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Предложена экспресс-методика оценки и классификации на основе методов многомерного стати-
стического анализа масс-спектрометрических данных газового состава выдыхаемого воздуха. При-
менение разработанной методики для исследования результатов анализа газового состава проб выдыха-
емого воздуха у двух групп испытуемых: здоровых добровольцев и людей, перенесших острую респира-
торную вирусную инфекцию, выявило явные различия. Математический анализ результатов
экспериментальных исследований методом главных компонент позволил разделить испытуемых по га-
зовому составу выдыхаемого ими воздуха на две группы по принципу здоровые-восстанавливающиеся.
Предлагаемая экспресс-методика позволит в режиме реального времени определять наличие по-
следствий заболевания и, в перспективе, выявить широкий спектр физиологически значимых ком-
понентов, формирующих визуальный цифровой “отпечаток” респираторной вирусной инфекции.
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Газовый состав выдыхаемого воздуха содер-
жит широкий набор низко- и высокомолекуляр-
ных соединений, которые при наличии патоло-
гии изменяют свою концентрацию. Все компо-
ненты, содержащиеся в выдыхаемом воздухе, в
совокупности образуют его индивидуальный циф-
ровой “отпечаток”. Исследование такого “отпечат-
ка” позволяет оценить функциональное состоя-
ние испытуемого, в том числе выявить патологи-
ческие изменения в организме. Наличие в составе
газовой пробы диагностических значимых ком-
понентов позволяет оценить физиологическое со-
стояние испытуемого и обнаружить маркеры забо-
левания, уже перенесенного или протекающего в
острой фазе.

Тема изучения состава выдыхаемого воздуха в
медицинской практике широко освещается в ли-
тературе на протяжении последних трех десятиле-
тий. Этому вопросу посвящены многочисленные
обзоры [1–4]. Основными физическими методами
анализа состава выдыхаемого воздуха являются:

хроматография [5, 6], хроматомасс-спектрометрия,
основанная на различном распределении компо-
нентов между движущейся газовой фазой и непо-
движной фазой, которая может быть твердой и
жидкой [7], электрохимические сенсоры [8], лазер-
ная оптическая спектроскопия [9] и диодная лазер-
ная спектроскопия [10]. Однако, все перечислен-
ные методы имеют свои недостатки, которые до
сих пор не позволили разработать и вывести на
медицинский рынок ни одного серийного ин-
струмента, отвечающего всем требованиям меди-
цинской диагностики.

Для этой цели ранее был разработан метод ди-
агностики состояния пациентов на основе пря-
мого неинвазивного масс-спектрометрического
анализа состава выдыхаемого воздуха (аромадиа-
гностика) [11–14]. Диагностика производится с ис-
пользованием квадрупольного масс-спектрометра,
в основе работы которого лежит разделение иони-
зированных компонентов состава газовой приме-
си переменным электрическим полем. Примене-
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ние этого метода позволяет обеспечивать высо-
кую точность анализа и быстрый результат в
режиме реального времени. Основные достоинства
метода – это простота забора пробы и отсутствие
необходимости ее предварительной подготовки.

Целью настоящей работы является разработка
предварительной экспресс-методики оценки и
классификации на основе методов многомерного
статистического анализа масс-спектрометриче-
ских данных газового состава выдыхаемого воздуха
пациентов, находящихся на стадии восстановления
после перенесенных респираторных заболеваний.

УСЛОВИЯ ЭКСПЕРИМЕНТА

Анализ состава проб выдыхаемого воздуха
производили на разработанном в ИАП РАН ма-
логабаритном квадрупольном масс-спектрометре
МС7-200 с прямым вводом пробы при атмосфер-
ном давлении [11]. Прогреваемая капиллярная си-
стема ввода пробы в масс-спектрометр позволяет
проводить анализ на расстоянии до 5 м от прибо-
ра. Расход пробы составляет 2 мкл/с.

Для забора пробы были выбраны двухкомпо-
нентные медицинские шприцы объемом 20 мл.
Пробозаборные устройства подготавливали следу-
ющим образом: предварительно продували в тече-
ние 3 сут, затем заполняли атмосферным возду-
хом и предварительно проверяли на отсутствие
фоновых примесей. Эта методика подготовки

позволяет получить точный неискаженный масс-
спектр газового состава исследуемого образца.

В экспериментальном исследовании прини-
мало участие 49 человек, которые были разделе-
ны на 2 группы. Первая группа – 18 пациентов в
возрасте от 20 до 50 лет в период начала восстанов-
ления после перенесенной респираторной вирус-
ной инфекции. Критерием начала восстановления
было отсутствие клинических симптомов заболе-
вания. Вторая – 31 человек, состоящая из мужчин
в возрасте от 18 до 21 года в хорошей физической
форме. У каждого испытуемого в состоянии фи-
зического покоя был произведен забор пробы вы-
дыхаемого воздуха.

Испытуемым была предложена специальная
техника выдоха: глубокий вдох, задержка дыха-
ния на 10 с медленный выдох в пробозаборное
устройство, с задействованием нижних отделов ды-
хательных путей. Данная техника позволяет по-
лучить точную информацию о функциональном
состоянии обследуемого, так как в ней участвуют
все отделы дыхательной системы: нос, глотка, гор-
тань, трахея и легкие с бронхами. Газообмен про-
исходит в альвеолах легких и направлен на захват
кислорода из выдыхаемого воздуха и выделение
во внешнюю среду углекислого газа и других ве-
ществ, образующихся в организме.

Процедура измерений позволила определить
концентрацию компонентов выдыхаемого возду-
ха и сформировать индивидуальный цифровой

Рис. 1. Масс-спектр компонентов выдыхаемого воздуха типичных представителей обеих групп испытуемых. Красная
линия – пациенты при восстановлении после болезни, зеленая линия – группа здоровых добровольцев. 
Fig. 1. Mass spectrum of exhaled air components of typical representatives of both groups of subjects. Red line—patients in re-
covery from illness, green line - group of healthy volunteers.
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отпечаток каждого испытуемого с последующей
визуализацией. Было выявлено, что в выдохе здо-
рового человека содержатся следующие веще-
ства в определенном соотношении концентра-
ций: ацетон, уксусная кислота и изопрен [11].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
В результате измерений были получены масс-

спектры компонентов выдыхаемого воздуха каждо-
го испытуемого. На рис. 1 приведен масс-спектр
двух типичных представителей каждой группы.

С целью ранжирования испытуемых на груп-
пы различного функционального состояния в на-
стоящей работе был выбран статистический ме-
тод обработки больших массивов многомерной
информации – метод главных компонент [15].
Предложенный метод позволяет уменьшить раз-
мерность данных путем преобразования k-мерной
системы в m-мерную, где m < k.

Для анализа в качестве признаков были выбра-
ны 8 массовых пиков в масс-спектрах (53, 55, 56,
57, 58, 60, 67, 68 а.е.м.) и ближайшие к ним значе-
ния. Факторы были выбраны путем вычисления
максимальных значений интенсивностей ионно-
го тока для всех проведенных исследований. Об-
щее количество факторов составило 24 для 49 ис-

пытуемых. Уменьшения размерности информации
удалось добиться путем преобразования данных в
набор главных компонент – нормировано-центри-
рованную линейную комбинацию имеющихся по-
казателей, обладающих наибольшей дисперсией.

Выделенные признаки были преобразованы в
главные компоненты следующим образом: была
составлена ковариационная матрица, в дальней-
шем из нее были получены общая дисперсия по
всем признакам, собственные векторы и собствен-
ные числа ковариационной матрицы, определя-
ющие направления главных компонент и величи-
ну связанной с ними дисперсии.

Главные компоненты не коррелируют друг с
другом и являются линейной комбинацией исход-
ных  признаков с коэффициентами :

При обработке масс-спектров были выделены
следующие вещества, относительно которых про-
исходила кластеризация: ацетон, уксусная кисло-
та и изопрен, содержащиеся в выдохе здорового
человека, а также другие компоненты масс линей-
чатого спектра, являющиеся классификаторами за-
болевания.
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Рис. 2. Индивидуальные “отпечатки” выдыхаемого воздуха испытуемых, представленные в виде проекций на оси
главных компонент. Представлены две группы: 0–17 – группа 1 (пациенты при восстановлении), 18–48 – группа 2
(здоровые добровольцы). 
Fig. 2. Individual “fingerprints” of exhaled air of the subjects, presented as projections on the principal component axes. Two
groups are presented: 0–17—group 1 (recovery patients), 18–48—group 2 (healthy volunteers).
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Индивидуальный “отпечаток” газового со-
става выдыхаемого воздуха каждого испытуе-
мого представлен точкой в пространстве двух
новых координат на рис. 2, называемых глав-
ными компонентами.

Результаты разделения по 2 группам позволи-
ли выявить у них явные различия. Согласно неза-
висимому анализу числа испытуемых, попавших
в разные группы, в группе 1 здоровых испытуе-
мых – 0, перенесших респираторную вирусную
инфекцию – 15. В группе 2 число здоровых испы-
туемых – 31, перенесших респираторную вирус-
ную инфекцию – 2. Следовательно, испытуемые
оказались разделены на группы схожести, где груп-
пу 1 составляли испытуемые восстанавливающиеся
после перенесения респираторной вирусной ин-
фекции, а группу 2 – здоровые добровольцы.

Таким образом, использование предлагаемой
экспресс-методики многомерного статистиче-
ского анализа для классификации данных масс-
спектрометрического анализа состава выдыхае-
мого воздуха пациентов на стадии восстановле-
ния после перенесенных респираторных заболе-
ваний позволит в режиме реального времени опре-
делять наличие последствий заболевания и, в
перспективе, выявить широкий спектр физиоло-
гически значимых компонентов, формирующих
визуальный цифровой “отпечаток” респиратор-
ной вирусной инфекции.
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Abstract—Based on methods of multivariate statistical analysis, an express method for assessment and clas-
sification of the mass spectrometric data of the gas composition of air exhaled by patients after acute respira-
tory disease is proposed. The application of the developed technique to study the results of the analysis of the
gas composition of exhaled air samples in two groups of subjects, healthy volunteers and patients who had had
an acute respiratory viral infection, revealed clear differences. According to the gas composition of exhaled
air, a mathematical analysis of the experimental results using the principal component method allowed us to
divide the subjects into two groups, healthy and recovering. The proposed express method will make possible
real time assessment of the disease consequences and, in the future, identification of a wide range of physio-
logically significant components that form a visual “digital image” of a respiratory viral infection.

Keywords: mass spectrometry, clinical diagnosis, acute respiratory viral infections, mathematical analysis of
medical data
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