GASSER/KEMOMETRI

DIY Machine Olfaction

- anvendt kgkkenbordskemometri

Kemometri og gassensorer danner et godt makkerpar, som besidder
inferessante perspektiver inden for bl.a. kvalitetskontrol i fadevare-
produktion og procesovervagning. Hardwaredelen er ikke mere
kompliceret, end at den kan tilvirkes pd kagkkenbordet med frit

tilgoengelige lavpriskomponenter.

Af Michael Madsen, Voodoometrics

Der er tidligere hér i bladet argumenteret for, at teknikkens
aktuelle stade for elektroniske naeser nappe betyder enden pa
klassiske olfaktometriske analyser efter anerkendte internatio-
nale standarder forelgbig [1].

Men hvad dekker begrebet elektronisk neese egentlig over?

Elektroniske naeser udspringer af den tekniske disciplin ma-
chine olfaction, som er en biologisk inspireret tilgang til ana-
lytisk vurdering/klassifikation af simple savel som komplekse
gasblandinger [2]. Typisk udggres sensordelen i en elektronisk
nase af et antal primitive gassensorer eller mere sofistikerede
detektorer kendt fra det analytisk-kemiske laboratorium.

Man kan med rette spgrge sig selv, hvilke praktiske anvendel-
ser man kan forvente af disse betagende noninvasive malein-
strumenter, de elektroniske n@ser, der for nogle produkters
vedkommende h@vdes at kunne levere lugtsignaturer i n@rreal-
tid. Lyder identifikation af fordervede fgdevarer, monitorering
af gasemissioner fra biogasanlag eller tidlig diagnosticering af
forstadier til alvorlige sygdomme tillokkende? Det er blot nogle
fa eksempler pa de mange teknisk relevante applikationer, som
er beskrevet i litteraturen. For overblikkets skyld har underteg-
nede samlet en del referencer til inspiration [3].

Forskere og udviklingsingenigrer har veret fulde af forvent-
ning siden den fgrste egentlige elektroniske nase sa dagens lys
i de spaede 1980’ere. Udviklingen har i mellemtiden mestendels
staet i stampe, men med de teknologiske landvindinger, der er
gjort i de senere ar inden for sensorteknologi, sa tegner det lyst
for den nermeste fremtid. De klassiske gassensorer baseret pa
teknologi sa som coated polymer (CP), surface acoustic wave
(SAW), quartz crystal micro balance (QMB), samt metaloxid-
halvledere (MOS) bestdende af doped tindioxid (SnO,) er pa vej
til at fa fglgeskab af blandt andet micro electronic mechanical
systems (MEMS) og nanoteknologi i forskellige afskygnin-
ger. Fysikken i mange af disse sensorer er ganske faengslende,
om end selv de mest udbredte gassensorer, de SnO,-baserede,
endnu ikke er fuldt dokumenterede efter mere end fire artier pa
det kommercielle marked.

Virksomheder, der beskaftiger sig professionelt med mega-
trenden Internet of Things (IoT), finder det s@rdeles attraktivt
at inkludere en MEMS-gassensor eller to i deres IoT-enhed, der
alligevel er forbundet til internettet. Data kan man altid finde et
marked for. Ellers skaber man det ved at generere flere data.

Elektroniske nceser

Hvor vanskeligt er det egentlig at kreere et elektronisk nae-
seinstrument, der kan levere data af en rimelig kvalitet for
overkommelige midler? Emnet er belyst ganske grundigt i den
tekniske litteratur siden de tidlige 1980’ere med mere end 2.000
artikler, rapporter og datablade for de underliggende sensortek-
nologier. Til trods herfor er der forbavsende fa kommercielle
Igsninger pa markedet, om end talrige forsknings- og udvik-
lingsmiljger har vaeret travlt beskeftigede med emnet.

En analyse af de i litteraturen beskrevne sensorteknologier
afslgrer, at langt stgrsteparten af studierne er baseret pa sofistikeret
analyseudstyr sasom gaschromatografi koblet med massespektro-
metri (GC-MS), der ganske vist kan aftaste en hel del molekylaere
signaturer, men ogsa er forbundet med betragtelige kalibrerings-
og vedligeholdelsesomkostninger. Kan en GC-MS betragtes som
en elektronisk nase, der kan implementeres uden for et laborato-
riemilj@, hvor der ikke er adgang til hgjt specialiseret arbejdskraft?
Neappe. Den afggrende parameter er enhedsprisen, der skal ned i
ganske fa tusinde kroner for, at industrien overhovedet gider over-
veje (distribuerede) elektroniske neser som erstatning for de om-
kostningstunge analysemetoder, der for nuvaerende er i anvendelse.
Det kan umiddelbart virke kontraintuitivt, men det er forholdene.
Vejen til design af en elektronisk nase er i forfatterens optik
ganske ligetil. Det gelder om at konstruere et instrument ho-
vedsageligt bestaende af nogle gassensorer (samlet i et array).
Gassensorerne giver hver is@r anledning til et respons, nar de
udsettes for et stimulus. Det bemarkes, at gassensorerne ikke
er selektive' over for specifikke analytter/gasser, men udviser
en hgj grad af krydsfglsomhed. Kemometrien kommer derfor
til unds®tning, da klassiske metoder til dataanalyse sjeldent
bryder sig om korrelerede variable (kollinearitet i data).

Resultater fra proof-of-concept-studier

Metoden er i hgj grad inspireret af arbejdsflowet for en konven-

tionel gaschromatografisk analyse med fa afggrende afvigelser:

1. Gassensorarrayet tempereres i en lukket, termisk isoleret
beholder for at opna en stabil basislinje.

2. Prgven tilfgres beholderen (i reglen er ingen prgveforbere-
delse ngdvendig).

3. Der optages en lugtsignatur.

4. Prgven fjernes.

5. Beholderen ventileres.

6. Stabil basislinie retableres.

'Som et kuriosum bemerkes det, at konventionelle metoder i analyselaboratoriet for stgrstepartens vedkommende netop sgger at elimi-
nere/neutralisere tilstedevaerende interferencer ud fra en univariat kalibreringsbetragtning: ét stimulus, x, giver anledning til responset, y.

14 Kemometriske metoder tillader flere stimuli, flere x’er, at bidrage til ssmme malte respons, y, uanfegtet af x’ernes indbyrdes datastruktur.
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Med simpel hardware for samlet EUR 75 er der udfgrt en
rekke proof-of-concept-studier pa forskellige prgvematricer,
herunder humle, krydderier og olivenolie. De narmere detaljer
er afrapporteret andetsteds sammen med udfgrlig dokumenta-
tion for det samlede tekniske setup, herunder udferdigelse af
trykte kredslgbskort [4].

Case: Ravarekontrol pd mikrobryggerier

En kombineret ferie- og studietur til et par mikrobryggerier i
Dalarna-regionen tilbage i august belyste nogle af de problem-
stillinger, som den almindelige mikrobrygger i Sverige dagligt
slds med. Der findes omtrent 240 bryggerier i Sverige og de
200 kan betragtes som mikrobryggerier, der med stor ildhu

og ditto engagement har kastet sig over et teknisk emne, som
de ingen erfaring har med. Blandt mikrobryggernes stgrste
tekniske udfordringer, efter forfatterens opfattelse, findes
renggringsvalidering og ravarekontrol. Hér kommer prisbillige,
noninvasive, distribuerede elektroniske n&ser til deres ret.
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Figur 3. Elektronisk ncese.
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Humle er en afggrende ingrediens i glbrygning. Kvaliteten af
humle er derfor relevant at kende. Imidlertid er de ngdvendige
kemiske analyser forbundet med omkostninger, som mikro-
bryggerier ikke har interesse i at afholde. Det ggr imidlertid
ikke problemstillingen mindre aktuel.
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Figur 2.

Metodemassigt er der flere parametre, som kan optimeres, men
som et indledende proof-of-concept er klassifikationsstyrken
overbevisende. Principperne for tolkning af scoreplot er grund-
leeggende, at similaritet mellem observationer er karakteriseret
ved, at de enkelte datapunkter er teet pa hinanden. Saledes er
det gnskeligt, at dobbeltbestemmelser er nermest overlappende,
at grupper er klart afgreensede samt at grupper kan separeres,
hvis ravareidentifikation skal muligggres. Alle tre forudseatnin-
ger er opfyldt.

Efterskrift

Interessen for elektroniske naser startede egentlig som et
hobbyprojekt den 9. januar 2013. Et projekt, der er investeret
sma 200 timer i over en knap firedrig periode. Men en konkret
henvendelse fra en ansat ved et privat universitet i Florida fgrte
til, at forfatteren valgte at opsige sit gode job og forfglge en
karriere som selvstendig inden for machine olfaction. Fgrste
projekt er et dedikeret forsgg pa kommercialisering af en open
hardware-prototype malrettet uddannelsessegmentet.

E-mail:
Michael Madsen: mm @voodoometrics.eu
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