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摘要　目的：初步建立艾燃烧生成物化学评价与控制模型。方法：采用 ＳＰＭＥＧＣ联用技术对艾燃烧生成物进行检测，建
立了艾燃烧生成物的指纹图谱；运用ｍａｔｌａｂ数学软件提取既有样品艾烟气相色谱图的２９个共有峰进行聚类，绘制出艾烟
特征曲线；运用ｍａｔｌａｂ数学软件提取２９个峰的信息进行主成分分析。结果：艾燃烧生成物指纹图谱和特征曲线２种方法
计算得到的相似度结果相近，主成分分析中精细艾绒离聚类中心较远。结论：艾燃烧生成物指纹图谱、特征曲线的测定及

主成分分析可以将艾烟更全面的加以描述，可以进一步综合利用人工神经网络或遗传算法将艾燃烧生成物的化学评价和

控制模型进行优化。
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　　艾灸疗法是以艾绒为主要材料，点燃后在体表
一定的部位进行烧、灼、熏、熨，给人体以温热、药物

刺激作用，以防治疾病的一种外治法。几千年的临

床实践证明其安全有效，但艾灸作用的效应机制目

前不完全清楚，一般认为除温热、光效应之外，艾绒

燃烧生成的烟气，可通过呼吸道及施灸部位作用于

人体，起到一定的治疗作用［１３］。艾燃烧生成物是艾

绒燃烧时生成的烟气，文献报道中有艾烟、艾灸生成

物、艾燃烟、艾叶挥发性物质等多种名称。

艾燃烧生成物是艾灸疗法起效的一个很重要的

因素，所以对艾燃烧生成物即艾烟进行系统研究尤

为重要。艾烟的化学成分组成不但与其燃烧充分程

度有关，还与艾绒质量有关，如产地、存储时间、制作

比例等等。所以本研究收集大批量不同质量的艾

绒，采用ＳＰＭＥＧＣ联用技术对艾燃烧生成物进行检

测，建立艾燃烧生成物的指纹图谱，并在此基础上建

立一个稳定真实可靠的艾燃烧生成物的化学评价和

控制模型。以期为艾灸诊室空气质量标准提供数

据，为搭建艾灸临床、科研的技术平台和操作规范奠

定基础。

１　艾烟指纹图谱研究
有关艾叶及艾烟的定性分析的文献很多［４１１］，

靳然等人［１２１３］对艾叶及艾烟中的某几个成分也进行

了定量测定，但是并不能反映艾烟的整体特征。中

药指纹图谱［１４］可以全面反映中药所含内在化学成

分的种类与数量，为了将艾烟更全面的加以描述，进

行了艾烟指纹图谱的研究。

１１　仪器与材料　气相色谱（ＧＣ，ＡｇｉｌｅｎｔＴｅｃｈｎｏｌｏ
ｇｉｅｓ，６９８０Ｎ），安捷伦毛细管柱（ＨＰ５，３０ｍ×０３２
ｍｍ×０２５μｍ）。Ｓｕｐｅｌｃｏ固相微萃取手柄，萃取头
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型号包括７５μｍＣａｒｂｏｘｅｎ／ＰＤＭＳ。定制密闭玻璃仪
器（１８５Ｌ），顶盖有小孔，配有橡胶塞。
２００７年不同比例艾绒（３∶１、５∶１、８∶１、１５∶１）、

２００８年不同比例艾绒（３∶１、５∶１、８∶１、１５∶１）、２００９年
不同比例艾绒（３∶１、５∶１、８∶１、１５∶１），２０１０年３∶１艾
绒、２０１１年３∶１艾绒，原料均为蕲艾，产于湖北省蕲
春县，采摘于端午前后，由湖北省蕲春县李时珍医药

工作办公室提供，河南南阳汉医艾绒厂加工。１６个
不同产地艾叶（湖北蕲春、湖北襄樊、北京、陕西、江

西、山西、安徽、甘肃、河北、辽宁、黑龙江、河南浙川、

河南桐柏、河南郑州、河南固始、河南安阳），均采摘

于２０１０年端午节当天（２０１０年６月１６日），由北京
市药品检验所药师鉴定为正品，由粉碎机加工成３∶１
艾绒。市售艾绒：市售艾绒１（３∶１），市售艾绒２（３∶
１），黄金艾绒１，黄金艾绒２，２００３年１２∶１艾绒，２００５
年５∶１艾绒，百笑灸艾绒，南阳陈艾条艾绒，苏州艾
条艾绒，同仁堂艾条艾绒，均购于市场。

１２　实验方法及条件
１２１　样品制备　称取样品０２５ｇ，放在１８５Ｌ的
密闭容器中点燃，燃尽后待艾烟充满玻璃缸，将萃取

头插入密闭容器萃取 ３０ｍｉｎ。把饱和的纤维头在
ＧＣ进样口解析３ｍｉｎ，然后进行ＧＣ检测。
１２２　气相色谱条件　柱温采取程序升温，起始温
度为３０℃，保持３ｍｉｎ；以２℃／ｍｉｎ升至１００℃，保
持２ｍｉｎ；以４℃／ｍｉｎ升至１５０℃，保持２ｍｉｎ；以８
℃／ｍｉｎ升至２５０℃，保持５ｍｉｎ。进样口温度为２２０
℃；检测器温度：２５０℃；分流进样，分流比１０∶１。
１２３　实验条件　固相微萃取头型号为 ７５μｍ
Ｃａｒｂｏｘｅｎ／ＰＤＭＳ；萃取时间 ３０ｍｉｎ；解吸附温度为
２２０℃；解吸附时间定为３ｍｉｎ。
１２４　方法学考察　萃取头在进样口解吸附后需
再次萃取才可进样，所以精密度考察即重复性考察。

分别取 ２００９年 ３∶１艾绒 ０２５１７、０２５１８、０２５１７、

０２５１９、０２５１７、０２５１８ｇ，按１２１方法进行实验，
然后进行ＧＣ检测。测得艾烟中苯甲醛、苯酚、邻位
甲酚、萘的含量 ＲＳＤ％分别为１９％、０８％、１９％、
１８％。实验结果表明该方法重复性和精密度良好。
１３　实验结果　将各艾烟样品色谱图输入中药色
谱指纹图谱相似度评价系统（２００４版），生成共有指
纹图谱，相似度在８８７％ ～９９７％之间。艾烟指纹
图谱匹配图见图１。

中药色谱指纹图谱相似度评价系统是根据夹角

余弦算法进行相似度计算的［１４］，有一定的局限性。

在艾烟指纹图谱基础上，利用 ｍａｔｌａｂ数学软件对色
谱数据进行进一步处理，运用Ｋｍｅａｎｓ算法、主成分
分析法等对数据进行建模分析。

２　艾烟特征曲线研究
运用ｍａｔｌａｂ数学软件提取既有样品艾烟的气相

色谱图的２９个共有峰进行聚类，并将４个伪品艾绒
样品艾烟和８个市售艾绒样品艾烟与绘制的艾烟特
征曲线进行比较。

２９个成分峰保留时间分别为：６５ｍｉｎ，６８
ｍｉｎ，１１４ｍｉｎ（３糠醛），１３３ｍｉｎ，１５１ｍｉｎ，１７４
ｍｉｎ（２（５Ｈ）呋喃酮），２０７ｍｉｎ（苯甲醛），２１２ｍｉｎ，
２２６ｍｉｎ，２３０ｍｉｎ（苯酚），２３３ｍｉｎ，２５９ｍｉｎ（Ｄ
柠檬烯），２８３ｍｉｎ（邻位甲酚），２８７ｍｉｎ，２９９ｍｉｎ
（对位甲酚），３０５ｍｉｎ，３０８ｍｉｎ，３４１ｍｉｎ，３５０
ｍｉｎ，３６９ｍｉｎ（萘），３７３ｍｉｎ，３７９ｍｉｎ，４０９ｍｉｎ，
４３６ｍｉｎ，４６２ｍｉｎ，４７８ｍｉｎ，４８８ｍｉｎ，５１３ｍｉｎ。

Ｋｍｅａｎｓ算法是数据点到原型的某种距离作为
优化的目标函数，利用函数求极值的方法得到迭代

运算的调整规则［１５］。Ｋｍｅａｎｓ算法以欧氏距离作为
相似度测度，采用误差平方和准则函数作为聚类准

则函数。使用艾烟指纹图谱中所得色谱结果，运用

Ｍａｔｌａｂ软件利用 Ｋｍｅａｎｓ方法分析计算，得出艾烟
特征曲线。见图４。

图１　艾烟指纹图谱匹配图
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图２　艾烟生成对照图谱

　　 图３　艾烟气相总离子流图

　　 图４　艾烟特征曲线

　　本实验通过 ｃｏｒｒｃｏｅｆ函数计算各样品（包括 ４
个伪品艾叶制作的艾绒）与艾烟特征曲线的相似

度，并与中药色谱指纹图谱相似度评价系统（２００４
版）计算的相似度进行比较。见表１。由表１可知，
２种方法计算得到的相似度结果相近。用 Ｋｍｅａｎｓ
方法计算相似度低于９５％的样品有２００７年１５∶１艾
绒，２００９年１５∶１艾绒，黄金艾绒１和黄金艾绒２和
苏州艾条艾绒等５个样品。其共同特点除了苏州艾
条艾绒外，其他艾绒样品的加工比例都较高；而苏州

艾条艾绒大部分是叶梗，所含叶肉部分较少；黄金艾

绒１为网购产品，其精度较高，肉眼观察几乎不含叶
肉组织，但其他艾绒样品均含墨绿色叶肉组织。用

中药色谱指纹图谱相似度评价系统（２００４版）计算
所得相似度也是这５种较低，但均大于８５％，而 Ｋ
ｍｅａｎｓ方法中黄金艾绒的相似度极低。说明２种方

法得到的相似度结果基本一致，而以欧氏距离计算

相似度的Ｋｍｅａｎｓ算法和以夹角余弦算法计算相似
度的相似度软件计算结果上略有差异。

３　艾烟主成分分析
主成分分析 （ＰｒｉｎｃｉｐａｌＣｏｍｐｏｎｅｎｔＡｎａｌｙｓｉｓ，

ＰＣＡ）是将多个变量通过线性变换以选出较少个数
重要变量的一种多元统计分析方法，它对多变量表

示数据点集合寻找尽可能少的正交矢量表征数据信

息特征［１５］。将表１中编号为１～３１的样品的色谱
图输入ｍａｔｌａｂ软件提取２９个峰的信息进行主成分
分析。

样本相关矩阵Ｒ的特征值及贡献率如下。
　　前３个样本主成分累计贡献率已达到９２８％，
故只需取前３个主成分即可，得到样本３个主成分
为。

ｙ１ ＝ ００７６８１０４０５ｘ１ ＋ ０１８５１３０４３ｘ２ － ００１２３００８１２ｘ３ ＋

０００５３２６３４２ｘ４＋０１７２５３５４２ｘ５
＋００１８９６５４５５ｘ６ ＋０１２２３３７１６ｘ７ ＋００９５４９２８０３ｘ８ －

０１１４５３８８ｘ９
＋０００６９７６１８８ｘ１０ －００３４４６４２３３ｘ１１ －０２３３４９４９２ｘ１２ ＋

０１５３６８５７９ｘ１３
＋０１５４８５４５１ｘ１４ ＋００８２５６９５６２ｘ１５ ＋０１４９９４２９８ｘ１６ ＋

０２４２７２３３９ｘ１７
－０２６０５３４１７ｘ１８ ＋０１６７６４４１６ｘ１９ ＋０１２８５８３０７ｘ２０ ＋

００２１３４８８２１ｘ２１
＋００３７４４１４４４ｘ２２ ＋０５１２６４７８７ｘ２３ －０２０１３０９０３ｘ２４ －

０１１４７１９０６ｘ２５
＋００４１０９６９２６ｘ２６ ＋０２７６２１５７６ｘ２７ ＋０２２６４７２６９ｘ２８ －
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０３７４９６９６９ｘ２９
ｙ２ ＝ ００６６０３１２１８ｘ１ ＋ ００１３３４７４４７ｘ２ － ０１１２０７９９３ｘ３ －

００４７９０６５２５ｘ４－０３１９１９８４３ｘ５
－０１３４１４４８９ｘ６ － ０２１８２８０８８ｘ７ ＋ ００５３４４５２７２ｘ８ －

００５８２３５０８３ｘ９
－００１５０８３９４３ｘ１０ －０１１２２４７８２ｘ１１ ＋００２９９３７９９ｘ１２ ＋

０１５６４８８８２ｘ１３
＋００１８７０８４０８ｘ１４ ＋０２３４５４２１９ｘ１５ －０２１１６１８６ｘ１６ ＋

００２１５２７４８８ｘ１７
＋０２３０５３７２４ｘ１８ －００３９８１２０１７ｘ１９ ＋０２９９８９６４２ｘ２０ －

０３３０２３９８９ｘ２１
＋０３２４８０２９６ｘ２２ － ０１４１２４５６ｘ２３ － ０１２１６２９１４ｘ２４ －

０１４６９５８５２ｘ２５
＋０１１２４１３２４ｘ２６ ＋０３２７０２０２６ｘ２７ －０３００５８５２４ｘ２８ －

０２０６１８６８ｘ２９
ｙ３＝０３１６４８０７ｘ１＋０６０１５５７５５ｘ２＋０１６７２３９９８ｘ３－０４０４０７９１４ｘ４＋

０１０３９９９６ｘ５
－ ００９６２４６２５７ｘ６ ＋ ００８５４３３６３２ｘ７ － ０２１３６６８９４ｘ８ ＋

００３４０７６０８３ｘ９
－ ０３４２４４１８ｘ１０ － ０００２５４８３６８ｘ１１ ＋ ００５２０８６５５４ｘ１２ －

０２０１６１７８８ｘ１３
－００１４３２３８０４ｘ１４ ＋ ０００３０８８３８５ｘ１５ ＋ ００６７５２９０３ｘ１６ －

０１７５０８６０８ｘ１７
＋ ０１０９０６７４３ｘ１８ － ０１４６４００９３ｘ１９ ＋ ００７３１９８２５ｘ２０ ＋

００３１１０２７８２ｘ２１
－００２３３７０１９７ｘ２２ ＋ ００２６３４７９２ｘ２３ － ００７６３３０４０１ｘ２４ －

００４５７１３８４２ｘ２５
－００８６８４９０１１ｘ２６ ＋００４３８４９５３２ｘ２７ －００１０８０２７０３ｘ２８ ＋

０１３４４１３３６ｘ２９

图５　主成分分析法样本聚为１类

图６　主成分分析法样本聚为３类

　　

表１　艾烟相似度

样品

编号
样品名称

特征曲线相似

度（％）
指纹图谱相似

度（％）
１ ２００７年３∶１艾绒 ９８２ ９８８
２ ２００７年５∶１艾绒 ９８２ ９８９
３ ２００７年８∶１艾绒 ９８５ ９８８
４ ２００７年１５∶１艾绒 ８７８ ９３９
５ ２００８年３∶１艾绒 ９９３ ９９６
６ ２００８年５∶１艾绒 ９９７ ９９７
７ ２００８年８∶１艾绒 ９８８ ９９３
８ ２００８年１５∶１艾绒 ９５３ ９７５
９ ２００９年３∶１艾绒 ９８０ ９９０
１０ ２００９年５∶１艾绒 ９８８ ９９３
１１ ２００９年８∶１艾绒 ９９１ ９９５
１２ ２００９年１５∶１艾绒 ９２５ ９６２
１３ ２０１０年３∶１艾绒 ９７８ ９８６
１４ ２０１１年３∶１艾绒 ９８２ ９８７
１５ 安徽 ９９６ ９９６
１６ 北京 ９６５ ９８２
１７ 甘肃 ９７２ ９８４
１８ 河北 ９８９ ９８６
１９ 黑龙江 ９８６ ９９０
２０ 河南安阳 ９７５ ９８５
２１ 河南固始 ９９０ ９９２
２２ 河南桐柏 ９８４ ９８４
２３ 河南浙川 ９８０ ９７４
２４ 河南郑州 ９８２ ９８１
２５ 湖北襄阳 ９９６ ９９５
２６ 江西 ９９６ ９９７
２７ 辽宁 ９８４ ９９０
２８ 山西 ９８７ ９９０
２９ 陕西 ９８３ ９７８
３０ ２００３年１２∶１艾绒 ９８３ ９９３
３１ ２００５年５∶１艾绒 ９９０ ９９４
３２（１） 百笑灸艾绒 ９８１ ９８７
３３（２） 南阳陈艾条艾绒 ９８３ ９９１
３４（３） 黄金艾绒２ ８５３ ９２９
３５（４） 市售艾绒１ ９８９ ９９４
３６（５） 市售艾绒２ ９９５ ９９７
３７（６） 黄金艾绒１ １２４ ８８７
３８（７） 苏州艾条艾绒 ９２５ ９６４
３９（９） 同仁堂艾条艾绒 ９８６ ９８９
４０（１０） 伪品Ｓ４ ９８９ ９９１
４１（１１） 伪品Ｓ１ ９８８ ９８８
４２（１２） 伪品Ｓ３ ９８１ ９９７
４３（１３） 伪品Ｓ２ ９５７ ９８８

　　从３个样本主成分可以看出，ｙ１的贡献率高达
６３．７％，ｙ１和ｙ２的累计贡献率为８７．３％，所以仅前
２个主成分足以反映样本的原始信息。将３１个样
品信息代入ｙ１和ｙ２方程求值，并进行聚类分析，分
别将其聚为１类、３类，如图５、图６。将表２中编号
为３２～４３的样品重新编号为１～１２，将数据信息代
入方程，在得到结果的基础上进行检验。图５的聚
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类中心以※１为标记，聚类半径为４３．５，参与聚类的
３１个样本在图中以圆圈标记○，待检验的１２个样
本以星号☆标记。图６的３个聚类中心以※数字为
标记，其中参加聚类的３１个样本根据１、２、３类不
同，分别以○、△、◇标记，而待检验的１２个样本以
☆标记。

由图５可知所有的艾烟样品都聚在※１的四
周，进行检验的１２个样品中百笑灸艾绒、南阳陈艾
条艾绒和黄金艾绒１离聚类中心较远，其余所有艾
烟样品（包括伪品艾叶制作的艾绒在内）差别不大，

可能与艾绒的精度有关。由图６可知，艾烟样品以
※１、２、３聚为３类，在分类上没有明显规律，但百笑
灸艾绒、南阳陈艾条艾绒、黄金艾绒１和黄金艾绒２
离聚类中心较远。可能因为精细艾绒的样本量偏

少，所以离聚类中心较远，推测收集大量样本的精细

艾绒通过 ｍａｔｌａｂ的主成分分析法可以将不同精细
度的艾绒分别聚类。

表２　特征值及贡献率

特征值 贡献率（％） 累计贡献率（％）

３３３７９４０２ ０６３６６ ０６３６６
１２４０９３１１ ０２３６７ ０８７３２
２８９２５４０５ ００５５２ ０９２８４
１７４８８９４２ ００３３４ ０９６１８
６８７３０３１６ ００１３１ ０９７４９
３４３７４４０８ ０００６６ ０９８１４
２３９４９６５７ ０００４６ ０９８６
１５２４２６６８ ０００２９ ０９８８９
１１９５７３３３ ０００２３ ０９９１２
１０１６１３０１ ０００１９ ０９９３１
７４６８２７１６ ０００１４ ０９９４５
６４２８９４６７ ０００１２ ０９９５８
５５９４７４２６ ０００１１ ０９９６８
４８７５７４３９ ００００９ ０９９７８
２６６５８３５８ ００００５ ０９９８３
２３９６０１０６ ００００５ ０９９８７
１４７４７４３３ ００００３ ０９９９
１２９３３１６６ ００００２ ０９９９３
１２２０４５０７ ００００２ ０９９９５
８０５７３４７３ ００００２ ０９９９６
７３７３７１０６ ００００１ ０９９９８
３９１０５４０１ ００００１ ０９９９９
２７６９４７６２ ００００１ １
２１５０３５９９ ０ １
１４５３４４７８ ０ １
０５５１７２３９６ ０ １
０４５７９４３１４ ０ １
０２２６８７０１５ ０ １
０１４４１６８０５ ０ １

４　艾燃烧生成物化学评价与控制模型的建立
根据艾烟指纹图谱、特征曲线和主成分分析实

验结果，建立艾燃烧生成物的化学评价与控制模型。

４１　艾燃烧生成物的测定方法　准确称量０２５ｇ
艾绒，置于１８５Ｌ密闭容器中点燃，待其燃尽烟气混
匀后用７５μｍＣＡＲ／ＰＤＭＳ型号固相微萃取头萃取
３０ｍｉｎ，在进样口解吸附３ｍｉｎ，然后进行ＧＣ分析。

色谱条件：安捷伦毛细管柱（ＨＰ５，３０ｍ×０３２
ｍｍ×０２５μｍ）；柱温采取程序升温，起始温度为３０
℃，保持３ｍｉｎ，以２℃／ｍｉｎ升至９０℃，保持２ｍｉｎ，
以４℃／ｍｉｎ升至 １０５℃，以 ８０℃／ｍｉｎ升至 ２５０
℃，保持３ｍｉｎ。进样口温度为２２０℃；检测器温度：
２５０℃；分流进样，分流比１０∶１。
４２　艾燃烧生成物指纹图谱的测定　将所得色谱
图输入中药色谱指纹图谱相似度评价软件与图２的
生成对照图谱进行比较，相似度不得低于８５％。
４３　艾燃烧生成物特征曲线的测定　利用 ｍａｔｌａｂ
软件提取保留时间分别为 ６５ｍｉｎ，６８ｍｉｎ，１１４
ｍｉｎ（３糠醛），１３３ｍｉｎ，１５１ｍｉｎ，１７４ｍｉｎ（２（５Ｈ）
呋喃酮），２０７ｍｉｎ（苯甲醛），２１２ｍｉｎ，２２６ｍｉｎ，
２３０ｍｉｎ（苯酚），２３３ｍｉｎ，２５９ｍｉｎ（Ｄ柠檬烯），
２８３ｍｉｎ（邻位甲酚），２８７ｍｉｎ，２９９ｍｉｎ（对位甲
酚），３０５ｍｉｎ，３０８ｍｉｎ，３４１ｍｉｎ，３５０ｍｉｎ，３６９
ｍｉｎ（萘），３７３ｍｉｎ，３７９ｍｉｎ，４０９ｍｉｎ，４３６ｍｉｎ，
４６２ｍｉｎ，４７８ｍｉｎ，４８８ｍｉｎ，５１３ｍｉｎ的２９个成
分的信息，绘制艾烟特征曲线，并与图４中生成的对
照特征曲线进行比较，相似度不得低于８５％。
４４　艾燃烧生成物主成分分析　艾烟３个主成分
特征方程。

ｙ１ ＝ ００７６８１０４０５ｘ１ ＋ ０１８５１３０４３ｘ２ － ００１２３００８１２ｘ３ ＋

０００５３２６３４２ｘ４＋０１７２５３５４２ｘ５
＋００１８９６５４５５ｘ６ ＋０１２２３３７１６ｘ７ ＋００９５４９２８０３ｘ８ －

０１１４５３８８ｘ９
＋０００６９７６１８８ｘ１０ －００３４４６４２３３ｘ１１ －０２３３４９４９２ｘ１２ ＋

０１５３６８５７９ｘ１３
＋０１５４８５４５１ｘｘ１４ ＋００８２５６９５６２ｘ１５ ＋０１４９９４２９８ｘ１６ ＋

０２４２７２３３９ｘ１７
－０２６０５３４１７ｘ１８ ＋０１６７６４４１６ｘ１９ ＋０１２８５８３０７ｘ２０ ＋

００２１３４８８２１ｘ２１
＋００３７４４１４４４ｘ２２ ＋０５１２６４７８７ｘ２３ －０２０１３０９０３ｘ２４ －

０１１４７１９０６ｘ２５
＋００４１０９６９２６ｘ２６ ＋０２７６２１５７６ｘ２７ ＋０２２６４７２６９ｘ２８－

０３７４９６９６９ｘ２９
ｙ２ ＝ ００６６０３１２１８ｘ１ ＋ ００１３３４７４４７ｘ２ － ０１１２０７９９３ｘ３ －

００４７９０６５２５ｘ４－０３１９１９８４３ｘ５
－０１３４１４４８９ｘ６ － ０２１８２８０８８ｘ７ ＋ ００５３４４５２７２ｘ８ －

００５８２３５０８３ｘ９
－００１５０８３９４３ｘ１０ －０１１２２４７８２ｘ１１ ＋００２９９３７９９ｘ１２ ＋

０１５６４８８８２ｘ１３
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＋００１８７０８４０８ｘｘ１４ ＋０２３４５４２１９ｘ１５ －０２１１６１８６ｘ１６ ＋

００２１５２７４８８ｘ１７
＋０２３０５３７２４ｘ１８ －００３９８１２０１７ｘ１９ ＋０２９９８９６４２ｘ２０ －

０３３０２３９８９ｘ２１
＋０３２４８０２９６ｘ２２ － ０１４１２４５６ｘ２３ － ０１２１６２９１４ｘ２４ －

０１４６９５８５２ｘ２５
＋０１１２４１３２４ｘ２６ ＋０３２７０２０２６ｘ２７ －０３００５８５２４ｘ２８ －

０２０６１８６８ｘ２９
ｙ３＝０３１６４８０７ｘ１＋０６０１５５７５５ｘ２＋０１６７２３９９８ｘ３－０４０４０７９１４ｘ４＋

０１０３９９９６ｘ５
－ ００９６２４６２５７ｘ６ ＋ ００８５４３３６３２ｘ７ － ０２１３６６８９４ｘ８ ＋

００３４０７６０８３ｘ９
－ ０３４２４４１８ｘ１０ － ０００２５４８３６８ｘ１１ ＋ ００５２０８６５５４ｘ１２ －

０２０１６１７８８ｘ１３
－００１４３２３８０４ｘｘ１４ ＋ ０００３０８８３８５ｘ１５ ＋ ００６７５２９０３ｘ１６ －

０１７５０８６０８ｘ１７
＋ ０１０９０６７４３ｘ１８ － ０１４６４００９３ｘ１９ ＋ ００７３１９８２５ｘ２０ ＋

００３１１０２７８２ｘ２１
－００２３３７０１９７ｘ２２ ＋ ００２６３４７９２ｘ２３ － ００７６３３０４０１ｘ２４ －

００４５７１３８４２ｘ２５
－００８６８４９０１１ｘ２６ ＋ ００４３８４９５３２ｘ２７ － ００１０８０２７０ｘ２８ ＋

０１３４４１３３６ｘ２９

　　利用ｍａｔｌａｂ提取所测艾烟气相色谱图的２９个
峰信息，进行主成分分析，并将其标准化后的信息代

入上述前２个方程中，聚类后应在图５的范围内，半
径为４３５。
５　讨论

用 ＳＰＭＥＧＣＭＳ联用技术只能检测到艾燃烧
生成物中少量的挥发油成分［６］，可能与本方法测定

艾烟取样量较小有关。所以艾燃烧生成物的化学评

价与控制模型的建立并没有涉及到不同艾绒样品挥

发油成分，这可能是伪品所制艾绒与正品艾绒烟气

差别不大的原因之一。

中药色谱指纹图谱相似度评价系统是根据夹角

余弦算法进行相似度计算的，主要反映的艾烟的整

体特征，有一定的局限性。而艾烟的特征曲线绘制

是基于峰面积的检测，反映的是艾烟中各成分的相

对含量，所以艾烟特征曲线与指纹图谱的测定可以

将艾烟更全面的加以描述。

艾烟的主成分分析中，艾绒的样本量偏少。精

细艾绒离聚类中心较远，推测收集大量样本的精细

艾绒通过 ｍａｔｌａｂ的主成分分析法可以将不同精细
度的艾绒分别聚类。该模型中的主成分分析特征方

程中特征向量较多，可以综合利用人工神经网络或

遗传算法将其进一步精简，将艾燃烧生成物的化学

评价和控制模型进行优化。
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