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基于最大散度差准则LDA的电子鼻中药材鉴别方法

邵雅雯，骆德汉，武琳，李江勇

(广东工业大学信息工程学院，广东广州510∞6)

摘要：在电子鼻的模式识别方法中，线性判别分析(“near Discriminant Analysis，u)A)是常用的方法之一。然而，当

样本类内散布矩阵奇异时，使用传统的基于Fisher准则的LDA算法会出现小样本问题。将最大散度差准则引入线性判

别分析中，不仅可以解决小样本问题，实现3种不同产地中药材的正确鉴别，而且分类效果更好。结果表明：对3组样本

的最终判别结果达到了97．8％的正确判别率，误判的待测样本只发生在安徽白术。
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Classification of Chinese Herbal Medicine Based on LDA with

Maximum Scatter Difference Criterion Using E．nose

SHAO Ya—wen，I盯O De—han，WU Lin，Ll Jiang-yong

(Sch砌of Infb咖咖n EngiIl盹血g，Gu蛳gd∞g Universi姆of TechIlolo野，Gu粕gzh伽51∞06，Cmna)

Abstract：“near discriminallt卸alysis(U)A)is a popular method砌0ng pattem recogni￡ion a190d￡hms of electronic nose

(E-nose)．However，small s锄ple size(SSS)problem wouId occur while using LDA algoritllm witIl tmditional Fisher crite订on if tlle

试t}lin-class scatter matrix is singular．This paper combined maxim哪scatter difI『erence criterion and LDA to solve SSS pmblem，so

tllat three kinds of Chinese herbal medicines f如m difEbrent gmwing areas were accurately classmed．At the same time，tIle claLssifi—

cation result w踮enhanced．The results show that only a fbw s锄ples 0f Anhui Atractylodes are classified incorrecdy，however，tlle

c1踞sification rate reache8 97．8％．

Key words：electronic nose；linear discriminant analysis；maximum scatter di￡I'erence criterion；Chinese herbal medicine．

O引言

白术是一种具有特殊气味的菊科中药材，其品质受产地、

采收期、品种等因素的影响，其中产地因素是评判品质的最重

要的标准之一⋯。伴随着人们对中药材品质要求的日益提高，

对药材的辨别显得尤为重要。

电子鼻的研究始于20世纪90年代，是一种由具备部分专

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的

仪器，主要用来识别简单和复杂气味。国内外已在食品行业、

医疗诊断、环境监测等方面有大量的研究成果和社会应

用拉“J，但在中药材领域的研究报道目前并不多。

文中将中药材自术作为研究对象，利用电子鼻进行检测。

在电子鼻的模式识别方面，主成分分析(princi洲component a-

nalysis，PCA)、LDA得到了广泛的应用。LDA的突出优点就是

能够保证投影后的模式样本在新的空间中有最小的类内距离

和最大的类间距离，即模式在该空间中有最佳的可分离性，但

同时也存在不适用于“小样本问题”等缺点。针对这一缺点，有

不少学者采用了PcA+LDA的组合方法口o，将PCA和LDA的

优点充分的融合在一起，既能解决PcA算法对不同的训练样本

数据不敏感的问题，又解决了LDA算法中当类内散步矩阵奇异

的问题，获得了较好的分类效果。而文中则将最大散度差准则
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和LDA结合起来，不仅解决了小样本问题，而且与PcA和PCA

+LDA相比得到了更好的分类效果。

1实验材料、仪器和方法

1．1材料与仪器

文中采用的中药样品是由广州中医药大学提供的。该样

品为不规则的肥厚团块，气清香，味甘、微辛。提供的白术样品

分别来自于3种产地：河北保定、安徽毫州、浙江绍兴。

所用的仪器是便携式电子鼻PEN3(Portable Elec们nic

Nose3)，该电子鼻是一种由一组复合化学传感器和识别软件组

成的分析仪器，它具有自动调整、自动校准及系统自动富集的

功能。PEN3电子鼻包含10个金属氧化物型传感器，它在采样

过程中的响应信号记录为某传感器接触到样品挥发性气体后

的电导率G与该传感器接触经过标准活性碳过滤的基准气体

后的电导率G0的比值，即G／G0。

1．2实验方法

1．2．1 实验参数

实验环境参数如下：实验室内温度保持在24～26℃，相对

湿度保持在52％～56％，采用静态顶空抽样的方法用PEN3进

行检测。

电子鼻参数设定如下：采样时间设为60 s，传感器阵列的

清洗时间设为llO s，每种样品采样30次，共90次。采样数据

一半用作训练样本，一半用作待测样本。
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l-2．2采样方法

分别用镊子和天平称取各类样品100 g，放入容量为500

mL的烧杯中，3个烧杯按产地的不同分别贴上标签：河北、安

徽、浙江。为使瓶内顶空气体达到饱和状态，3个样品瓶分别用

保鲜薄膜密封静置70 rnin．先用干净空气清洗传感器阵列，接

着用一接在PEN3特氟纶管上的探针透过保鲜薄膜插入样品

瓶，准备采样。

2基于最大散度差准则的LDA方法的数学原理

LDA是一种常用的模式分类算法。然而，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S。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兄非奇异或者避

免对屯求逆M1。因此，文中将采用基于最大散度差准则的

LDA方法，绕过了传统Fisher鉴别准则中需要对s。求逆的步

骤，避免了可能出现的“小样本问题”。

设G。，G2，⋯，cⅣ是J7、r个模式类，模式髫∈∥为d维实向

量，第i类训练样本的个数为M，样本均值巩、总体类内散布矩

阵s。、类间散布矩阵s。分别定义为：

样本均值m。：
1

mi 2彘警，江1，2，⋯，Ⅳ (1)

总体类内散布矩阵&：

Is。=三∑(菇一地)(茹一胁)1 (2)

式中；=1，2，⋯，Ⅳ．

类间散布矩阵s。：

&=三(m；一m)(m；一m)7 (3)

1 _Ⅳ

式中 m 2赢；他 (4)

Fisher鉴别准则是，选择使得广义Raylei曲商

凡(∞)：学 (5)
叫．】∞Ⅲ

达到最大值的向量作为投影方向。

最大散度差准则的目的是寻找一个最优的投影方向山，使

得在低维空间里各类样本能被最大限度分离开来。但它与

Fisher鉴别准则不同的是，它不是沿用广义Rayleigh商，而是将

类问散度与指定倍数的类内散度的差作为投影后数据的可分

性度量。因此可以定义最大散度差准则函数为：

厶(∞)：丛坠掣 (6)
cc，∞

式中：c是一个正常数，为了方便，文中设定为l，用来平衡最大

化类间散度和最小化类间散度；&一c×|s。称为参数为c的广

义散度差矩阵。

可以证明，这个最优投影方向∞就是使最大散度差准则函

数凡(∞)取极大值的解，即下列广义特征值问题的解：

(S6一C×S。)∞=A×山 (7)

因此，最大散度差鉴别准则可以归结为求广义散度差矩阵

S。一C×S。的特征向量问题。

3结果与讨论

3．1传感器响应

PEN3对3种不同产地白术样品的响应特性曲线如图l所

示，图中横轴为采样时间，纵轴为各传感器的响应值。
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图1 3种不同产地自术的响应特性曲线

可以看到，响应值刚开始较小，随着挥发物在传感器表面

富集，传感器响应值不断增大，最后趋于平缓，在60 s时达到一

个较稳定的状态。PEN3的传感器阵列对不同产地的白术样品

具有不同的响应特性曲线，各个传感器对不同品种的中药材样

品均有响应，表明各传感器对同一气味具有交叉敏感特性，并

且各个传感器的响应特性不完全相同。

3．2特征参数提取

文中将尽可能多地选择能反映原始数据信息的特征变量

来组成原始特征向量，以保留原始响应数据中的信息。根据传

感器响应特性曲线的趋势及变化情况，分别选择了第10 s响应

值(传感器响应曲线急速上升阶段的响应值)、第40 s响应值

(传感器响应曲线缓慢上升阶段的响应值)、第60 s响应值(信

号相对稳定值)、均值、峰值、方差、标准差以及微分值合共8个

特征子集组成原始特征向量r，表示如下：

r=‰^厶，avg，ma】【，var，std，diff] (8)

式中Z是传感器阵列在第i秒的响应值(江lO，40，60)；avg是

传感器在60 s内相应数据的算术平均值；max是传感器在60 s

内的最大响应值；var是传感器在60 s内响应数据的方差；std

是传感器阵列在60 s内的标准差；di￡f是各曲线的微分值。

3．3分类判别

文中每种产地的白术训练样本采样了15次，则3种产地

的白术训练样本总数为45个，而PEN3有10个传感器，每个传

感器的测量值均提取了8个特征参数，因此总特征向量维数为

80维，这时，显然训练样本总数小于特征向量维数，出现小样本

问题，此时LDA算法无法进行下去。下图2是3组白术训练样

本的PcA和PcA+LDA分析结果图。
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(a)3组训练样本的PCA分析图

(b)3组训练样本的PcA+LDA分析图

图2 3组训练样本的分析结果圈

从图2(a)中可以看出，单独采用PCA算法对3组训练样

本的分类效果非常不理想，各批次的样本点交错在一起，难以

区分。原因是当样品等级质量差别较小时，电子鼻中各传感器

所能反映样品差异的响应信息存在较大的重叠性或相关性，

PCA算法寻找的只是数据分布的主轴方向，经降维后保留下来

的信息不一定对分类最有效"j。从图2(b)中可以看出，采用

PcA+LDA方法对3组训练样本的区分效果明显优于单独采

用PcA算法，原先交错在一起的训练样本点已经全部被明显地

区分开来。这是因为LDA算法的主要思路就是使类内散布最

小化、类间散布最大化。

为避免小样本问题，文中采用基于最大散度差准则的LDA

算法。分析结果如图3所示。

从图3中可以看到，采用基于最大散度差准则的LDA方法

的分类效果明显优于单独使用PcA算法和PcA+LDA算法。

河北白术样本点主要集中在特征空间的下半部分，浙江白术样

本点主要分布在左上部分，而安徽白术样本点则集中在右上部

分。各类训练样本点都能明显地被区分开，而且相对于PCA+

LDA方法，类内样本点的分布显得更为集中。类问分界面更加

明显。

3．4待测样本的鉴别

表l是在二维特征空间中实现的对各待测样本的分类鉴

别结果，最终识别率为正确识别的待测样本数与待测样本总数

之比。

嚣
斗H
ll
蛾

图3 3组训练样本的基于最大散度差准则的LDA分析结果圈

表l 3组白术待测样本的鉴别结果

结果表明：对于45个待测样本，有1个被错误地进行了判

断，安徽白术的识别率是93．3％，河北白术和浙江白术的识别

率均为100％，对所有待测样本的最终判别结果达到了97．8％

的正确判别率。

4结束语

运用电子鼻技术进行气味分析，不仅客观、准确，而且重复

性好、方便快捷。文中利用PEN3型电子鼻对3种产地的白术

样品进行了检测，采用了基于最大散度差准则的LDA分析方法

对数据进行分析，解决了小样本问题，实现了3种产地白术的

正确鉴别，对所有待测样本的正确识别率达到97．8％，并且分

类效果优于单独使用PcA或PcA+LDA算法。这为中药材品

质的保证提供了一种有效的方法。
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