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摘要：随着新冠肺炎疫情的爆发，异丙醇分子作为抗病毒诊断的生物标志物发挥着重要作用

。然而，传统的气体分子检测表现出显著的缺点，如离子迁移率方法的严格工作条件和中红

外光谱的弱光物质相互作用，导致靶分子的响应有限。我们提出了一种人工智能增强离子迁

移率和中红外光谱的协同方法，利用不同维度传感信号的互补特征，达到IPA识别的卓越精

度。我们从摩擦发电机中引入“冷”等离子体放电，这通过良好的回归预测改善了IPA的中红

外光谱响应。此外，即使有三种以上不同碳基气体的干扰，这种协同方法对精确的气体浓度

预测也能达到～99.08%的准确率。人工智能增强IMMS的协同方法为医疗的精确气体混合物

和回归预测气体传感方法。
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Abstract： During the outbreak of the Covid-19 pandemic, isopropyl alcohol (IPA) molecules

play a significant role as a biomarker for anti-virus diagnosis. However, conventional gas

molecule detection exhibits dramatic drawbacks, like the strict working conditions of ion mobility

methodology and weak light-matter interaction of mid-infrared spectroscopy, yielding a limited

response of targeted molecules. We propose a synergistic methodology of artificial intelligence

(AI)-enhanced ion mobility and mid-infrared spectroscopy (IMMS), leveraging the

complementary features from the sensing signal in different dimensions to reach superior accuracy

for IPA identification. Moreover, even with interferences of more than three different

carbon-based gases, this synergistic methodology achieves ～99.08% accuracy for a precise gas

concentration prediction. The synergistic methodology of AI-enhanced IMMS creates a

mechanism of gas sensing for accurate gas mixture and regression prediction in healthcare.
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1 研究背景

中红外光谱是一种用于识别气体分子振动模式的非破坏性方法，在环境监测、制药、化

学分析、生物传感、以及制药行业。关于中红外光谱的灵敏度增强，发现瞬时强静电场可以

进一步适应分子振动以及光学反射响应，增强红外光谱的吸收效果。传统的离子迁移率传感

受到严格测量环境要求的限制，而传统的中红外光谱在低浓度识别过程中受到较差响应的限

制。在这一点上，这两种方法在 IPA传感方面都有缺点。为了实现具有良好选择性、快速响

应和高灵敏度的 IPA检测，我们提出了一种基于 IMMS 的人工智能（AI）增强化学检测，

该化学检测由多开关摩擦电纳米发电机辅助。它为离子迁移率和等离子体增强提供了额外的

高压电源，用于中红外传感。在 IPA传感中，血浆增强的中红外响应表现出良好的浓度预测，

DNN回归的 R2 得分为～0.87，在 DNN 回归之前，使用 SMOTE 可以将 R2 得分提高到～

0.98。此外，还证明了数据预处理方法可以在特征分类中以良好的精度去除背景校准。在

IMMS之间的传感融合方面，浓度预测的回归性能可以提高到 a～0.99R2。此外，即使在不

同气体干扰的情况下，在 AI增强方法和高压摩擦电冷离子迁移率的帮助下，IMMS 的这种

协同方法在我们的研究中也达到了～99.08%的准确率。

2 研究内容

IPA分子在中红外光谱区的等离子体增强振动光谱。等离子体极大地增强了分子的性

能，产生了明显更高的灵敏度。数据处理包括标准校准、SMOTE增强方法和 t-SNE分类。

深度学习算法用于 IPA分子识别的可行性。用于计算的 SMOTE+DNN回归预测方法在几乎

每个 IPA浓度下都显示出良好的预测（图 1）。

图 1 电诱导驱动的中红外气体光谱系统
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LDA对气体特征进行分类，以区分不同的 IPA浓度或不同种类的气体。针对 IPA浓度

实现了 AI增强的传感器融合机制。LDA的目的是最大化类间方差，最小化类内方差。LDA

模型使用来自等离子体增强中红外光谱区或离子迁移率分析仪的标记数据进行训练。线性判

别分析、支持向量机和决策树的比较结果表明，基于 LDA的人工智能方法以最小的时间成

本和最高的精度获得了最佳的性能。为了评估所提出的人工智能增强方法在 IPA识别中的有

效性.

IPA气体混合物中较高的 IPA浓度在～1800cm-1 的波数处引起强烈的峰值响应，这清

楚地表明可以很好地识别不同气体种类的峰值响应。气体种类由分子在特定波数下的独特模

式的响应决定，而它们的浓度由响应值表示。通过主成分分析和 LDA得出的最佳模型的准

确率为～100%。因此，人工智能增强方法证明了 IPA特征的识别。通过辅助传感融合技术

和 DNN，浓度估计达到了~0.99 R2的分数，与单次测量相比有所提高，产生的准确率为～

99.08%（图 2）。

图 2 电诱导驱动的中红外气体光谱测试效果

3 结论

提出了协同机制的 AI增强的化学传感，以实现对气体混合物的快速响应和准确检测。

基于高压等离子体的摩擦电纳米发生器，以克服环境压力对离子迁移率的限制以及气体分子

的弱响应和反射检测，限制中红外光谱的使用。通过自动提取特定特征，在人工智能增强的

帮助下，所报道的自供电离子迁移率达到了比传统方法高出近两倍的精度。来自摩擦发电机

的冷等离子体通过深度学习以良好的线性预测增强了 IPA传感的中红外响应。数据处理可以

消除基于我们的观察的背景校准。由于 IPA检测方面的挑战，通过数据中提取特征，AI增

强方法以～99.08%的准确率成功地得到了证明。
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