
前 言

高 场 不 对 称 波 形 离 子 迁 移 谱（high-Field

Asymmetric Ion Mobility Spectrometry, FAIMS）又称

差分离子迁移谱，是一种利用离子在高低电场作用

下运动轨迹的不同来检测离子的新型气相离子分离

技术［1］。

气态分子被离化源电离后，离子进入电极沟道，

射频电压在高电场和低电场下交替振荡。离子迁移

率在高低电场下的差别，决定了离子在沟道内的运

动轨迹，不同种类的离子沿着不同轨迹运动。此时，

在射频电场上施加一个横向的直流补偿电压，特定

的离子团在特定的补偿电压下通过电极沟道到达前

方的检测极板，则实现对该种离子的检测分离。因

此，不同样品其FAIMS图谱形状不同，可通过模式识
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【摘 要】目的：使用模式识别算法对常见伤口感染细菌（大肠杆菌、金黄色葡萄球菌、铜绿假单胞菌）TH肉汤培养液及纯

TH培养液的高场不对称波形离子迁移谱（FAIMS图谱）进行分类识别。方法：使用FAIMS分析仪收集了4种样品的训练

及测试样本。预处理后，用主成分分析和线性判别分析对样本进行降维和特征提取，得到了训练集和测试集的空间三维

分布模型，再用最近邻规则算法进行样本识别。 结果：特征提取后，正负模式样本均具有良好的分离效果，并且正模式可

分性明显优于负模式。当K取合适的值时，正负模式识别率分别可达90%和70%以上。对于本文的数据模型，K取值等于

或最接近每类样本数的奇数为最佳。结论：该种算法可用于常见伤口感染细菌肉汤培养液FAIMS图谱的分类及识别。
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Algorithmic identification for high- field asymmetric ion mobility spectra of common wound-

infecting bacteria
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Abstract: Objective To classify and recognize the high-field asymmetric ion mobility spectra (FAIMS) of common wound-

infecting bacteria (escherichia coli, staphylococcus aureus and pseudomonas aeruginosa) cultured in thioglycolate (TH)

broth and bare TH broth by pattern recognition algorithm. Methods The spectra of training set and testing set of four types

of samples were obtained by FAIMS analyzer. After pretreatment, principal component analysis and linear discriminant

analysis were used to reduce the dimension and extract features for obtaining the three- dimensional spatial didtribution

patterns of training set and testing set. Finally, k-nearest neighbors algorithm was used to identify the four types of samples.

Results After feature extraction, the samples showed good separation effects under both positive and negative modes, and

the separability of positive mode was superior to that of negative mode. When K was appropriately assigned, the recognition

rate under positive and negative modes could be up to 90% and 70%, respectively, or even higher. For the data model in this

study, the optimal K was equal to the odd number closest to sample number of each type. Conclusion The proposed

algorithm can be used to classify and recognize the FAIMS of common wound-infecting bacteria cultured in TH broth.
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别算法来鉴别样品种类。常用的FAIMS图谱处理算

法有线性判别分析（Linear Discriminant Analysis,

LDA）［2-4］、主成分分析（Principal Component Analysis,

PCA）［5］、小波分析［6］、交叉验证及支持向量机［7］等。

虽然FAIMS技术已在危险品与毒品分析［8-9］、化学

检测［10-12］、环境检测［13-14］及生物医药［15］等诸多领域得到

了广泛应用，但在医学上还具有更为广阔的发展前景。

因伤口感染细菌检测在临床工作中的重要性，本文将

FAIMS应用于伤口感染常见细菌的检测。对3种细菌

培养液及纯培养液的FAIMS图谱使用PCA和LDA进

行降维和特征提取，得到了这4种样本在新模式空间中

的分布特征。后使用最近邻规则（K-Nearest Neighbor,

KNN）算法进行分类识别，具有较高的识别率。本研究

为FAIMS在细菌检测及识别方面的应用提供了一定的

理论与实践基础。

1 实验部分

本文采用英国 Owlstone 公司的 Lonestar 作为

FAIMS分析仪［16］，实验样品为TH肉汤管转种的 3种

细菌培养液：大肠杆菌（ATCC25922）、金黄色葡萄球

菌（ATCC25923）、铜绿假单胞菌（ATCC27853），以及

未转种的纯 TH 肉汤培养液作为对照，总计 4 种样

品。每一次实验，3种细菌均为同一时间转种、相同

时长培养以保持一致性。

检测样品时，设定一个场强范围和扫描线数量，

则场强增加的步长即可确定。Lonestar扫描过程为：

纵坐标从最小场强开始扫描，横坐标补偿电压从-6 V

扫到+6 V，扫描点数为512，得到第一条扫描线；然后

场强以设定的步长增加，补偿电压再次从 -6 V 扫

到+6 V，得到第二条扫描线；场强继续增加，直至扫

描完整个设定的场强范围。即可得样品正负模式下

的 FAIMS 图谱，图 1 所示为检测 TH 培养液所得

FAIMS图谱。场强单位为百分比，即占Lonestar所能

达到的最高场强的比例。

图1 TH培养液正负模式FAIMS图谱

Fig.1 High-field asymmetric ion mobility spectra of thioglycolate (TH) broth under positive and negative modes
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2 细菌识别算法

2.1 特征提取

本文经过实验得到的满足4种样品检测的最佳场

强范围为20%~80%，扫描线数为25条。检测所得的

FAIMS图谱大小为25×512，对于识别算法来说，维度较

高会大大增加计算量。而一幅图中不仅包含着特征信

息，也包含了噪音和低能量特征，因此算法的第一步是

提取图像特征，同时也达到降维与降噪的目的。

PCA是目前常用的一种基于变量协方差矩阵的

数据特征提取方法，可以将多个数据特征映射为少

数几个综合特征。协方差矩阵中主对角线元素是各

个维度上的方差，方差越大包含的原矩阵信息越大，

降维即是保留方差最大的少数维度；非对角线元素

为两两维度间的协方差，代表原矩阵维度间的相关

性，降噪即是使保留下来的维度间相关性最小，也就

是使非对角线元素尽可能都为零。通过对协方差矩

阵对角化，可使非对角线元素全部为零。对角化后

的矩阵，对角线上为原协方差矩阵的特征值，选取较

大特征值对应的特征向量组成投影矩阵，对原始样

本矩阵进行投影，即可得到降维后的新样本矩阵，降

维后的维数为样本总数-类别数。

2.2 样本分类

降维后的样本矩阵包含了各类样本的特征信

息，此时需要将各类信息进行分类用于后续识别。
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作为经典的模式识别算法，LDA应用非常广泛。其

基本原理是将高维的模式样本投影到维度更低的空

间中，使投影后的样本按类别分开。本文使用LDA

来对样本矩阵进行分类，同时也是进一步的降维。

将原样本投影到新的样本空间，使得新的样本空间

具有最大的类间距离 Sb 和最小的类内距离 Sw ，则在

新的样本空间中各类具有最大的可分性。投影函数

如下：

yi = w
Txi （1）

其中，xi 为原始样本，yi 为新样本空间，wT 为投影方

向。投影向量的获取方法为：对 Sw
-1Sb 进行特征值分

解，将最大特征值对应的特征向量作为最佳投影方

向 w 。对于多类问题，需要类别数减一个投影向量

组成投影矩阵，因此投影后的新样本维度=类别数

（需要进行分类的类别数）-1。

2.3 分类识别

完成了特征提取与样本分类，本文选取KNN算

法作为分类识别算法。作为实践中比较流行的一种

识别方法，KNN的原理并不复杂。如图2所示，中心

问号圈代表待识别样本，不同颜色方框代表已知类

别。搜索待识别样本周围K（K为奇数）个点，统计这

K个点中已知类别分别有多少个，哪一类个数最多，

就是与待识别样本最邻近的类，则将待识别样本归

于这一类。

2.4 算法流程

模式识别中，经常用到训练集与测试集这两个

概念。训练集是一个已知的样本集，用于开发模式

识别分类器；测试集则是用来检验模式识别算法的

正确性。在本文的研究中，也将检测到的所有样本

FAIMS图谱随机分为训练集与测试集，两个集合各N

个样本，每一个类别各N/C个样本，C为类别数。算

法流程图如图3所示。其中，将训练集和测试集所有

FAIMS图谱转换为行向量，具体做法为：将每一幅图

谱的每一行按场强从低到高依次连接，得到一个样

本，大小为1×12 800。

3 结果与讨论

经过实验，本文得到了TH培养液培养的大肠杆

菌、金黄色葡萄球菌和铜绿假单胞菌3种菌液以及纯

TH培养液的 FAIMS特征图谱［16］。共采集了训练集

与测试集各204个样本数据，两个集合中每类样本各

51个，一个样本即一幅FAIMS图谱。

3.1 特征提取和样本分类

本文使用 Matlab 进行算法实现。模式训练中，

对正负模式，用PCA对训练集样本进行变换后可得

按贡献值由大到小排列的 204×12 800维数据，本文

选取了前 200 维组成投影矩阵，其贡献率达到了

99.99%，得到了 204×200 维的新样本数据。再用

LDA将新样本数据进行分类，本文为 4分类问题，因

此需要200×3维的投影矩阵，最终得到了204×3维的

样本特征矩阵。图4为LDA后的正负模式下样本特

征矩阵的三维空间分布图。正模式中，用训练集得

到的4类样本的训练模型，在三维空间中有着很好的

分离特点；使用同样的投影矩阵对测试集进行投影

得到的测试集样本分布依然具有良好的分离效果，

这对于之后的分类十分有利。而负模式中，训练模

型的聚合程度不如正模式强，各类测试样本的分离

程度也弱于正模式。因此，正模式的样本类别可分

性明显高于负模式。

3.2 分类识别

使用KNN算法作分类识别时，计算测试模型的

每个样本到训练模型各样本的距离，从小到大进行

排序，统计前K个样本中各类别的数目。将该测试样

本归为类别数最多所属的那一类，若该类别与原测

试样本类别标签吻合，则识别数目加 1，识别率即为

识别数目除以总样本数。

识别过程中，K值的选择会影响样本识别率，不同

的数据模型需要的K值不同。本文的训练集模型样本

总数为204个，为确定其合适的K值大小，将K取从1到

204中的所有奇数，可得正负模式下识别率随K值变化

的曲线图（图5）。图5中数字为识别率明显降低时K的

前后取值，可以看出，K的两次陡降值为103和153，正

好在样本类别数（51）的2倍和3倍处。出现此种现象

的原因主要是，K值若大于样本类别数的2倍，距测试

样本的前K个最小距离的训练模型中，可能会包括2个

及以上类别的全部测试样本，此时统计到的这2个及以

图2 KNN原理图

Fig.2 Schematic diagram of K-nearest neighbor (KNN)
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上类别的类别数相同，算法则把该测试样本判别为2个

及以上类别中的第一个，导致识别失败。同时，也可看

出当K值小于样本类别数的2倍时，正负模式都具有良

好的识别率，尤其正模式，能达到90%以上。

基于以上分析可知，4种细菌样本的识别率与训

练集样本数的选择和K值大小有关。实践中，为了保

证识别率尽量准确，K值应尽量不小于训练样本数，

但也不能大于训练样本中两类样本数的和。对于本

文的数据模型，若每类样本数为偶数，K取值等于每

类样本数减 1为最佳；若每类样本数为奇数，则K取

图3 算法流程图

Fig.3 Algorithm flowchart

PCA: Principal component analysis; LDA: Linear discriminant analysis

b: Negative modea: Positive mode

Blue: Escherichia coli; purple: Staphylococcus aureus; red: Pseudomonas aeruginosa; black: TH broth; ●: Training set; *: Testing Set

图4 LDA后的样本三维特征空间分布图

Fig.4 Three-dimensional feature spatial distribution after LDA
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值等于每类样本数为最佳。

4 结 论

本文利用Lonestar FAIMS分析仪检测得到了大肠

杆菌、金黄色葡萄球菌、铜绿假单胞菌3种细菌培养液

及纯TH肉汤培养液的FAIMS图谱。收集4种图谱样

本，将正模式和负模式样本均分为了训练集与测试集。

用PCA和LDA进行降维及特征提取，从训练集中提取

出了投影矩阵，得到了训练完成后的样本空间分布模

型，再用该投影矩阵同样对测试集样本进行投影，得到

了测试样本的空间分布。训练集与测试集在新样本空

间中的分布表明，正模式较负模式具有更好的分离效

果。后用KNN对正负模式进行分类识别，结果显示，当

K取值小于训练样本中两类别样本数的和时，样本具有

良好的识别率，正模式识别率高于负模式。可知，从模

型训练到样本识别，本文中4种样本的正模式样本可分

性优于负模式。本文的实验结果为该种算法用于细菌

FAIMS图谱的分类识别提供了一定的理论与实践基础，

也为FAIMS技术用于伤口感染细菌的快速检测也提供

了潜在的可能性。
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图5 识别率随K值变化曲线

Fig.5 Curve of recognition rate varing with K value
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