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ПРИМЕНЕНИЕ  МЕТОДОВ  ИСКУССТВЕННОГО  ИНТЕЛЛЕКТА   
В  АНАЛИЗЕ  ДАННЫХ  КВАДРУПОЛЬНОГО  МАСС-СПЕКТРОМЕТРА 

 
Целью исследования было продемонстрировать возможности классификации и разделения на кластеры дан-
ных измерений малогабаритного квадрупольного масс-спектрометра МС7-200 с прямым вводом пробы при 
атмосферном давлении, разработанного в ИАП РАН. Для кластеризации результатов масс-спектро-
метрических измерений использовались метод главных компонент (для снижения размерности полученных 
данных) и метод машинного обучения k-средних. В качестве объектов измерений использовались 19 образ-
цов ферментированной кисломолочной продукции двух групп. В первую группу вошли образцы  продукции 
от индивидуальных фермерских хозяйств, во вторую — образцы промышленной  продукции. Была постав-
лена задача автоматически распознать принадлежность измеряемого образца группе. На измеренных масс-
спектрометрических  данных этих образцов  в двумерном пространстве главных компонент были построены 
разделимые 2 кластера, соответствующие 2 группам образцов.  
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ВВЕДЕНИЕ 

С повышением внимания к качеству и безопас-
ности пищевых продуктов становится необходимо 
разработать эффективные инструменты для анали-
за сложных образцов. Метод масс-спектрометрии 
(МС) представляет собой универсальную техноло-
гию для анализа состава пищевых продуктов с вы-
сокой чувствительностью и селективностью [1–4]. 
Методы МС все шире применяются в пищевой 
промышленности благодаря своей простоте, эко-
номичности и высокой производительности [5–6]. 
Для экспресс-диагностики в режиме реального 
времени был реализован метод газовой масс-спек-
трометрии. Получаемая в результате масс-спек-
трометрического анализа совокупность многомер-
ных данных требует современной математической 
обработки. С этой целью для обработки данных 
применяются  метод главных компонент и кла-
стерный анализ [7]. 

Метод k-средних (k-means) является одним  
из наиболее популярных алгоритмов кластериза-
ции, который используется для разделения данных 
на k групп (кластеров) на основе их сходства [8].  
В контексте интеллектуального контроля качества 
пищевой продукции метод k-средних позволяет 
классифицировать образцы  продукции на основе 
их химического состава, что упрощает анализ  
и контроль качества, позволяет повысить точность 
анализа за счет определения границ между раз-
личными классами образцов продукции и визуали-

зировать данные в виде кластеров, что облегчает 
понимание структуры данных и принятие решений 
на основе полученных результатов [9].  

Целью данного исследования было продемон-
стрировать возможности разработанного про-
граммно-аппаратного комплекса в  повышении 
эффективности  контроля качества ферментиро-
ванной молочной продукции. В ходе работы был 
проведен масс-спектрометрический анализ состава 
газовой среды 19 образцов ферментированной мо-
лочной продукции от фермерских и промышлен-
ных производителей. Анализ проводился в реаль-
ном времени на малогабаритном квадрупольном 
масс-спектрометре МС7-200 с прямым капилляр-
ным вводом пробы при атмосферном давлении,  
с использованием специально подготовленных 
медицинских шприцов для взятия проб [10–12]. 

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

В работе были исследованы пробы газового со-
става среды воздуха у поверхности образцов фер-
ментированной молочной продукции. Анализ со-
става проб производился на малогабаритном квад-
рупольном масс-спектрометре МС7-200 с прямым 
капиллярным вводом пробы при атмосферном 
давлении, разработанном в ИАП РАН [13]. Отбор 
проб воздуха производился с использованием ме-
дицинских шприцов объемом 20 мл непосредст-
венно из упаковки образцов продукции. Использо-
вание таких шприцов помогает получить точный 
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масс-спектр, который не искажен фоновыми при-
месями.  

Были проведены исследования двух групп 
ферментированной молочной продукции. Первая 
группа была представлена 14 образцами фермен-
тированной молочной продукции от индивидуаль-
ных фермерских хозяйств. Во вторую группу во-
шли 5 образцов промышленной ферментирован-
ной молочной продукции. Всего было проанали-
зировано 19 образцов. 

Для обработки и визуализации полученных 
данных был использован метод главных компо-
нент (МГК) — метод машинного обучения без 
учителя, часто используемый для анализа данных 
с большим количеством параметров [14]. Данный 
метод позволяет снизить число признаков, выбрав 
самые изменчивые из них, для этого происходит 
переход к новым переменным — главным компо-
нентам (ГК). Алгоритм подбирает веса для глав-
ных компонент таким образом, чтобы ГК1 и ГК2 
имели наибольшую выборочную дисперсию и при 
этом не коррелировали друг с другом, что помога-
ет бороться с мультиколлинеарностью в массиве 
данных. В результате анализа данным методом мы 
можем визуализировать полученные данные в про-
странстве главных компонент (ГК1, ГК2) в виде 
точек, каждая из которых соответствует отдель-
ному молочному продукту. 

Далее был применен кластерный анализ мето-
дом k-средних (k-meansclustering) [15]. После 
применения метода главных компонент мы 
получили новые признаки, которые являются 
линейными комбинациями исходных признаков. 
Таким образом, мы уменьшили размерность 
данных с наименьшей потерей информации  
о продукции. 

Для группировки образцов молочной 
продукции на основе их сходства в данном 
исследовании применялся метод кластеризации k-
средних, для оценки качества кластеризации ис-
пользуется значение V: чем меньше значение V, 
тем лучше разбиение 

 2

1
,

i

k

i
i x S

V x 
 

   

где k — число кластеров, Si — полученные класте-
ры, i = 1, 2, …, k и μi — центроиды всех векторов x 
из кластера Si. 

Конечная цель метода k-средних — разделить 
множество объектов на k кластеров так, чтобы 
объекты внутри каждого кластера были 
максимально близки друг к другу, а объекты из раз-
ных кластеров были максимально далеки. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

В результате экспериментального исследования 
были получены масс-спектры газового состава для 
19 образцов ферментированной молочной продук-
ции.  

Сравнительные масс-спектры газового состава 
образца 1 ферментированной молочной продукции 
от индивидуального фермерского хозяйства и об-
разца 19 промышленной продукции представлены 
на рис. 1.  

Основные пики: 55 масса, 56 масса, 58 масса — 
ацетон C3H6O; 60 масса — уксусная кислота 
C2H4O2; 69 масса — сквален С30H50; 84 масса — 
криптон Kr. 

 

 
 

 
 
Рис. 1. Масс-спектры газового состава образца ферментированной молочной продукции от индивидуальных 
фермерских хозяйств (образец 1) и образца промышленной продукции (образец 19). 
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Рис. 2. Результат кластеризации 19 образцов ферментированной молочной продукции методом k-средних.   
Группа 1 — фермерская продукция, группа 2 — промышленная продукция 

 
 
 

Самый большой пик ацетона у первого образца, 
он обладает наименьшей жирностью 1.5% и наи-
меньшим сроком хранения — 5 суток. У  образца 
6 пик на 69 массе. Продукт имеет самую густую  
и вязкую консистенцию. Криптона в пробе мень-
ше, чем в атмосфере. Это связано с тем, что при 
измерениях мы вычитаем атмосферный масс-
спектр из масс-спектра пробы и, таким образом, 
видим результирующий масс-спектр [16]. 

Далее был проведен кластерный анализ исход-
ного массива данных с помощью метода k-
средних. В результате были выделены две группы 
образцов ферментированной молочной продукции. 
Первая группа включает 16 образцов от индивиду-
альных фермерских хозяйств и 2 образца про-
мышленной продукции, а вторая группа — 3 об-
разца промышленной продукции.  

Визуальное представление кластеризации ис-
ходного массива данных методом k-средних дано 
на рис. 2. 

ВЫВОДЫ 

В ходе развития программно-аппаратного ком-
плекса на основе малогабаритного квадрупольного 
масс-спектрометра МС7-200 разработки ИАП 

РАН была предложена методика для контроля  
газового состава ферментированной молочной 
продукции с использованием методов анализа 
многомерных данных. Проведенные лабораторные 
испытания ферментированной продукции и полу-
ченные результаты свидетельствуют об эффектив-
ности методики. С ее помощью может быть реше-
на проблема контроля качества изготовленной 
ферментированной молочной продукции. Также 
разработанная система позволяет решить про-
блему соответствия выпускаемой продукции уста-
новленным нормам на производящих предприяти-
ях. Кроме того, данная разработка позволит еще  
на ранних стадиях изготовления отследить раз-
личные нарушения технологии производства.  

Таким образом, настоящее исследование пока-
зывает перспективность использования масс-
спектрометрического программно-аппаратного 
комплекса в решении не только сугубо научных, 
но и технико-промышленных задач. 
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APPLYING  ARTIFICIAL  INTELLIGENCE  TECHNIQUES 
IN  QUADRUPOLE  MASS  SPECTROMETER  DATA  ANALYSIS 

 
Y. V. Lyamina, Yu. A. Titov, A. G. Kuzmin, A. Yu. Zaitseva 

 
Institute for Analytical Instrumentation of RAS,  Saint Petersburg, Russia 

 
The aim of the study was to demonstrate the capabilities of classification and division into clusters of mea-

surement data of the compact quadrupole mass spectrometer MS7-200 with direct sample injection at atmos-
pheric pressure, developed at the IAI RAS. To cluster the results of mass spectrometric measurements, the prin-
cipal component analysis (to reduce the dimensionality of the obtained data) and the k-means machine training 
method were used. Nineteen samples of fermented milk products were used as measurement objects, divided 
into two groups. The first group included samples of products from farms, the second included samples of in-
dustrial products. The task was to automatically recognize the belonging of the measured sample to the group. 
Based on the measured mass spectrometric data of these samples, two separable clusters were constructed in the 
two-dimensional space of principal components, corresponding to two groups of samples. 
 
 
Keywords: mass spectrometry, food industry, dairy products, principal component analysis 
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INTRODUCTION 

The growing focus on food safety and quality ne-
cessitates the development of efficient instruments for 
the examination of intricate samples. The mass spec-
trometry (MS) method is a universal technology for 
analyzing the composition of foods with high sensitiv-
ity and selectivity [1–4]. MS methods are increasingly 
used in the food industry due to their simplicity, cost-
effectiveness, and high productivity. [5–6]. For ex-
press diagnostics in real time, the method of gas mass 
spectrometry was implemented. The set of multidi-
mensional data obtained as a result of mass spectro-
metric analysis requires modern mathematical 
processing. For this purpose, the principal component 
analysis and cluster analysis are used for data 
processing [7]. 

The k-means method is one of the most popular 
clustering algorithms, which is used to divide data 
into k groups (clusters) based on their similarity [8]. 
In the context of intelligent quality control of food 
products, the k-means method allows you to classify 
product samples based on their chemical composition, 
which simplifies the analysis and quality control, 
which makes it possible to increase the accuracy of 
analysis by determining the boundaries between dif-
ferent classes of product samples and visualize data in 
the form of clusters, which facilitates understanding of 
the data structure and making decisions based on the 
results obtained [9]. 

The purpose of this study was to demonstrate the 
capabilities of the developed software and hardware 
complex in improving the efficiency of quality control 
of fermented dairy products. In the course of the 
work, a mass spectrometric analysis of the composi-
tion of the gaseous medium of 19 samples of fer-
mented dairy products from farm and industrial pro-
ducers was carried out. The analysis was carried out in 
real time on a small quadrupole MS7-200 mass spec-
trometer with direct capillary injection at atmospheric 
pressure, using specially prepared medical syringes 
for sampling [10–12]. 

STUDY MATERIALS AND METHODS 

Samples of the gas composition of the air medium 
at the surface of samples of fermented dairy products 
were studied. The analysis of the sample composition 
was carried out on a small-sized quadrupole mass 
spectrometer MS7-200 with direct capillary injection 
of a sample at atmospheric pressure, developed at the 
IAI RAS [13]. Air samples were taken using 20 mL 
medical syringes directly from the product sample 
packaging. The use of such syringes helps to obtain an 
accurate mass spectrum that is not distorted by back-
ground impurities. 

 

Two groups of fermented dairy products were 
tested. The first group was represented by 14 samples 
of fermented dairy products from individual farms. 
The second group included 5 samples of industrial 
fermented dairy products. A total of 19 samples were 
analyzed. 

To process and visualize the obtained data, the 
principal component analysis (PCA) was used —  
a method of machine training without a teacher, often 
used to analyze data with a large number of parame-
ters [14]. This method allows you to reduce the num-
ber of features by selecting the most variable of them; 
for this purpose, there is a transition to new variables 
— principal components (PC). The algorithm selects 
weights for the principal components so that PC1 and 
PC2 have the largest selective variance and are not 
correlated with each other, this helps to avoid multi-
collinearity in the data array. As a result of analysis by 
this method, we can visualize the obtained data in the 
space of the main components (PC1, PC2) in the form 
of points, each of which corresponds to a separate 
dairy product. 

Next, cluster analysis was applied using the k-
means clustering method [15]. After applying the 
principal component analysis, we obtained new fea-
tures that are linear combinations of the original fea-
tures. Thus, we reduced the dimensionality of the data 
with the least loss of information about the product. 

To group dairy samples based on their similarity, 
the k-means clustering method was used in this study, 
the V value is used to assess the quality of clustering: 
the smaller the V value, the better the division 
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where k is the number of clusters, Si are the resulting 
clusters, i = 1, 2,..., k and μi are the centroids of all 
vectors x from the Si cluster. 

The ultimate goal of the k-means method is to di-
vide the set of objects into k clusters so that the ob-
jects within each cluster are as close to each other as 
possible, and the objects from different clusters are as 
far away as possible. 

RESULTS AND DISCUSSION 

As a result of the experimental study, mass spectra 
of the gas composition for 19 samples of fermented 
dairy products were obtained. 

Comparative mass spectra of the gas composition 
of sample 1 of fermented dairy products from a farm 
and sample 19 of industrial products are presented in 
Fig. 1. 

 
 
 



 

 
Main peaks: 55 mass, 56 mass, 58 mass — acetone 

C3H6O; 60 mass — acetic acid C2H4O2; 69 mass — 
squalene S30H50; 84 mass — krypton Kr. 

The largest peak of acetone is in the first sample, it 
has the lowest fat content of 1.5% and the shortest 
shelf life — 5 days. Sample 6 has a peak at 69 mass. 
The product has the thickest and most viscous consis-
tency. There is less krypton in the sample than in the 
atmosphere. This is due to the fact that during mea-
surements we subtract the atmospheric mass spectrum 
from the sample mass spectrum and, thus, see the re-
sulting mass spectrum [16].  

Next, a cluster analysis of the original data array 
was carried out using the k-means method. As a re-
sult, two groups of fermented dairy product samples 
were identified. The first group includes 16 samples 
from individual farms and 2 samples of industrial 
products, and the second group — 3 samples of indus-
trial products. 

Visual representation of clustering the original  
k-means dataset is shown in Fig. 2. 
 
 

 

CONCLUSIONS 

In the course of developing the hardware and soft-
ware complex based on the small-sized quadrupole 
mass spectrometer MS7-200 created by the IAI RAS, 
a method was proposed for monitoring the gas com-
position of fermented dairy products using multidi-
mensional data analysis methods. The laboratory tests 
of fermented products and the results obtained indi-
cate the effectiveness of the method. With its help, the 
problem of quality control of manufactured fermented 
dairy products can be solved. The developed system 
also allows solving the problem of compliance of 
manufactured products with established standards at 
manufacturing enterprises. In addition, this develop-
ment will allow tracking various violations of produc-
tion technology at early stages of production. 

Thus, the present study demonstrates the potential 
of using a mass spectrometric hardware and software 
complex in solving not only purely scientific, but also 
technical and industrial problems. 
 
 

Fig. 1. Mass spectra of gas composition of a sample 
of fermented dairy products from farms (sample 1) 
and a sample of industrial products (sample 19) 

Fig. 2. Clustering result of 19 samples of fermented 
dairy products using k-means method. 
Group 1 — farm products, group 2 — industrial 
products 
 


