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基于电子鼻和一维拉普拉斯卷积核的奶粉

基粉产地鉴别

张寅升1，袁航2，周亚1，程永波3，王海燕1*

（1.浙江工商大学食药质量安全工程研究院，浙江杭州 310018）（2.浙江工商大学管理工程与电子商务学

院，浙江杭州 310018）（3.南京财经大学管理科学与工程学院，江苏南京 210023）

摘要：奶粉基粉是配方奶粉的基础原材料，其产地影响到终端乳制品的品质。本文提出了一种电子鼻技术与一

维拉普拉斯卷积核相结合的基粉奶源地判别方法。通过电子鼻采集样本数据，经过时域信号对齐，尝试使用不同阶

数的一维拉普拉斯卷积核进行特征提取，并对比了统计数字特征、快速傅里叶变换、离散余弦变换等其他特征提取

方法，最后使用偏最小二乘及可视化进行可分性分析。实验结果发现快速傅里叶变换、离散余弦变换、二阶的一维

拉普拉斯卷积核相对于原始特征均有效提升了可分性，偏最小二乘的 R2
效应量从 0.61 分别提升到 0.95、0.96 和 1.00。

一维拉普拉斯卷积核特征提取方法能够准确区分产自国内和国外（澳大利亚）的基粉，在案例研究中取得了最优判

别效果，说明其能够有效提取到电子鼻各通道序列信号的时间响应特征。该方法能够完成中澳两国奶粉基粉样本的

区分工作，为快速鉴定奶粉基粉来源提供技术支撑。
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Abstract: Dehydrated milk powder serves as the fundamental raw material for formula milk, and its place of origin 

affects the quality of terminal dairy products. In this paper, a method for discriminating the source of dehydrated milk 

powder by employing electronic nose technology and utilizing a one-dimensional Laplacian convolution kernel is proposed. 

Sample data is collected using an electronic nose, and after temporal signal alignment, various orders of one-dimensional 

Laplacian convolution kernels are applied to extract features. Additionally, other feature extraction methods such as statistical 
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numerical features, fast Fourier transform, and discrete cosine transform were compared. Subsequently, partial least squares 

and visualization were used for separability analysis. Experimental results revealed that the fast Fourier transform, discrete 

cosine transform, and second-order one-dimensional Laplacian convolution kernels effectively improved separability relative 

to the original features. The R2 effect size of partial least squares was increased from 0.61 to 0.95, 0.96, and 1.00. The one-

dimensional Laplacian convolution kernel feature extraction method was able to accurately distinguish between domestically 

produced and foreign (Australia) base powder. In a case study, it achieved the best discrimination effect, indicating that it 

can effectively extract time response features of electronic nose channel sequence signals. This method can facilitate the 

differentiation work of dehydrated milk powder samples in China and Australia, providing technical support for the rapid 

identification of dehydrated milk powder sources.

Key words: electronic nose; milk powder; partial least squares; Laplacian convolution kernel

电子鼻是一种包括鉴别气味系统和电子化学

传感器阵列的仪器。它的功能结构与人类的嗅觉

系统类似，专门用来感应气味分子。其软件部分

主要由特征提取和模式识别算法组成，能够处理

传感器的特征响应，提取和选择有用的信息  [1] 。由

于电子鼻相较于人工，具有不会疲劳、不易出错、

更为精细的优点，因此，自从上世纪九十年代开

启相关研究后，电子鼻一直被当作人类嗅觉的延

伸  [2] 。随着相关技术的不断发展，电子鼻凭借简单

易用、无需专业知识即可操作等优势，在环境监测、

医学诊断、石油化工、农业等众多领域得到推广

使用，尤其是在食品饮料行业，电子鼻技术被广

泛用于完成质量控制和分类工作 [3] 。在学术研究方

面，对于电子鼻技术的应用探索也十分活跃，如

鲍薪羽等  [4] 使用电子鼻进行牛羊油的差异分析，以

及郭淼等 [5] 、何阳春等 [6] 、Adak 等  [7] 都用电子鼻

进行过研究。

近几年，电子鼻的应用在乳制品研究中成为

热点课题 [8] 。其中，有关分类及质量检测的研究较

多 [9] ，如徐亚丹等 [10] 使用电子鼻研究了伊利牛奶是

否掺假，张雪茹等 [11] 使用电子鼻检测了羊奶粉中的

掺入的牛奶含量，刘立等 [12] 使用电子鼻完成了国内

外多个品牌奶粉的分类，而对乳制品原材料产地溯

源的研究则相对较少。奶粉作为婴幼儿及老年人常

食用的产品，同时也是部分乳制品的原材料，应用

广泛，对于食品质量与安全的要求较高。而基粉是

生产配方奶粉等次级产品的重要原料，它是由动物

奶经风干等一系列处理后得到的，在很大程度上影

响着终端产品质量，本文旨在探索一种能够区分不

同产地基粉的分析方法。

本文受到了数字图像处理领域的二维拉普拉斯

边缘检测算子的启发。该算子能够有效地提取像素

梯度和高频信息，在图像边缘检测中得到了广泛应

用。考虑到电子鼻的各个通道数据是一种时间序列

信号，其时间响应特性同样反映在差分或梯度等数

字特征中，因此，本文尝试应用一维的拉普拉斯卷

积核，以提取电子鼻各传感器的时间响应特征。在

以往的研究中，电子鼻数据主要的特征提取方法有

基于原始响应曲线的描述性统计量、基于曲线拟合

的特征提取、基于变换域的特征提取 [13] 等。本研

究将探索有别于传统方法的一维卷积核特征提取方

法，并对比评估其特征提取效果，同时为进一步研

究提供了思路和技术支撑。

1  材料与方法

1.1 实验材料和样品预处理

取国产（来自国内某乳业公司的黑龙江牧场）

奶粉基粉与进口（来自某国际奶企的澳洲墨尔本牧

场）奶粉基粉，分别称量 5 g 奶粉，放入 50 mL 的

离心管中，作为一个电子鼻样品。国产和进口奶粉

分别准备四个平行的样本，每一个样本重复测试六

次。样本采用专用封口膜密封，静置时间 60 min。
实验步骤：

1）开启电子鼻仪器，传感器阵列清洗 20 min，
进行预热；

2）以奶粉样品为检测对象，用电子鼻取样针

从离心管中抽取 10 mL 气体，缓慢打入电子鼻进样

口中，进行检测；

3）每次进样之前，对电子鼻传感器阵列进行

300 s 的清洗，设置气体流量为 0.2 L/min，等待时

间 10 s，采样时间 300 s，每种样品重复 6 次平行，

且为了减小实验积累误差，所有样品以交叉方式进

行实验。
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1.2 设备介绍

FOX-4000 电子鼻，来自法国 Alpha MOS 公司。

电子鼻传感器对应敏感气体如表 1 所示。

表 1  气敏传感器阵列及其属性

Table 1 Gas sensor arrays and their properties

传感器
序号

敏感气体

S1 氨气、胺类

S2 硫化氢、硫化物

S3 氢气

S4 酒精、有机溶剂

S5 甲苯、丙酮、乙醇、甲醛、氢气和其他有机蒸气

S6 甲烷、沼气、天然气

S7 甲烷、丙烷、异丁烷、天然气、液化气

S8 香烟的烟雾、烹调臭味、挥发性有机化合物（Volatile 
Organic Compounds，VOC）、氨气、硫化氢、酒精

S9 丁烷、丙烷、甲烷、液化气、天然气、煤气

S10 液化石油气、可燃气体、丙烷、丁烷

S11 丙烷、烟雾、可燃气体

S12 一氧化碳、乙醇、有机溶剂、其他挥发性气体

S13 烟气、烹调臭味、氢气、一氧化碳、空气污染物

S14 甲烷、天燃气

1.3 数据处理

本实验使用 Python 进行数据处理，首先在预处

理过程中完成数据对齐和截取，而后使用快速傅里

叶变换（Fast Fourier Transform，FFT）、离散余弦

变换（Discrete Cosine Transform，DCT）、一维拉普

拉斯卷积核（One-dimensional Laplacian Convolution 
Kernel）等五种不同的方法完成特征提取，随

后使用偏最小二乘法回归（Partial Least Squares 
Regression，PLSR）进行降维，并用可分性得分及

可视化等方法完成不同特征提取方法的可分性评估

对比，最后得到实验结论。

1.4 实验流程图

实验的整体流程如图 1 所示。

2  数据分析

2.1 预处理

首先，实验对所有的样品进行电子鼻鉴定，获

取各个样本的原始电子鼻数据。数据的表现形式为

多个通道的传感器阵列所产生的一个时间响应曲

线，如图 2 所示。

由于送样时间不同，每一个样本在检测时所产

生的数据在响应时间上也不是同步的，在电子鼻开

始识别样本并产生有用信息的波形前，会有一个清

洗阶段，这一期间产生的所有数据都是无效的，应

当忽略，所以首先需要对这些数据进行时间轴对齐。

图 1 实验流程图

Fig.1 Experimental flow chart

图 2 电子鼻时间响应曲线图

Fig.2 Time response curve of electronic nose

本次实验使用了三种对齐的算法，第一种是基

于卡方最小化的算法，该方法使用重采样的方式移

动信号，将移位后的信号与“模板”信号进行比较，

以卡方最小化来作为标准，进而得出两者之间的最

佳偏移。第二种是基于相位相关性的算法，其思想

及操作与前一种方法类似，只是更换对齐标准为相

位相关性。第三种是特征峰对齐，即使用特征峰的

极值进行对齐，然后对比选择最优的对齐算法。因

为电子鼻提供的每一个样本都有 14 个通道的数据，

为了更好地完成对齐工作，使用每一组样本的平均

来对齐。

获取平均值图像后，先确定首个样本作为参考
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样本，再依次将其他样本与参考样本对齐，三种方

法的对齐效果如图 3 所示。

图 3 样本对齐示意图

Fig.3 Schematic diagram of sample alignment

通过对下方坐标轴数值的观察，对比三种对齐

方法的结果发现，第一种基于卡方最小化的对齐方

法整体效果尚可，但在偏移量较大时效果较差。

而第二种基于相位相关性的方法的结果则相较

第一种方法更不理想，对齐后仍与目标样本有加大

的偏差。

第三种方法使用特征峰对齐的效果最好，与目

标样本的偏差最小，同时该方法操作简单，无需额

外的超参数调优。

因此，最终选择第三个方案进行对齐，完成对

齐后，将每一个样本都截取为相同长度，如图 4 所示。

图 4 预处理完成后的样本示意图

Fig.4 Samples after preprocessing

2.2 特征提取

由于电子鼻数据反映的是随时间变化的一个响

应趋势，因此本实验更加关注的是曲线随时间变化

的一些动态特征。根据电子鼻产生曲线的特点，本

实验实现了多种特征提取的方法，并观察对比了其

对数据集可分性的影响。

2.2.1 原始特征

第一种方法是直接将每个样本中各个传感器通

道的数据拼接成一个长的向量作为特征。这种方法

相当于没有做任何的特征提取，而是直接使用原始

的特征。该组作为对照组，用来与其他组做对比，

以判断各组可分性的区别。

2.2.2 数学特征或统计量

第二种方法，我们对于初始特征进行一些简单

处理，即提取图像中原始波形数据的一些数学特征

或统计量，曲线最高峰的高度，一阶导数的 AUC
和最大值、最小值，二阶导数的 AUC 和最大值、

最小值等。

2.2.3 傅里叶变换

第三种方法的基本思路是对各个通道原始的波

形进行时域与频域的转化，即离散傅里叶变换（公
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式 1），但离散傅里叶变换计算量太大。为了加快计

算，实践中使用快速傅里叶变换算法，即利用离散

傅里叶变换的对称性与周期性，奇、偶、虚、实等

特性快速实现变换的方法。

X(m) = ∑ N-1
n=0x(n)e-j2πnm/N                                      （1）

式中：

x(n)——信号函数的采样值；

X(m)——信号函数在频域上的变换结果；

N——信号函数的采样频率；

m——离散傅里叶变换后的频率系数；

n——信号函数在时域上每个采样点的标号。

2.2.4 离散余弦变换

第四种方法的思路与第三种方法类似，也是离

散傅里叶变换的一种变种，即离散余弦变换算法，

其原理是当一个函数为偶函数时，一般其傅里叶变

换的虚部为零，因此无需计算，仅需计算余弦项变

换，因此计算速度更快。经过 FFT 和 DCT 后的特

征示意图如图 5 所示。

图 5 经过 FFT及 DCT 的特征示意图

Fig.5 Schematic diagram of the characteristics of FFT(a) 

and DCT(b)

注：（a）FFT ；（b）DCT。

对大部分信号而言，多数有用信息往往存在于

低频部分。从图 5 中可以看出，低频之外的大部分

频率包含的信息基本为 0，因此本次实验中仅使用

FFT 和 DCT 前端低频的数据，即可获取绝大多数

的信息，完成特征提取。本次实验选取 FFT 频域中

前 5% 的低频变量和 DCT 频域中前 10% 的低频成

分作为提取的特征。

2.2.5 一维拉普拉斯卷积

除以上相关研究采用过的特征提取方法外，本

研究还设计了一维卷积核特征提取方法。该方法采

用一维拉普拉斯算子与原始信号进行卷积运算，进

而得到卷积核提取后的新特征。本次实验采用的拉

普拉斯卷积核在图像处理领域应用广泛，对应二阶

导数，可检测出不同方向的边缘特征，并具有旋转

不变性。其具体公式如下：

laplace( f ) =
2f 
x2 +

2f 
y2 +

2f 
z2 +…                     （2）

表 2  不同阶数的后向差算子

Table 2 Backward difference operators of different orders

阶数 卷积算子 可视化

0（原始
数据）

 [1] 

1  [-1,1] 

2  [1,-2,1] 

3  [-1,3,-3,1] 

4  [1,-4,6,-4,1] 

5  [-1,5,-10,10,-5,1] 

6  [-1,-6,15,-20,15,-6,1] 

7  [-1,7,-21,35,-35,21,-7,-1] 

8  [1,-8,28,-56,70,-56,28,-
8,1] 
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本研究采用的一维空间中的拉普拉斯核，同时

也是一维差分算子的二阶特例。表 2 列出了不同阶

数的后向差分算子（Backward Difference）。

2.3 降维

经过特征提取后，进行数据的降维工作。目前

大部分相关研究使用主成分分析法降维，但该方法

不能利用目标变量（因变量）的信息，而且在本次

实验过程中也发现，仅使用主成分分析进行降维效

果一般。而偏最小二乘回归法所提取的成分既能很

好地概括自变量系统中的信息，又能最好地解释因

变量，并排除系统中的噪声干扰 [14] ，其最终效果也

优于主成分分析法。因此，本实验采用偏最小二乘

回归法进行降维。

2.4 可分性计算及评估

最后进行不同特征提取方法的可分性评分与可

视化分析，直观地对比各特征提取方法可分性的不

同。本次实验的可分性得分标准使用了 PLS 的 R2

效应量。R2 是表示拟合程度的一个指标，主要计算

样本的残差。R2 的值越大，则拟合程度越高，在本

次实验中，代表该特征提取方法的可分性越高，其

公式具体为：

R2 =
SSR 
SST =1-

SSE 
SST

 =1-
∑ n

i=1  ( yi-ŷ)2

∑ n
i=1  ( yi-y-)2                （3）

式中：

SSR（Sum of Squared Regression）——回归平方和；

SSE（Sum of Squared Error）——总平方和或总方差；

SST（Sum of Squared Total）——残差平方和。

R2 的最高得分是 1.00 分，说明特征变量的回归

效应能够完整刻画分类标签，表示完全的可分性。

当提取的特征可分性较差时，则可能会得到比原始

特征更低的得分。

3  结果与讨论

3.1 实验结果

实验具体结果如下，经可分性打分后，各特征

得分如表 3 所示。

可分性可视化如图 6 所示。

观察实验结果发现，经过数据预处理后，仪器

采集到的原始信息不具有可分性。而后应用偏最小

二乘回归降维，通过比较可分性得分与可视化散点

图，发现原始特征及其一阶、二阶导数的基本统计

量，包括求和、积分、最小值、最大值等，作为特

征在可分性上有了改善。利用频域转换的快速傅里

叶变换和离散余弦变换作为特征则得到了较强的可

分性，而使用一维拉普拉斯卷积核提取到的特征具

有最强的可分性。此外，本实验还对比了不同阶数

的差分算子，结果表明二阶算子在 PLS 的 R2 效应

量上已经达到了 1.00 的最大值。

表 3  可分性得分表

Table 3 Separability score table

特征 阶数 可分性得分

原始特征

N/A

0.61

数学特征及统计量 0.66

5% FFT 0.95

10% DCT 0.96

一维拉普拉斯卷积核

1 0.99

2 1.00

3 1.00

4 1.00

5 1.00

6 0.93

7 0.97

8 1.0
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图 6 数据集可分性的 PLS 散点图

Fig.6 PLS scatterplot of dataset separability

3.2 讨论

实验结果显示，快速傅里叶变换、离散余弦变

换、一维拉普拉斯卷积算子作为特征的可分性都非

常高，在线性分类器上基本上达到了 95%、96%、

100% 的分类准确率，明显优于原始特征，能够完

成中澳两国奶粉基粉样本的区分工作，为快速鉴定

奶粉基粉来源提供技术支撑。其中一维的拉普拉斯

卷积核作为特征，在测试集上达到了 100% 的分类

准确率，说明其能够有效提取到电子鼻各通道序列

信号的时间响应特征。

相关可复现代码已发布在 Code Ocean（https://
doi.org/10.24433/CO.4661162.v1）上，以便于其他

研究人员使用。

后续研究可以尝试将三种特征提取方法相结

合，并尝试不同阶数的其他一维卷积算子，以适配

其他食品及农产品对象的电子鼻检测数据。
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