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基于电子鼻的中药材类别及新鲜度鉴别
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摘要 目的：运用电子鼻PEN3提取中药材挥发的气味信息来建立气味指纹图谱，以鉴别不同中药材及其

同类药材的不同新鲜程度。方法：选取广藿香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新鲜薄荷等4种中药材，运用主成

分分析法和线性判别分析法来鉴别。结果：采用主成分分析和线性判别分析2种分析方法，都能很好地区别这

4种不同新鲜程度的药材，识别率达到100％。结论：采用电子鼻系统PEN3能够很好地鉴别不同品种及不同新

鲜程度的中药材，具有一定的实际应用价值。

关键词 电子鼻；中药材；鉴别

中图分类号R285．1 文献标志码A 文章编号1003—5699(2011)06—0580一04

中药材鉴别根据常用鉴别手段分为3个历史阶

段：经验鉴别阶段；基原、性状、显微、理化等“四大鉴

别法”阶段；仪器分析鉴别阶段⋯1。在中药走向世界

和实现现代化的新形势下，建立合理有效的中药材质

量评价体系是实现中药现代化的前提。目前，国内外

研究中药材指纹图谱的主要技术包括色谱、光谱、核

磁共振、质谱、液．质联用和气．质联用等[2-61。现行的

指纹图谱技术大多是只对单个指标成分进行控制，不

能有效地全面评价中药材整体内在质量。随着科技

的发展，国际上电子鼻的开发研制获得快速发展并进

入实用阶段。电子鼻的优势在于能快速准确地对气

味整体信息进行定性分析。目前，主要应用在环境控

制、医疗诊断和食品工业中【7-9J。本研究是在前面科

研成果[10J的基础上，进一步提出采用电子鼻技术对

中药材进行不同新鲜程度识别的研究，具有一定的实

际意义和应用价值。

1检测实验

本实验的实验样品是从广州某中药店里买回的

薄荷药材和广藿香药材以及课题小组成员自己到广

东药学院药圃里采摘的新鲜薄荷和广藿香。本研究

采用的电子鼻系统是由德国AIRSENSE公司制造的

PEN3便携式电子鼻(Portable Electronic Nose)。

设置或记录实验参数：实验室温度28℃，相对湿

度50％，样品瓶容量250 mL，顶空生成时间30 man，连

续采样12次。将PEN3电子鼻与电脑连接好后，运行

其配套软件WinMuster。首先设定电子鼻的各检测参

数，如采样及清洗时间等；然后选择保存检测结果的

文件夹及路径，并为每个待测的样品按一定规则命

名，即可开始检测。样品进气流量均设置为400 mL，

采样时间为60 s，传感器漂洗时间为180 s。

2实验分析

“整体性”和“模糊性”是气味指纹图谱的基本属
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性，指纹图谱的相似性是通过其基本属性的气味特征

体现的[11]。利用电子鼻技术构建的气味指纹图谱表

征作为天然产物的中药材所含挥发性成分的气味特

征，不强调中药材个体的气味绝对唯一性(个体特异

性)，而强调同一药材物种群体的相似性，即物种群体

内的唯一性(共有特征性，同品种的气味指纹图谱应

该相似而不是相同)。

3．1传感器响应谱一般来说，电子鼻内某一传感

器i对气味．j的响应为一时变信号％(t)。由n个传

感器组成的阵列对气味．，的响应是n维状态空间的

—个矢量坼，写成向量形式为vj=(y1，，，屹∥⋯，

圪．i)。为了有效地获取PEN3电子鼻系统所测量出

来的实验数据(PEN3电子鼻自动生成以．nos为扩展

名的数据文件)，采用MATLAB7．0软件，编写一个电

子鼻数据读取的函数function[fileinfo，channel，

method，sensor-data]=read—NOS—data(path，filename)，

通过建立主文件中输人相应的路径与文件名(path，

filename)就可以读取该文件下的10个传感器的10列

测量数据。利用类似的方法，读取不同样本进行实验

所得到的数据并画出传感器的响应图[10]。以横轴为

响应时问，纵轴为各传感器在样品挥发性成分顶空气

体中的电导(G)与纯净空气中的电导(Go)的比值G／

C0，可以得到广藿香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新

鲜薄荷等4种中药材样本的第1．10次气味指纹图谱

和电子鼻各传感器的响应信号曲线变化情况图。鉴

于传感器s1、s3和S5属于负向型金属氧化物传感

器，其G与G0的比值一般均小于1，为便于比较分

析，需要将程序中的这3个传感器的数据进行进一步

处理，亦即将这3个传感器的响应值改为G0／G[12]。

传感器l至传感器10分别用sl至s10来表示，部分

代码如下：

sl=1．／sensor—data(：，1)； ％％sl传感器

的响应值以Go／G表示

s2=SeIISOr—data(：，2)； ％％s2传感器

的响应值以G／GO表示

s10=sensor—data(：，10)；

器的响应值以G／Co表示

％％s10传感

这样就可以得到改进后的效果图如图l所示。

从图中可以看出，对于广藿香药材和薄荷药材而言，

各传感器在前10s之内，对不同样品响应区别不大；

然后随着采样时间推移，响应区别逐渐明显。对于新

鲜广藿香和新鲜薄荷，在60s的时间内响应都非常

小。各传感器的响应谱是样本中挥发性成分的组成

及相应的浓度不同而综合作用的结果。

(a)4种不同样品的原始数据谱 (b)传感嚣响应均值

图1 4种不同样品的原始数据气味指纹图谱

3．2模式识别

3．2．1数据筛选与特征提取通过多次的实践经验

表明，实验中每种样品都连续采样12次的效果比较

好。由于每个传感器达到稳定均需要一定的时间，前

5次采样所得到的数据有可能还没有足够达到稳定

状态，故选用第6次至第10次采样得到的5个文件

中40S．50s的55个数据向量(由10个传感器的数据

构成的10维向量)来进行模式的建立。

PEN3电子鼻采用lO个传感器来进行测量，因此

全部采用的话会造成数据冗余太多，影响识别的实时
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性。有关该课题的特征提取，详见文献【l0|。通过

MATLAB7．0程序，可得到得到10个传感器分别对4

类样本第10次采样的响应曲线(如图2所示)。

由图可知，传感器8，10的响应曲线基本不变，对

各类样品的响应差别非常小，对不同样本的区分基本

没有贡献，去除这2个传感器的数据，既能有效识别

又能节约运算成本。

3．2．2模式分析对广藿香药材、新鲜广藿香、薄荷

畲2

軎，
历

。

传盛暑10的响应圈

O SO

采样时问t(·)

药材及新鲜薄荷等4种中药材样品的原始特征参数进

行主成分分析(PCA分析)，前2个主成分的累积方差

贡献率已经超过90％，达到99．4l％，其中第1个主成

分方差贡献率：95．78％，第2个主成分方差贡献率：

3．63％。根据由前2个主成分的得分值可画出广藿香

药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新鲜薄荷等4种中药材

的二维分布图(如图3)，其每一个点代表一个样本。可

见通过PCA分析就能够将所有样品100％鉴别。

图2 lO个传感器分别对4类样本第lO次采样的响应曲线

” ” ” 。
’． 器_簧_” ” “ ”

图3 PCA分析结果

对广藿香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新鲜薄

荷等4种中药材样品的特征参数进行线性判别分析

(LDA分析)，前2个主成分的累积方差贡献率也超过

90％，达到Variance：98．99％，其中第1个main axis方

差贡献率：70．23％，第2个main axis方差贡献率：

28．76％。根据由前2个主成分的得分值可画出广藿

香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新鲜薄荷等4种中

药材的二维分布图(如图4)，其每一个点代表一个样

本。可见通过LDA分析也同样能够将所有样品

100％鉴别。

4结论与展望

由上面的研究可得以下2个结论：1)由图2中广

藿香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及新鲜薄荷这4种
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图4 IDA分析结果

不同样品的原始数据气味指纹图谱可知，药材的气味

响应谱要比新鲜中药材的气味响应谱明显得多，这是

由于新鲜中药材中水分的含量要远远高于药材的水

分含量，其挥发出来的特征性气味的浓度也相应要低

得多的缘故，说明传感器阵列的响应能很好地反映样

本中挥发性成分的组成及相应的浓度不同而综合作

用的结果；2)由广藿香药材、新鲜广藿香、薄荷药材及

新鲜薄荷等4种中药材样品的原始特征参数分别进

行主成分分析(PCA)和线性判别分析(LDA)，根据由

前2个主成分的得分值可画出四者的二维分布图。

由图3和图4可以得到以下结论：运用德国

AIRSENSE公司制造的PEN3便携式电子鼻，能够很

好地提取中药材挥发的气味信息来建立气味信息谱，

达到鉴别不同类中药材及其不同新鲜度的目的，具有

重要的实际意义和应用价值。本文无论采用PCA分

析还是采用IDA分析方法，都能100％区别这4种中

药材。只是PCA分析的图中每类样品主要呈带状分

布、集中度不是很高，但区分度比较大，而LDA分析

中不同中药材样品点的分布高度集中，但新鲜广藿香

与新鲜薄荷的样品点分布出现相对比较接近的一个

模式识别不利因素。

本文进行的是在不同品种的中药材识别的基础

上，进一步考察同一类别中药材新鲜程度不同的情

况。由于不同品种的气味信息差别比较大，实时采集

的新鲜药材与原药材的气味信息差别也比较大，鉴别

起来相对比较容易，所以无论采用PEA分析还是采

用LDA分析方法，都能很好地区别这4种不同中药

材。任何指纹标准图谱的建立都需要足够量的实验

与检验才能实现，鉴于同一品种的不同地域、不同采

收期的中药材样品准备比较困难，因此对于同一品种

的不同地域、不同采收期的中药材指纹图谱的建立还

有待今后进一步的深入研究。
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