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DEPENDENCE OF ODOUR INTENSITY ON ODORANTS CONCENTRATION

Searching for dependance of odour intensity on degree of dillution of basic samples with pure air,
samples aromatised with citrus oil and containing different amounts of acetone, ethanol, isopropanol, isoamy]l
acetate were studied. 192 individual odour intensity assesments of 16 samples were collected. Dependence of
odour intensity on acetone concentration determined with chromatographic analysis (110-16500 mg/m?®) was
defined on the basis of 311 individual odour intensity assessments of 24 samples. The measurements’ results
were elaborated without initial assumptions concerning character of a psychophisical equation and without in-
itial selection of empirical data. Automatic Networks Designer (Statistica Neural Network, StatSoft) was used.
Dependence of odour intensity on concentration was described with logistic function resembling Stevens law
within a small concentrations range and Weber-Fechner law within a high concentrations range.

Streszczenie

Poszukujac zaleznosci intensywnosci zapachu powietrza od stopnia rozcienczenia probek podsta-
wowych powietrzem czystym, badano probki aromatyzowane olejkiem cytrynowym i zawierajace rozne
ilosci dodatkéw: acetonu, etanolu, alkoholu izopropylowego i octanu izoamylowego. Zgromadzono 192
indywidualne oceny intensywnosci zapachu 16 prébek. Zaleznos¢ intensywnosci zapachu od stezenia
acetonu oznaczanego chromatograficznie (110-16500 mg/m?) okreslono na podstawie 311 indywidu-
alnych ocen intensywnosci zapachu 24 prébek. Wyniki pomiaréw opracowano bez wstepnych zalozen,
dotyczacych charakteru réwnania psychofizycznego i bez wstgpnej selekcji danych doswiadczalnych.
Korzystano z Automatycznego Projektanta Sieci (program Statistica Neural Network, opcja Automatic
Networks Designer, StatSoft). Zaleznos$¢ intensywnosci zapachu od st¢zenia opisano funkcja logistycz-
na, ktéra przypomina prawo Stevensa w zakresie matych stgzen i prawo Webera-Fechnera — w zakresie
stezen wysokich.

WPROWADZENIE

Precyzj¢ przewidywania intensywnosci zapachu na podstawie informacji o ste-
zeniach zanieczyszczen powietrza ograniczaja niejasnosci dotyczace praw psychofi-
zycznych. Zgodnie z popularnym prawem Webera-Fechnera [4, 6] przyjmuje sig, ze
intensywno$¢ wrazen zmystowych (/) jest wprost proporcjonalna do logarytmu sity
odpowiedniego bodzca. W odniesieniu do zmyshu wechu za miarg sity bodzca jest uzna-



4 JOANNA KOSMIDER, MONIKA SOSIALUK

wany iloraz stg¢zenia (S) zwiazku zapachowego w powietrzu i st¢zenia odpowiadajacego
progowi wyczuwalno$ci:

1=k, logS/S, (M

W réwnaniu wystgpuja dwie stale empiryczne — wspotczynnik proporcjonalnosci
(k, wspotczynnik Webera-Fechnera) i prog wechowej wyczuwalnosei (S,,,,,). Odpo-
wiednie warto$ci liczbowe sa wyznaczane na podstawie wynikéw sensorycznych ocen
intensywnosci zapachu probek o réznym stgzeniu, wykonywanych przez wieloosobowe
zespoly oceniajacych. Prég wyczuwalnosci jest definiowany jako stgzenie odoranta w
probee, ktdrej zapach wyczuwa potowa zespotu. Publikowane w pismiennictwie wyniki
pomiaréw progéw wyczuwalnosci znacznie réznia sie miedzy soba [1, 5].

Od lat sze$¢dziesigtych XX wieku psychofizycy coraz czgsciej korzystajg z zaleznosci
wynikajacych z potggowego prawa Stevensa [6, 13]. W klasycznym réwnaniu wystepuja
dwie state empiryczne — k; i n, ktérym nie nadano sensu psychofizycznego:

I=k S @)

Oba rownania dobrze opisuja wplyw stgzenia odorantéw na intensywnos¢ zapachu
w zakresie odpowiadajacym okresleniom staby — wyrazny —mocny [7, 8]. W wypadkach
bardzo matych i bardzo wysokich intensywnosci zapachu obserwowane sg odchylenia od
obu praw. Charakterystyczne jest pordéwnanie wynikow doswiadczalnych pomiaréw progu
wyczuwalnos$ci z wynikami odpowiednich obliczen, zilustrowane pogladowo na rysunku 1.

~s [ =78%
S NN 1, =6,6+231log S

L wyniki testow trojkatowych,
results of triangular tests

log S

Rys. 1. Zaleznos¢ intensywnosci zapachu (/) od stezenia odoranta (S) wedtug prawa Stevensa (/) i Webera-
Fechnera (/,,) i wyniki testow trojkatowych (rysunek pogladowy)
Dependance of odour intensity (/) on odorant concentration (S) according to Stevens law (1,) and Weber-
Fechner law (/,,) and results of triangular tests (demonstrative figure)
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Klasyczna metoda pomiarow progéw wyczuwalnosci sg réznicowe testy trojkatowe
[3, 6, 10]. W jednym tescie oceniajacemu prezentuje si¢ trzy probki, np. dwie probki po-
wietrza czystego i jedng zanieczyszczona, o stgzeniu S zblizonym do progu wyczuwalno-
$ci (okreslonego wezesniej przez prowadzacego pomiary lub przez innych oceniajacych).
Po poréwnaniu zapachu probek nalezy wskazaé probke inng od dwoch pozostatych.
W nastgpnym tescie stgzenie odoranta w probce zanieczyszczonej jest zwigkszane lub
zmniejszane. Za prog wyczuwalnosci uznaje sig stezenie, przy ktorym liczba poprawnych
odpowiedzi testu jest rowna liczbie wskazan losowych (wynikajacej z zatozenia, ze w
kazdym wypadku oceniajacy jest zmuszony do ,,zgadywania” — probki nie jest w stanie
rozpozna¢ wechem). Poprawna interpretacja wynikéw badan wymaga wielokrotnych
powtorzen testow przez kilkunastu oceniajacych (lub co najmniej kilku — o sprawdzone;j
sprawnosci sensorycznej) [11, 12].

Prawo Webera-Fechnera (rownanie 1) jest wykorzystywane do obliczania progow
wyczuwalnosci na podstawie wynikow oznaczen intensywnosci zapachu (/) prébek o
réznych stezeniach (S) wielokrotnie wigkszych od progu. W wyniku ekstrapolacji w ukta-
dzie wspotrzednych / — log § do I = 0 otrzymuje si¢ zwykle wartosci S, kilkakrotnie
wigksze od wyznaczonych w bezposrednich testach sensorycznych [7, 8].

Klasyczna posta¢ réwnania wynikajacego z prawa Stevensa (rownanie 2) nie po-
zwala zdefiniowa¢ progu wyczuwalnosci zapachu. Charakter funkcji sugeruje domyslne
zalozenie, ze zakres bardzo matlych stgzen odorantéw charakteryzuja nieznaczne zmiany
intensywnosci zapachu — funkcja asymptotycznie zmierza do / = 0 w punkcie S = 0.
Mozna wigc sadzi¢, ze zostalo uwzglednione roézne od zera prawdopodobienstwo wywo-
fania wrazenia nawet przez pojedyncza czasteczk¢ dowolnego odoranta. Bezposrednie
doswiadczalne potwierdzenie takiego zalozenia metodami analizy sensorycznej wydaje
sie niemozliwe. Nie jest jednak sprzeczne z zatozeniami opisywanego wczesniej modelu
analizatora wgchowego [9]. Zgodnie z tym modelem pojawienie si¢ wrazenia progowego
mozna traktowa¢ jak zdarzenie losowe polegajace na pobudzeniu okreslonej minimalnej
liczby komorek nabtonka wechowego (warstwy recepeyjnej). Prawdopodobienistwo wy-
stapienia takiego zdarzenia zalezy od:

— liczby czasteczek, ktére maja mozliwos¢ pobudzenia receptorow (wielkosé zalez-
na od stgzenia odoranta we wdychanym powietrzu oraz warunkéw wymiany masy
migdzy powietrzem w gérnej czgsci jamy nosowej i nablonkiem wechowym),

— liczby odpowiednich komorek — receptoréw danego odoranta — na powierzchni
nabtonka (indywidualna cecha wechu osoby oceniajacej),

— minimalnej liczby pobudzonych komérek w warunkach progowych.

Doswiadczalnie wyznaczany prog wyczuwalnosci mozna zdefiniowac jako stgze-
nie, przy ktéorym pobudzenie minimalnej z punktu widzenia percepcji liczby komérek
jest najbardziej prawdopodobne. To samo zdarzenie (takie samo wrazenie) moze wy-
stapi¢ rowniez wtedy, gdy stezenie jest wielokrotnie wigksze lub mniejsze. W skrajnym
przypadku liczba czasteczek odoranta w porcji wdychanego powietrza moze by¢ rowna
liczbie receptoréw pobudzonych w warunkach progowych (teoretycznie kazda z nich
moze wywola¢ pobudzenie odpowiedniego receptora). Z prawa Stevensa wynika potrze-
ba zatozenia, Zze percepcja moze nastapi¢ juz po pobudzeniu jednego neuronu warstwy
recepcyjne;j.

Zalozenia modelu analizatora wechowego nie pozwalaja potwierdzi¢ potggowego
charakteru funkecji opisujacej zaleznosé intensywnosci zapachu od stezenia. Umozliwiaja
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raczej przypuszczenie, ze charakter tej funkcji nie jest jednakowy dla roznych odorantow.
Zaleznie od wihasciwosci tych zwiazkow i indywidualnych cech wechu moze to byé funk-
cja logarytmiczna, potegowa, liniowa lub inna.

Przedstawione watpliwosci, dotyczace sposobow interpretacji klasycznych praw
psychofizycznych w odniesieniu do wrazen wechowych — zwlaszcza wrazen bardzo sta-
bych — skifaniajg do poszukiwan ogolnej zaleznosei intensywnosci zapachu od stezenia
odorantow. Wymaga to zmiany metodyki badan. Wydaje sig, ze aproksymacje powin-
ny by¢ wykonywane bez wstgpnego wygladzania zbioréw danych doswiadczalnych
(uznajac wszystkie oceny intensywnosci zapachu za poprawne). Interpretacji wynikow
doswiadczen nie nalezy ograniczaé do ocen ich zgodnosci z warto$ciami wynikajacymi z
réwnan Webera-Fechnera i Stevensa.

Ponizej przedstawiono wyniki poszukiwan nieliniowych funkcji /=£f(S) w roz-
mytych zbiorach danych doswiadczalnych z uzyciem sztucznych sieci neuronowych.
Aproksymacje prowadzono z wykorzystaniem zbiorow indywidualnych ocen inten-
sywnosci zapachu probek zanieczyszczonych acetonem oraz ztozonymi mieszaninami
lotnych sktadnikéw olejku cytrynowego (z domieszkami).

Podczas ustalania metodyki badan laboratoryjnych nie udato si¢ calkowicie
unikna¢ wykorzystania zatozen wynikajacych z klasycznych praw psychofizycznych.
Intensywnos$¢ zapachu okreslano z uzyciem wzorcéw n-butanolowych o stgzeniach
tworzacych ciag geometryczny [2, 6,10]. Liniowosci takiej skali mozna oczekiwac
tylko w takim zakresie, w jakim jest spetniane prawo Webera-Fechnera. Mozliwosci
wykorzystania wyznaczonych funkcji /=f(S) sg wigc ograniczone. Otrzymane row-
nania nie mogg by¢ uznane za nowe réwnania psychofizyczne, sg jednak interesujace
z punktu widzenia praktycznej odorymetrii. Wskazuja droge do zwigkszenia precyzji
przewidywan standardowo ocenianej intensywnosci zapachu na podstawie wynikow
pomiaréw stgzenia odorantow lub na podstawie stopnia rozcieficzenia zanieczyszczo-
nego gazu czystym powietrzem (na przyktad w czasie rozprzestrzeniania si¢ w otocze-
niu emitoréw przemystowych).

METODYKA BADAN

Przygotowanie probek zanieczyszczonego powietrza

Badane probki zanieczyszczonego powietrza przygotowywano w workach z folii Zzaro-
odpornej (r¢kaw z folii do pieczenia), zaopatrzonych w teflonowe rurki wlotowe z zatyczka.

Procedura przygotowan probek zawierajacych mieszaniny zanieczyszczen obejmowata:

— sporzadzenie probki zawierajacej lotne w temperaturze pokojowej sktadniki

olejku cytrynowego (matryca),

— wprowadzenie domieszek (przygotowanie probki podstawowej),

— rozcienczenie probki podstawowej czystym powietrzem.

W celu przygotowania matrycy 2 cm® olejku cytrynowego umieszczano w pluczce
Rychtera i przedmuchiwano strumieniem powietrza z predkoscia 100 cm*/min stosujac
mikrodozujaca pompke ttokowa typu ZALIMP 335B. Kazda z otrzymanych w ten spo-
sob probek (probki 1—4) dzielono na cztery czg¢sci, przettaczajac do mniejszych workow
foliowych (po 12 dm?®). Do kazdej z porcji dozowano strzykawkami chromatograficznymi
(Hamilton 700 Series Syringe 10 ;0,01 cm?) rézne ilosci acetonu, etanolu, izopropanolu
1 octanu izoamylowego (tab. 1).
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Tabela 1. Sposob przygotowywania probek podstawowych o zapachu cytrynowym (ilosci dodatkéw
wprowadzanych do powietrza aromatyzowanego olejkiem cytrynowym)
The method of preparing basic samples of citrus flavour (amonts of additions brought into air aromatised
with citrus oil)

Wielkos¢ zastrzykow
Probka Injections’ quan}tities
[ul /12 dm’]
Sample -
Aceton Etanol Izopropanol | Octan izoamylowy
Acetone Ethanol Isopropanol Isoamyl acetate
Probka 1 6 10 ) 5
Sample |
Prébka 2
Sample 2 L 8 0 2
Préobka i g 4 ) 0
Sample 3
Prébka 4
2
Sample 4 - & . 0

Tak sporzadzone probki podstawowe rozcienczano 5, 20, 80 lub 320-krotnie czystym
powietrzem otrzymujac w kazdej serii pomiaréw 15 probek o réznej intensywnosci zapachu.
Probki (objetosé > 8 dm?) byly poddawane analizie sensorycznej przed uptywem 20 godzin.

Przygotowujac prébki zanieczyszczone acetonem:

— odmierzano do workéw po okolo 15 dm? czystego powietrza,

— wprowadzano od 7,5%10%m? do 0,25 cm? acetonu cz.d.a. (stosujac Hamilton

Syringe 1, 5, 10, 251 100 pl),

— po 15-18 godzinach kondycjonowania folii worki oprézniano i powtarzano

czynnosci odmierzania powietrza i domieszki.

Sensoryczna i chromatograficzna analiza byta wykonywana przed uptywem 6 go-
dzin od przygotowania probki.

Analiza sensoryczna

Oceny intensywnosci zapachu wykonywano w laboratorium odorymetrycznym wy-
posazonym w wysokosprawng instalacj¢ wentylacyjna. Zapach ocenialo pig¢ kilkunasto-
osobowych grup studentéw (12—15 oséb po krotkim instruktazu i sesji szkoleniowej).

Pomiary wykonywano z uzyciem wzorcow intensywnosci. Wzorcami byty wodne
roztwory n-butanolu umieszczone w kolbkach stozkowych o pojemnosci 50 cm?. Przygo-
towywano je z roztworu podstawowego (symbol NrB = 1) o utamku molowym n-butanolu
x = 0,017, sporzadzonego przez rozcienczenie 8 cm? n-butanolu wodg destylowana do
100 cm?®. Zapach tego roztworu jest bardzo intensywny. Wzorzec NrB = 2 otrzymywano
dodajac 13 ¢cm® wody do 7 cm? roztworu NrB = 1. Analogicznie sporzadzano kolejne
wzorce NrB = 3—10. Intensywnos¢ zapachu zostata zdefiniowana jako:

[=NrB,_, - NiB 3)

gdzie:
NrB,_, — numer wzorca odpowiadajacego indywidualnemu progowi wecho-
wej Wyczuwalnosci n-butanolu,
NrB  — numer wzorca, uznanego za pachnacy tak samo mocno jak probka.
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Oznaczanie stezenia zanieczyszczen

Za miarg st¢zenia odorantow w probkach o zapachu cytryny, zawierajacych wielo-
sktadnikowe mieszaniny tylko czgsciowo zidentyfikowanych zwiazkow, uznano stopien
rozcienczenia probek podstawowych czystym powietrzem.

Probki powietrza zanieczyszczonego acetonem analizowano chromatograficznie
natychmiast po wykonaniu sensorycznych ocen intensywnosci zapachu. Stosowano chro-
matograf LABIO GC 07 z detektorem FID. Wypetnieniem stalowej kolumny o dtugosci
2 m i@ 4 mm byl PEG 20M (15%) na Chromosorbie WAW 80/100 mesh. Kalibracje i
oznaczenia stezen acetonu (S [mg/m®]) wykonywano w warunkach izotermicznych: ko-
lumna — 70°C, dozownik i detektor — 150°C przy przeplywie gazéw: He — 33 cm?*/min, H,
— 67 cm?/min, powietrze — 375 cm?/min. i

Przygotowanie zbioréw treningowych

Przygotowania do generowania neuronowych modeli zaleznosci intensywnosci zapachu
od stezenia zanieczyszczen polegaly na skompletowaniu pigciu zbioroéw treningowych.

Wyniki sensorycznych badan powietrza aromatyzowanego olejkiem cytrynowym
wykorzystano do przygotowania czterech zbioréw danych (zbiory 1-4). Kazdy z nich do-
tyczyt probek otrzymanych przez rozcienczanie jednej z czterech prébek podstawowych
(Tab. 1). Za zmienng objasniajaca uznano logarytm ze stopnia rozcieficzenia (log R). Role
zmiennej objasnianej przypisano indywidualnym ocenom intensywnosci zapachu. Zbiory
treningowe zawieraly 48 wzorcow (12 indywidualnych ocen kazdej z czterech sensorycz-
nie ocenianych probek).

Wyniki sensoryczno-chromatograficznych analiz probek powietrza zanieczyszczo-
nego acetonem zgromadzono w zbiorze 5. Zestawiono w nim wartosci log (S [mg/m3])
z odpowiadajacymi im indywidualnymi ocenami intensywno$ci zapachu. Zbioér zawierat
311 wzorcow (24 probki ocenione przez 12—-15 oséb).

Metody i kontrola efektow szkolenia sieci

Wykorzystano program Statistica Neural Network (StatSoft). Generowano sieci
z jednym wejsciem (log R lub log S jako zmienna objasniajaca). Role zmiennej objasnia-
nej (wyjscie) przypisano sensorycznym ocenom intensywnosci zapachu (niewygtadzane
zbiory indywidualnych ocen sensorycznych).

Podczas dobierania struktury sieci i algorytmu uczenia korzystano z Automatycznego
Projektanta Sieci (opcja Automatic Network Designer). W zdecydowanej wigkszo$ci wy-
padkéw Projektant wskazywal Perceptron Wielowarstwowy (Multilayer Perceptron, MLP)
jako sie¢ umozliwiajaca osiagnigcie wynikow obcigzonych najmniejszymi bledami.

Otrzymane sieci wykorzystano do obliczen intensywnosci zapachu hipotetycznych
probek o regularnie wzrastajacych wartosciach log R lub log S. Wyniki uzyskane z
uzyciem réznych sieci otrzymanych dla kazdego ze zbioréw treningowych poréwnano
graficznie. Okreslono rowniez charakteryzujace jakos¢ aproksymacji bledy RMS (Root
Mean Squared):

RMS = (Z(/, - L)}/ m)* 4
gdzie:
I, — wynik sensorycznej oceny intensywnosci zapachu,
[, — odpowiedz sieci,
m — liczba wzorcow w zbiorze.
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WYNIKI POMIAROW SENSORYCZNYCH

Wyniki sensorycznych oznaczen intensywnosci zapachu probek o zapachu cytryno-
wym przedstawiono na rysunku 2. Dla kazdej z czterech probek podstawowych (Tab. 1)
okreslono zalezno$¢ wynikdéw ocen zapachu od stopnia rozcienczenia czystym powie-
trzem (R). Na rysunku przedstawiono klasyczna aproksymacje réwnaniami prostych:
Iind.=f(logR)iI med.=f (logR), gdzie: [ ind. — oceny indywidualne, / med. — mediany
zbioréw indywidualnych ocen jednej probki. Réwnania pierwszej z prostych zostaty wy-
znaczone na podstawie 48 wartosci / ind., drugiej — na podstawie czterech wartosci / med.

8 7 =
] i SAMPLE 1 SAMPLE 2
PROBKA | 6 PROBKA 2
6 110, =4,400 - L273 108 R i lind. =3,841 - 1,181 log R
x o Jmed. =4275- 1,171 log R 5 L = Imed. =3,497 - 0,9 log R

o

°
o
.
°

5 0,0 0.5 1,0 1.5 2,0 25 30 35 s
log R log R
7 7
SAMPLE 3 SAMPLE 4
6 ° PROBKA 3 6 PROBKA 4
/ind. =3,753-1,159 log R lind. =3,753 - 1,159 log R
S o I med. =3,849 - 1,348 log R 5 I'med. =3736 - 1,258 log R

3,5

Rys. 2. Wyniki sensorycznych oznaczen intensywnosci zapachu probek o zapachu cytryny; sposéb
przygotowania probek podstawowych 1-4: tabela 1; R — stopien rozcienczenia probek podstawowych czystym
powietrzem, /ind. — wyniki indywidualnych ocen intensywnosci zapachu (kétka, linia przerywana), / med.
— mediany zbioréw ocen indywidualnych (kropki, linia ciagta)

Results of sensory determination of intensity of citrus flavour samples; the method of preparing basic samples
1—4: table 1, R —degree of basic samples’ dilution with pure air, /ind. — results of individual odour intensity

assessments (circles, dashed line), / med. — median of a set of individual assessments (dots, full line)

Rysunek 3 ilustruje zalezno$¢ intensywnosci zapachu powietrza od stgzenia aceto-
nu (S), zmienianego w zakresie 110-16500mg/m*. Parametry réwnan Webera-Fechnera
1 Stevensa zostaly wyznaczone na podstawie 311 wynikéw ocen / ind. (do wyznaczenia
parametrow pierwszego z rownan wykorzystano rowniez wartosci mediany / med. dwu-
dziestu czterech ocenianych probek).
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Rys. 3. Wyniki sensorycznych oznaczen intensywnosci zapachu powietrza zanieczyszczonego acetonem;

S — stezenie [mg/m?], /ind. — wyniki indywidualnych ocen intensywnosci zapachu; / med. — mediany
zbiorow ocen indywidualnych, k WF, k_S, n — parametry réwnan Webera-Fechnera i Stevensa, S_PWW — préog
wechowej wyczuwalnosci acetonu, wyznaczony metodg ekstrapolacji w oparciu o prawo Webera-Fechnera
Results of sensory determination of scent intensity of air polluted with acetone; S — concentration [mg/m?];
/ind. —results of individual odour intensity assessments; [ med. — median of a set of individual assessments;
k WF, k S, n— parameters of Weber-Fechners and Stevens equations; S_PWW — odour detection threshold of
acetone, appointed with extrapolation method basing on the Weber-Fechner law
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WYNIKI SZKOLENIA SIECI NEURONOWYCH

Wykonane analizy sensoryczne i chromatograficzne pozwolily sporzadzi¢:

— zbiory treningowe 1-4, okreslajace zaleznos¢ intensywnosci zapachu cytrynowego
od stopnia rozcienczenia (R) czterech probek podstawowych czystym powietrzem
(48 przypadkow, zmienna objasniana: / ind., zmienna objasniajaca: logR),

— zbidr 5 — dotyczacy zaleznosci intensywnosci zapachu acetonu od jego stezenia w po-

wietrzu (311 przypadkdw, zmienna objasniana: / ind., zmienna objasniajaca: log.S).

Dla kazdego ze zbioréw wykonano cztery treningi i zarejestrowano otrzymane sieci
— neuronowe modele zaleznos$ci intensywnosci zapachu od zmiennych objasniajacych.

W wypadku treningdbw wykonanych zuzyciem zbioréw 1-4 (zapach cytryny,
40 wzorcoéw uczacych, 8 wzorcow weryfikacyjnych) otrzymano sieci trdjwarstwowe
o liczbie neurondw w warstwie ukrytej zmieniajacej si¢ w zakresie od jednego do dwu-
nastu. Stosowana byla logistyczna funkcja aktywacji i liniowa funkcja potencjatu postsy-
naptycznego (Post Synaptic Potential, PSP).

Funkcje wyznaczone z uzyciem sieci neuronowych NN 1 — NN 4 (wygenerowanych
na podstawie zbioréw 1-4) przedstawiono na rysunku 4. Dla zbioru 1 (wyniki badan
zapachu probek otrzymanych metoda rozcienczania podstawowej probki 1) wyznaczono
przebieg czterech linii, uzyskanych w oparciu o otrzymywane po kolejnych treningach

6 6
PROBKA 1 4
SAMPLE 1 BRERKAZ
5 “Ou NN [ A; RMS 0,2582 5 -
"O. NN [B; RMS 0,1586 “O. NN 2A: RMS 0,1497
OC NN IC; RMS 0,1649 < "O. NN 2B: RMS 0.1481
4 "B NN | D; RMS 0,1547 4 . NN 2C; RMS 0,1488 . >
“o. NN 2D; RMS 0,2333
13 13 g
2 2
1 1
0 0
202 0,2 0,6 1.0 1.4 1.8 22 202 0.2 0,6 1,0 1,4 1,8 22
log R log R
6 6
PROBKA 3 PROBKA 4
s SAMPLE 3 5 SAMPLE 4
“ou NN 3A; RMS 0,1707 “O. NN 4A: RMS 0.2231
oL NN 3B: RMS 0,1576 < > & NN 4B; RMS 0,2502
4 oL NN 3G 4 ~o. NN4C; RMS 02472 < >
S . NN4D; RMS 0,
13 I3
> p)
| 1
0 0
0,2 0,2 0,6 1,0 1.4 1,8 22 <02 0,2 0,6 1,0 1,4 1,8 22
log R log R

Rys. 4. Wyniki aproksymacji zaleznosci intensywnosci zapachu cytrynowego od stopnia rozcienczenia
probek podstawowych czystym powietrzem (R); NN A, NN B, NN C i NN D — symbole czterech sieci
wygenerowanych z uzyciem jednego zbioru treningowego, okreslonego numerem probki podstawowe;j
Results of approximation of dependence of citrus scent intensity on basic samples dilution degree with pure
air (R); NN A, NN B, NN C and NN D - symbols of four networks generated by employing one training set,
described with a number of the basic sample
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neuronowe modele NN 1A, 1B, 1C i 1D. W poréwnywanych wypadkach blad RMS
aproksymacji miescit si¢ w zakresie od 0,1547 do 0,2582. Mniejsze wartosci bledu RMS
cechowaly sieci okreslajace zaleznos¢ / = f (log R) funkcja typu odwréconego S (najwigk-
szy wspolczynnik nachylenia w zakresie $rednich wartosci zmiennej niezaleznej, punkt
przegigcia). Niektére z wynikoéw otrzymanych podczas treningéw dotyczacych zbiorow
2—4 potwierdzaja to spostrzezenie. Postanowiono sprawdzi¢, czy znajduje ono bardziej
jednoznaczne potwierdzenie w wynikach badan zapachu acetonu — réwnoczesnych sen-
soryczno-chromatograficznych analiz 24 probek powietrza.

Podczas stosowania treningowego zbioru 5 (261 wzorcdw uczacych, 50 wzorcoéw
weryfikacyjnych) wsérdd czterech zaprojektowanych sieci MLP (modele NN 5A-5D)
dwie zawieraly jeden neuron ukryty, a pozostale — szesnascie i szes¢dziesiat szes¢. Jak
poprzednio wykorzystywana byta logistyczna funkcja aktywacji i liniowa funkcja prze-
twarzania danych (PSP).

Otrzymane zaleznosci I = f(logS) wraz z warto$ciami bledu RMS graficznie zi-
lustrowano na rysunku 5. Spo$rdd nich odrzucono funkcje otrzymang z uzyciem sieci
NN 5A, mimo ze cechowat ja najmniejszy btad RMS — przewidywanie zmniejszania si¢
intensywnosci zapachu wraz ze wzrostem stg¢zenia nie jest racjonalne. Sposréd pozosta-
tych modeli wybrano NN 5C o RMS = 0,1318 — sie¢ z jednym neuronem w warstwie
ukrytej. W tabeli 2 zestawiono wspotczynniki rownan opisujacych funkcje przeksztatcen
danych wejsciowych i wyjsciowych oraz funkcje aktywacji neuronow.

9
8
7
6l
5
I
4l
3r
o,
B, ‘ RMS =0,1299
1 i TO< NNSB RMS=0,1341
‘ » . ™S NN5C RMS=0,1318
ot . | R e TR . NN5D RMS=0,1330
00 05 10 1,5 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65

log S

Rys. 5. Zalezno$¢ intensywnosci zapachu od stgzenia acetonu, S [mg/m?]; zestawienie wynikow aproksymacji
wykonanej z uzyciem czterech sieci neuronowych (A, B, C, D) wygenerowanych z uzyciem zbioru §
Dependence of odour intensity on concentration of acetone, S [mg/m?]; specification of the results of the
approximation realized using four neural networks (A, B, C, D) generated by employing the fifth set
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Tabela 2. Parametry funkcji przeksztalcen danych wejsciowych i wyjsciowych oraz funkcji aktywacji neuronéw
sieci NN 5C wedtug edytorow Network Editor i Pre/Post Processing Editor:
log S — zmienna objasniajaca, logarytm stgzenia acetonu (S [mg/m’], log $* — przeskalowana zmienna
objasniajaca, h1#01 — wyjscie z komérki ukrytej (logistyczna funkcja log $*), I,* — przeskalowana warto$¢
odpowiedzi sieci (logistyczna funkcja h1#01), /, — nominalna warto$¢ odpowiedzi sieci (intensywnos$¢ zapachu)
The parameters of the transformation function of input and output data and the activation function of the NN
5C networkneurons according to Network Editor and Pre/Post Processing Editor:
log S — defining variable, logarithm of acetone concentration (S [mg/m?], log S”— rescaled defining variable,
h1#01 — the output from a hidden section (logistic function log S*), /,* — rescaled value of network’s answer
(logistic function h1#01), /, — nominal value of network’s answer (odour intensity)

log S — log $* — h1#01 — I* — [
Edytor sieci
Network Editor
h1#01 L*
prog 1,875 3,184
log S* 3,735
h1#01 4,101
Edytor przetwarzania danych
Pre/Post Processing Editor
Zmienna Przesunigcie Wspdtczynnik skalowania
Variable Shift Scale coefficient
Wejsc.le: log § 0,938 0.460
Input:  log S
Wyjscie: 1,
Output: 1, 0,000 0,111

DYSKUSJA WYNIKOW

Wykresy funkcji / = f (log R) oraz [ = f (log.S) wyznaczonych z uzyciem sztucznych
sieci neuronowych potwierdzaja wystgpowanie dodatnich odchylen od prawa Webera-
Fechnera w zakresie najmniejszych stgzen odorantéw i odchylen ujemnych — w zakresie,
w ktérym zapach jest okreslany jako mocny lub bardzo mocny (krzywe typu .S). Dotyczy to
zaréwno zapachu powietrza zanieczyszczonego mieszaninami zanieczyszczen, jak i poje-
dynczymi odorantami. Znacznie bardziej poprawna aproksymacje / = f (logS) umozliwiaja
sieci trojwarstwowe MLP, w ktérych wykorzystywana jest logistyczna funkcja aktywacji.

Stwierdzono, ze zaleznos¢ intensywnosci zapachu powietrza od stgzenia acetonu zmie-
nianego w zakresie 100—-16000 mg/m? (logS = 2—4,2) jest dobrze odwzorowywana przez
neuronowy model NN 5C, ktorego parametry zestawiono w tabeli 2. Zestawione dane po-
zwalaja nada¢ funkcjom przetwarzania danych oraz funkcjom aktywacji forme analityczna:

log §* = 0,460 log S - 0,938 (5)
h1#01 =1/[1 +exp (-3,735 log $* + 1,875)] 6)
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L*=1/[1+exp (-4,101 h1#01 + 3,184)] @)
L=1*/0,111 ®)
gdzie:
log S — zmienna objasniajaca (logarytm stgzenia acetonu, S [mg/m?]),

log & — przeskalowana zmienna objasniajaca,

h1#01 — wyjscie z komorki ukrytej (logistyczna funkcja zmiennej log S*),

L*  — przeskalowana warto$¢ odpowiedzi (logistyczna funkcja zmiennej
i h1#01),

I, — nominalna wartos¢ odpowiedzi sieci (intensywnos$¢ zapachu).

Po podstawieniach mozna otrzymaé zaleznos¢ intensywnosci zapachu (/) od stgze-
nia acetonu (S [mg/m?3]):

I =9,001/[1+exp (-4,101 Q + 3,184)] ©)
gdzie:
Q=1/[1+exp(-1,718 logS + 5,378)] (10)

Wyniki pomiardw i obliczen dotyczacych zakresu logS = 24,2 przedstawiono na
rysunku 6 w ukladzie wspotrzednych 7 —logS.

2,0 2;5 3,0 3,5 4,0

Rys. 6. Zalezno$¢ intensywnosci zapachu (/) od stgzenia acetonu w zakresie S = 100-16 500 mg/m’. Poréwnanie

wynikéw ocen sensorycznych (punkty i linia przerywana) z rezultatami zastosowania sieci NN 5C (linia ciagta)

Dependence of odour intensity (/) on concentration of acetone within a range of S=100- 16 500 mg/m?*. Comparison
of the results of sensory assessments (dots and dashed line) with results of employing NN 5C (solid line)
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Ekstrapolacja zaleznosci w kierunku malejacych stgzen acetonu prowadzi do wy-
nikéw niejednoznacznych (Rys. 7). Ponizej 100 mg/m® przebieg funkcji znacznie od-
biega od przewidywanego na podstawie prawa Webera-Fechnera — w wigkszym stopniu
przypomina potggowa zaleznos¢ Stevensa. W zakresie najnizszych stgzen intensywnosé
zapachu maleje bardzo wolno, asymptotycznie zblizajac si¢ do wartosci bliskiej zera.
Wyjasnia to rozbieznosci miedzy wynikami bezposrednich pomiaréw progu wyczuwal-
nosci, publikowanymi w pismiennictwie. Analiza dostgpnych danych pozwala stwier-
dzi¢, ze wigkszos$¢ doswiadczalnie oznaczanych progdéw wyczuwalnosci acetonu miesci
sig¢ w zakresie 20—50 mg/m? [1, 5]. Zgodnie z rGwnaniami 9 i 10 granicom tego przedziatu
odpowiada intensywnos¢ zapachu / = 0,42—0,49 stopnia skali n-butanolowej. Warunkiem
percepcji jest wowczas bardzo wysoka wrazliwo$¢ wechu osob oceniajacych i spetnienie
najwyzszych wymagan dotyczacych warunkéw analizy sensorycznej. Percepcja zapachu
acetonu przez oceniajacych o przecigtnym wechu staje si¢ mozliwa, gdy jego intensyw-
nos$¢ osiaga okoto 0,6-0,7 stopnia skali lub wigcej, czyli po zwigkszeniu stgzenia do
poziomu 100-150 mg/m°.

W zakresie stezen acetonu wiekszych od 15000 mg/m? zaobserwowano tendencje
do ustalania si¢ intensywnosci zapachu na poziomie okoto /=6,5. Spostrzezenie wymaga
doswiadczalnego potwierdzenia w czasie dalszych badan.

1=9,001/ {1+exp[-4,101*(1/(1+exp(-1,718*log $+5,378)))+3,184]}

1 : 3 1=042-049 7
H : . _——-&M’f

4 2 0 2 4 6 8

log (S [mg/mB])

Rys. 7. Zalezno$¢ intensywnosci zapachu (/) od stezenia acetonu w zakresie S = 10“~10* mg/m*®. Dominujace
w pismiennictwie wyniki bezposrednich oznaczen progu wyczuwalnosci: 20-50 mg/m? (tréjkaty) [1, 5], na tle
funkcji realizowanej przez NN 5C
Dependence of odour intensity (/) on concentration of acetone within a range of S = 10*-10* mg/m®. The
prevailing in literature results of direct odour threshold determination: 2050 mg/m? (triangles) [3, 4] in teh
backgroud of the function realised by NN 5C
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WNIOSKI

Modelowanie zaleznosci intensywnosci zapachu (/) od stopnia rozcienczenia probek
czystym powietrzem (R) lub od analitycznie oznaczanego stg¢zenia zanieczyszczen
(S) nie wymaga wstepnych zatozen dotyczacych stusznosci prawa Webera-Fechnera
lub Stevensa. Skutecznym narz¢dziem takiego modelowania sg sztuczne sieci neu-
ronowe.

Stosujac sieci neuronowe do modelowania zaleznosci intensywnosci zapachu ace-
tonu od jego stezenia otrzymano model, ktory jest w przyblizeniu zgodny z prawem
Stevensa w zakresie najmniejszych stezen i z prawem Webera-Fechnera w zakresie
stgzen Srednich.

Prog wyczuwalnosci zapachu acetonu wyznaczany metodg trdjkatowa odpowiada
sytuacji, dla ktorej model przewiduje intensywnos¢ zapachu 7 = 0,42-0,49 stopnia
stosowanej skali n-butanolowej. Celowe jest sprawdzenie mozliwosci uogélnienia
tego spostrzezenia na podstawie badan dotyczacych innych odorantow.

W zakresie najwyzszych stgzen acetonu (>15000 mg/m?) wystgpuja wyrazne ujem-
ne odchylenia od obu klasycznych praw fizykochemicznych. Mozna przypuszczac,
ze intensywnos$¢ zapachu acetonu ustala si¢ na poziomie / = 6,5. Wystgpowanie
analogicznych efektdéw w wypadku innych odorantéw bytoby posrednim potwier-
dzeniem zatozen opisanego wczesniej modelu analizatora wgchowego.
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