除异常和冗余传感器!而且对测试样本分类效果良好"
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引
!!

言

有关电子鼻的研究最早可以追溯到
$(IF

年
"@<

L

5N5

(

$

)发现了
"4,

F

的气敏特性!但直到
$(HF

年

?@3=52>

(

F

)等人在
#5823@

杂志上第一次提出以阵列思想来识别几种简单气体!才标志着电子鼻的诞生'

$((&

年英国
5̂3\<:T

大学的
_53>4@3

(

)'&

)正式使用术语电子鼻!并定义如下"*电子鼻是一种仪器!由具

备部分专一性的气敏传感器构成的阵列和适当的模式识别系统组成!用来识别简单和复杂气味(

&

)

'目

前!电子鼻已经应用到质量控制+环境监测和疾病诊断等各个领域(

D

)

'

数据预处理对于电子鼻系统的性能有着较大的影响!好的信号预处理方法不仅可以降噪!而且可以

使得识别复杂度降低+误差减小!从而提高系统辨识性能'同时!电子鼻中的数据预处理算法也为后续

模式识别准备相匹配的数据'阵列优化的意义在于"一方面可以尽量剔除异常和冗余传感器!减小阵列

规模!满足电子鼻微型化的发展需求!同时也可避免由于传感器数量过多而导致的*维数灾难,&另一方

面!由于剔除了异常和冗余传感器!使后续数据处理和分析更可靠!降低了识别误差'

文献(

I

)采用快速傅里叶滤波加传感器归一化进行数据预处理&文献(

*

)采用
I

点平滑方法去除传

感器的噪声并用基线校正消除环境变量的影响&文献(

H

)以主成分贡献率及马氏距离分辨力为指标!比

较了
&

种数据预处理方法对电子鼻检测鸡蛋新鲜度准确性的差异'文献(

(

)运用方差分析进行阵列优

化&文献(

$%

)分别采用相关系数分析+第二主成分选择性分析和基于变异系数的因子载荷分析
)

种方法

研究了阵列优化&文献(

$$

)通过特征选择来确定阵列中合适的传感器数目和种类!进而优化阵列'

目前!在电子鼻中采用的数据预处理方法主要有对数法+差分法+相对差分法和传感器归一化

等(

$F'$I

)

'但是对于不同的应用!电子鼻的预处理方法效果有很大差异!因此如何针对具体应用选择适合

的预处理方法是电子鼻数据处理准确的基础'本文使用硬件一阶低通
X+

滤波!采用主成分分析(

$*

)

$

?3<4:<

E

56:1N

E

14@485456

L

=<=

!

?+9

%法比较了
&

种数据预处理算法!并以分类效果作为判断准则!选择

分类效果最佳的算法对电子鼻数据进行预处理'目前!用于阵列优化的方法较多(

$H'F&

)

!但都只针对单一

的应用'本文提出了一种适合大多数电子鼻应用的阵列优化方法'

<

!

实验和方法

<C<

!

实验材料

!!

实验中用到浓度
((CH̀

的无水乙醇!

+,

和
+a

&

标准气体'其中
+,

和
+a

&

标准气体由某市计量

监督检测科学研究院配制!配气浓度分别为
(&F

EE

N

和
$%&I

EE

N

!使用高压无缝钢瓶封装!采用减压阀

放出气体到测试腔中测试'

<=>

!

实验装置

本文采用的自主设计的电子鼻系统结构如图
$

所示!主要包括气体传感器阵列及测试腔!电源和信

号预处理电路!及数据采集和上位机系统
)

大部分'其中!选用对乙醇+

+,

和
+a

&

气体交叉敏感的

O_"HFF

!

O_"FI$%

!

O_"FIF%

!

V<+"'D$)D

!

V<+"'DDF$

共
D

只传感器构造初始阵列'传感器测量采用分

压电路!各传感器对乙醇的测量范围为
D%

#

D%%%

EE

N

!对
+,

和
+a

&

的测量范围为
$%

#

$%%%

EE

N

'

<=?

!

实验方法

实验可分为对各气体单独定量测试和对不同组合混合气体定性测试两大部分!具体实验步骤如下"

$

$

%首先将初始传感器阵列放置在测试腔中!传感器预热以后!对预处理电路进行调试!测量传感器

在空气中的稳态响应'

$

F

%定量测试乙醇气体时!使用移液器吸取
$C)

$

b

$相当于
$%%

EE

N

乙醇气体(

FD

)

%整数倍体积的无

%%$$

数据采集与处理
!"#$%&'"

(

)&*&+,

-

#./.*."%&%01$",2//.%

3

B16C)%

!

#1CD

!

F%$D



图
$

!

电子鼻系统结构框图

P<

A

C$

!

"832:823@><5

A

35N17@6@:8314<:41=@=

L

=8@N

水乙醇液体!注射到测试腔中!使用胶塞封闭好&定量测试
+,

和
+a

&

时则用减压阀向测试腔通入气体

$同时用
VcI<SX<-

商用电子鼻测量气体浓度作为参照值%&测试混合气体时只需按照上述方法将混合

气体一起通入测试腔即可'

$

)

%等待足够时间$针对
V,"

型气体传感器!建议等待
$N

以上%!并判定各传感器输出稳定后$在

本文实验中!如果连续
F%

组平均值绝对误差都小于
%C%$B

!则认为传感器输出稳定%!将输出电压

$

4

128

%连续采样的平均值存储'

$

&

%重复第$

F

!

)

%步操作!直到接近测量上限为止'

$

D

%排出气体!用吹风机彻底清洗测试腔直到传感器恢复至基线!准备进行下一个样本的实验'

<=@

!

实验数据

单独定量测试实验中!乙醇浓度从
$%%

#

&D%%

EE

N

!间隔取样步长为
$%%

EE

N

!共得到
&D

组样本数

据&

+,

气体取样浓度从
D%

#

II%

EE

N

!共得到
F$

组样本数据&

+a

&

气体取样浓度从
()

#

HF%

EE

N

!共得

到
FH

组样本数据'这样对单一气体定量测试得到
(&

组数据'

&

种组合混合气体!每种组合各测试
F%

组数据!一共测试得到
H%

组数据!分别是"

+a

&

和
+,

!

+a

&

和乙醇!

+,

和乙醇!

+a

&

!

+,

和乙醇'实验

共得到
$*&

组初始传感器阵列数据!每组数据为一个
D

维向量$

$*&

5

D

的矩阵%!分别对应各传感器的

稳态输出'

>

!

数据预处理算法比较

本文分别采用对数法+差分法+相对差分法和传感器归一化法(

)'D

!

FD

)对经过硬件
X+

滤波的
)

种气体

的定量采集数据$共
(&

组%进行数据预处理!并进行
W'=:13@

标准化处理(

H

)

!最后用
?+9

对这
&

种预处

理算法进行了比较验证'

?+9

得到的各主成分相关系数矩阵特征值和累计方差贡献率如表
$

所示!由表
$

可知!选用前
F

个

主成分组成新的样本集就能够代表原始数据所能提供的信息!

?+9

得分图如图
F

#

D

所示'其中横纵

坐标分别表示第一主成分和第二主成分!括号中的值为其贡献率'

由图
F

#

D

可以看到"使用对数法预处理后
)

种气体组分重合在一起!分类效果很差&使用传感器归

一化得到的分类效果较好!但是在边缘存在一些离散的点!并且各组分分布较稀疏&而使用相对差分法

和差分法的分类效果更好!不仅可以实现
)

种气体的完全分类!而且各组分分布较密集'由于相对差分

法预处理后的数据更适合作为
S?

神经网络(

FI'F*

)的输入!因此选择相对差分法作为电子鼻的预处理

算法'

$%$$!

亓培锋 等&电子鼻中预处理算法选择及阵列优化



表
<

!

各主成分特征值和方差贡献率

A19,#<

!

7(

*

#)B1,C#%5#1&.

$

"()&(

$

1,&%/

$

%)#)-1)2&%)-"(9C-(%)"1-#%5B1"(1)&#

主成分

对数法 差分法 相对差分法 传感器归一化

特征值
累计方差

贡献率#
`

特征值
累计方差

贡献率#
`

特征值
累计方差

贡献率#
`

特征值
累计方差

贡献率#
`

$ FC(I% *HC& FC(*$ (%CF FC*%* (%C) )CI&) *FC*

F %CI$& (&C* %CFD) (*C( %CF&& (HC& $C)$$ (HC(

) %C$H& ((CD %C%D( ((CH %C%&% ((C* %C%&* ((C(

& %C%$* $%%C% %C%$% $%%C% %C%%( $%%C% %C%%H $%%C%

!!!!!!!

图
F

!

对数法的
?+9

得分图
!!!!! !!

图
)

!

差分法的
?+9

得分图

!

P<

A

CF

!

?+9=:13<4

A

7<

A

23@1761

A

53<8MN<:N@8M1>

!!!!

P<

A

C)

!

?+9=:13<4

A

7<

A

23@17><77@3@4:@N@8M1>

!!!!!!

图
&

!

相对差分法的
?+9

得分图
!!!!!!!!!

图
D

!

传感器归一化法的
?+9

得分图

P<

A

C&

!

?+9=:13<4

A

7<

A

23@173@658<Z@><77@3@4:@N@8M1>

!!

P<

A

CD

!

?+9=:13<4

A

7<

A

23@17=@4=13413N56<[58<14N@8M1>

?

!

阵列优化

本文提出的阵列优化方法分为
&

步!为不同应用电子鼻阵列优化研究提供了一种思路'

$

$

%初始阵列构造'针对具体应用!根据被测对象选择具有相应交叉敏感特性的传感器阵列!保证

F%$$

数据采集与处理
!"#$%&'"

(

)&*&+,

-

#./.*."%&%01$",2//.%

3

B16C)%

!

#1CD

!

F%$D



阵列识别能力的前提下尽量避免过多的冗余!减小后续优化处理的复杂度'$

F

%剔除异常传感器'构成

阵列的各传感器对被测对象的响应虽然存在差异!但是其变化趋势一定是相同的!因此可以根据这一点

剔除变化趋势异常的传感器&同时!变异系数可以反映传感器响应数据的离散程度!应该剔除变异系数

过大的传感器'$

)

%阵列优化分析'进行
?+9

因子载荷分析!结合相关系数分析及方差膨胀因子进行

多重共线性检验确定可能的最优阵列&$

&

%计算检验和最终阵列确定'

?=<

!

传感器变化趋势

由传感器分压电路原理!有如下关系

6

"

7

4

+

#

4

128

8

$ %

$

5

6

b

$

$

%

式中"

6

"

为传感器半导体敏感材料阻值!

4

+

为传感器分压测试回路电压!已知为
DB

!

4

128

为分压电阻两

图
I

!

各传感器阻值在
+a

&

气体中变化趋势图

!

P<

A

CI

!

X@=<=854:@:M54

A

@83@4>17@5:M=@4=13<4

+a

&

端电压!即采样电压!

6

b

为分压电阻'由式$

$

%可

得到各传感器在不同浓度气体$以
+a

&

为例%中阻

值的变化趋势!如图
I

所示'由图
I

可知!各传感

器对不同浓度的
)

种气体响应存在差异!但随着气

体浓度的增加!各传感器阻值均逐渐减小'

?=>

!

变异系数

用变异系数(

FH

)分析各传感器测试结果的离散

程度!若变异系数的值过大!则说明该传感器测试

结果的离散程度很大!传感器响应的重复性和稳定

性不好!应该剔除该传感器'传感器
.

的变异系数

X"-

.

的计算如下

X"-

.

7

$

9

"

9

:

7

$

;

:

.

8

#

;

$ %

.槡
F

#

;

.

$

F

%

!!

表
F

为各传感器变异系数'由上分析可以看

出各传感器变化趋势相符!各传感器的变异系数也都较小!因此在阵列优化的这一步没有剔除明显的异

常传感器!还需进一步分析'

表
>

!

各传感器变异系数

A19,#>

!

D%#55(&(#)-%5B1"(1-(%)%5#1&.'#)'%"

序号 传感器 变异系数

$ O_"HFF %C$$)(

F O_"FI$% %C$F)*

) O_"FIF% %C$F)$

& V<+"'D$)D %C$%$I

D V<+"'DDF$ %C$$%&

?=?

!

!D+

因子载荷

因子载荷分析是主成分分析应用的一个重要方面!常应用于指标$变量%分类'把各个传感器当成

变量!通过因子载荷分析可以直观的对传感器进行大致分类!为传感器优化取舍提供一种依据'

本文第
F

节中对经相对差分法预处理并
W'=:13@

标准化后的传感器响应数据进行主成分分析!取因

)%$$!

亓培锋 等&电子鼻中预处理算法选择及阵列优化



子载荷矩阵的前
)

个主元作出各传感器的因子载荷图!如图
*

所示'可以看出!

V!+"'D$)D

与
V!+"'

DDF$

的载荷因子非常接近!可能存在隐含的相似信息'

图
*

!

各传感器的因子载荷图

P<

A

C*

!

P5:813615><4

A

17@5:M=@4=13

?=@

!

相关系数

相关系数(

FH

)是用来反映变量之间相关关系密切程度的统计指标!传感器
.

与
<

的相关系数用
$

.

<

表

示'两传感器的相关程度随
$

$

.

<

$

值的增大而增大'由于实验所用的初始传感器较多!相互之间关系复

杂!很难从单个相关系数上判断这些传感器的关联程度'为此!本文取相关系数的平方和!即各传感器

变量与所有传感器变量的总相关系数作为判定各传感器变量相关性的判定系数

6

.

7

"

%

<7

$

$

F

.

<

$

)

%

式中"

6

.

值越大!说明传感器
.

与其他传感器之间的相关程度越大!可考虑去除&

6

.

值越小!说明传感器

.

与各传感器之间的关联程度越低!传感器之间可能包含的冗余信息越少'

表
)

为各传感器判定系数'由表
)

可知传感器
&

和
D

的判定系数较大!这并不一定代表传感器
&

和
D

都可能是冗余传感器!因为结合图
*

分析!传感器
&

和
D

的因子载荷非常接近!初步判定为
&

和
D

为

相似传感器!可以剔除一个以优化阵列'而传感器
)

的判定系数虽然也较高!可以从图
*

$

K

%中看出!传

感器
)

!

&

和
D

的距离也较近!不过在
*

$

5

!

:

%中
)

!

&

和
D

又较远!所以不能判定
)

为冗余传感器'

&%$$

数据采集与处理
!"#$%&'"

(

)&*&+,

-

#./.*."%&%01$",2//.%

3

B16C)%

!

#1CD

!

F%$D



?=E

!

FGH

的多重共线性

方差膨胀因子$

B53<54:@<47658<1475:813

!

B!P

%为容忍度的倒数!

B!P

越大!显示共线性越严重'经

验判断方法表明"当
B!P

%

$%

!可认为不存在多重共线性&当
B!P

&

$%

!存在较强的多重共线性'

B!P

.

7

$

$

8

6

F

$ %

.

$

&

%

式中"

B!P

.

代表传感器
.

对其他传感器的方差膨胀因子!

6

F

.

为决定系数也即是相关系数的平方'

表
&

为各传感器方差膨胀因子'可以看出!

&

号传感器的
B!P

值大于
$%

!明显存在较强的多重共线

性!而
D

号传感器的
B!Pd*C$

!也存在一定的多重共线性'所以!通过
B!P

分析!应该优先剔除
&

号传

感器!其次也可能剔除
D

号传感器'

表
?

!

各传感器判定系数

A19,#?

!

I#-#"/()1-(%)&%#55(&(#)-%5#1&.'#)'%"

序号 传感器 判定系数 排序

$ O_"HFF $CII* $

F O_"FI$% $CI(F F

) O_"FIF% FC&IH )

& V<+"'D$)D )C%)F &

D V<+"'DDF$ )C$F% D

表
@

!

各传感器方差膨胀因子

A19,#@

!

F1"(1)&#()5,1-(%)51&-%"%5#1&.'#)'%"

序号 传感器
B!P

$ O_"HFF FC%$F%

F O_"FI$% FC)D&(

) O_"FIF% )C*$($

& V<+"'D$)D $FC$H*F

D V<+"'DDF$ *C%())

?=J

!

可能的最优阵列

通过以上阵列优化的进一步分析!就可以确定可能的最优阵列'

?+9

因子载荷分析把传感器大致

分为
&

类!

&

!

D

传感器存在相似信息!需要剔除其中一个冗余传感器'基于相关系数的判定系数分析结

合因子载荷图!得出
&

!

D

传感器的关联程度较高!而且
D

比
&

的相关程度高!与
?+9

因子载荷分析结果

相似'基于
B!P

分析的多重共线性检验得到的结果是!优先剔除
&

!其次可剔除
D

'综合以上
)

种阵列

优化分析!得到可能的最优阵列为$

$

!

F

!

)

!

D

%和$

$

!

F

!

)

!

&

%'

@

!

计算检验

前文阵列优化分析虽然得到了可能的最优阵列!但是得到的最优阵列是否具有很好的分类效果仍

需要进行计算检验&此外!如何从可能的最优阵列中确定最终阵列!也需要进一步验证分析'因此!使用

S?

神经网络!对选取得到的可能的最优阵列和其他对照阵列进行气体识别分析'按照传感器序号分

组!一共有
D

种阵列组合
=$

'

!

=F

'

#

=D

"$

$

!

F

!

)

!

&

%

'

!$

$

!

F

!

)

!

D

%

'

!$

$

!

F

!

&

!

D

%!$

F

!

)

!

&

!

D

%和$

$

!

F

!

)

!

&

!

D

%!其中上标
'

表示可能的最优阵列'

@=<

!

气体辨识

&C$C$

!

单一气体定量识别

用上述
D

种阵列的定量测试实验数据对乙醇+

+,

和
+a

&

样本分别单独进行
S?

神经网络识别'每

种气体随机选取
D

组数据进行识别验证!其余进行网络训练'选取平均相对误差和最大相对误差作为

评价指标!识别结果如表
D

和
I

所示'从表
D

!

I

可看出!

=F

'

#

=D

的最大相对误差较小!说明识别结果

更稳定可靠&

=$

!

=F

'

!

=)

!

=D

识别乙醇的平均相对误差较小&

=F

'

#

=D

识别
+,

的平均相对误差较小&

=F

'

#

=D

识别
+a&

的平均相对误差较小'因此!可选择
=F

'

!

=)

!

=D

作为传感器阵列进行气体定量识

别!平均相对误差
%

F>Ì

!最大相对误差
%

&>H̀

!满足识别精度'

D%$$!

亓培锋 等&电子鼻中预处理算法选择及阵列优化



表
E

!

各阵列组合定量识别气体的平均相对误差
K

A19,#E

!

+B#"1

*

#"#,1-(B##""%"%5#1&.1""1

6

&%/9()1-(%)5%"

L

C1)-(-1-(B#"#&%

*

)(-(%)%5

*

1'

=$

'

=F

'

=) =& =D

乙醇
%C* %CH FCF FCH $CH

+, )C$ FC) $C& $CD FCF

+a

&

)C* $CH FC) FC$ FCI

表
J

!

各阵列组合定量识别气体的最大相对误差
K

A19,#J

!

M1N(/C/"#,1-(B##""%"%5#1&.1""1

6

&%/9()1-(%)5%"

L

C1)-(-1-(B#"#&%

*

)(-(%)%5

*

1'

=$

'

=F

'

=) =& =D

乙醇
$C) $CF )CH DC) )C*

+, ICD )CD FCI FC& &CH

+a

&

*C$ FC( &C% )C$ )CH

&C$CF

!

混合气体定性辨识

把上述
D

种阵列的
$*&

组
*

种不同组分气体样本响应数据!经过相对差分法和
W'=:13@

标准化预处理

后!分别对
S?

网络进行训练!考察其定性分类
)

种气体的效果'网络输入层节点数目与数据列数相同!

输出层节点数目为
)

!期望输出结果共有
*

种"乙醇$

$

!

%

!

%

%!

+,

$

%

!

$

!

%

%!

+a

&

$

%

!

%

!

$

%!乙醇
R

+,

$

$

!

$

!

%

%!乙醇
R

+a

&

$

$

!

%

!

$

%!

+,

R

+a

&

$

%

!

$

!

$

%!乙醇
R

+,

R

+a

&

$

$

!

$

!

$

%'为保证识别精度!规定输出节点

的输出
(

%>(

时!判定为含有对应气体&输出节点输出
)

%>$

时!判定为没有对应气体&输出在
%>$

!

%>(

之间判定为识别错误'每种组分气体样本随机取
D

组数据!共
D

5

*

7

)D

组数据用于气体分类识别!

其余进行网络训练!识别结果见表
*

'由识别结果可知!各阵列组合对单一气体均能正确识别!但是对

混合组分气体存在错误识别的情况'由表
D

可知!

=F

' 和
=D

的正确识别率较高'

表
O

!

各阵列组合气体识别结果

A19,#O

!

G2#)-(5(&1-(%)"#'C,-'%5

*

1'#'%5#1&.1""1

6

&%/9()1-(%)

识别结果
=$

'

=F

'

=) =& =D

正确识别数
FH )F )$ )% ))

正确识别率#

` H%C% ($C& HHCI HDC* (&C)

@=>

!

最终阵列确定

根据上述实验结果!

=F

'

!

=)

!

=D

对各气体定量识别效果较好!

=F

'

!

=D

对混合气体定性分类正确率

较高'因此!根据识别结果应该选取
=F

'

!

=D

阵列!而前文阵列优化得到的可能的最优阵列为
=F

'

!

=$

'

'最终结果如表
H

所示!综合阵列和计算检验结果!最终选取
=F

' 作为最终阵列'

表
P

!

阵列优化结果

!!!!!!

A19,#P

!

3

$

-(/(41-(%)"#'C,-%51""1

6

!!!!

K

阵列 平均相对误差 最大相对误差 正确识别率

=$

'

F>D *>$ H%>%

=F

'

$>I )>D ($>&

=D FCF &CH (&C)

E

!

结束语

本文采用
?+9

选择合适的预处理算法!适合大多数电子鼻应用&通过选择合适的预处理算法!为电

I%$$

数据采集与处理
!"#$%&'"

(

)&*&+,

-

#./.*."%&%01$",2//.%

3

B16C)%

!

#1CD

!

F%$D



子鼻后续数据处理提供了保证'本文通过
&

步阵列优化分析后得到的最终阵列'通过计算检验结果良

好!无论是单一气体的定量和混合气体定性识别都具有较好的精度'实验表明!本文为电子鼻预处理算

法选择和阵列优化提供了一种可行的思路和方法'
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