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基于拉曼光谱特征的生物组织识别方法
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摘要　利用生物分子独特的拉曼光谱特征进行生物组织分类研究.利用研制的拉曼探针穿刺生物组织,获得生物

分子的拉曼光谱信号数据,并对数据进行基线校正和滤波预处理;利用主成分分析法,提取拉曼光谱数据的关键特

征;通过反向传播(BP)神经网络算法对这些特征进行组织分类;利用动物组织样品上采集的拉曼光谱数据,进行自

动分类实验研究.结果表明,BP神经网络能够实现不同生物组织的分类,且准确率达到９５％.
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１　引　　言
拉曼光谱检测技术是近几年快速发展起来的一种基于拉曼散射效应进行分子结构和化学键分析的方

法.不同生物分子表现出变化的拉曼频移、强度等特征信息,提供从分子层面区分生物组织的证据.目前,
利用拉曼光谱数据进行病变和非病变组织的判定及其边界划分已经成为一个研究热点[１Ｇ３].拉曼光谱技术

在生物领域的研究主要集中在组织结构分析或其成分鉴定(比如脂类、蛋白质、糖类、水等)以及类型判

别[４Ｇ６].与其他检测手段相比,拉曼光谱对水分子不敏感,对生物组织检测效果更好[７Ｇ８].
然而,生物组织拉曼光谱数据特征维数高,信息量大,若不进行特征提取,难以找出生物组织类型的关键

特征[９Ｇ１０].主成分分析法是一种基于统计学的数据挖掘技术,在数据特征提取中广泛应用.该方法通过降
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维将多个具有相关性的变量转化为少数几个相互无关独立的主成分变量.这些主成分在不同波数上的载荷

系数反映了拉曼光谱的主要特征[１０Ｇ１２].提取特征之后,则可进行样本分类,实现生物组织类型鉴定.生物组

织中的蛋白质、脂肪、糖类、无机盐和水等的比例随生物种类变化,生物分子大小也不同.因此,利用提取的

拉曼光谱数据特征是可以识别不同生物组织的,但数据特征太多导致生物成分检测和组织识别极其复杂.
常用的分类方法有线性判别分析[１３Ｇ１４]、支持向量机[１５Ｇ１６]和神经网络[１７Ｇ１８]等算法,其中,神经网络算法作为一

种强大的分类学习方法,能够实现输入与输出之间的高度非线性映射.反向传播(BP)神经网络学习速度

快,效率高,适应大样本数据分类,适用于本文研究.
为了更方便地采集体内器官组织的拉曼信号,进行活体原位检测,本文研究中将拉曼探头做成探针形

式,刺入组织内部以更好地保证组织固有生理特性,并利用八种动物组织样本采集的拉曼光谱数据,进行生

物组织的拉曼光谱分类方法研究.

２　数据采集与预处理
２．１　采集设备

生物组织拉曼光谱数据采集系统主要由光谱仪(波长范围７８５~１１００nm,分辨率０．０３５~０．６nm)、激光

源(波长７８５nm,功率范围０~６５０mW)、探头(波长７８５nm,拉曼频移范围１７５~４０００cm－１,焦距７．５mm)、
探针(长度１０cm,外径２．８mm)和计算机组成.激光源产生波长为７８５nm的激光,经探针的激发光路传递

至生物组织,照射在生物分子上,引发光子与生物分子碰撞,发生散射,其中部分散射光(拉曼散射光)经收集

光路传递回光谱仪,进行信号转换后,生成的数据被计算机读取.

２．２　采集实验

为了实现对不同生物组织的分类和鉴定,需要采集大量的生物组织拉曼光谱数据样本.考虑到动物组

织中的蛋白质、脂肪、无机盐等成分和比例是不同的,比如蛋白质,它是一类由C、H、O、N、S、P等元素组成

的含氮生物高分子,分子量大,结构复杂,没有固定的化学式,因而常被用作实验素材.选用猪、牛、羊、鸡、鸭
等动物组织样本进行拉曼数据采集和鉴定实验.采集过程中使用拉曼探针穿刺到生物组织内部,收集拉曼

散射信号,避免样本在外部检测受到环境污染.在多种动物组织样本中不同的位置采集数据,获得了２１５组

拉曼光谱数据.

２．３　数据预处理

拉曼光谱检测受到荧光背景的干扰,同时由于本身稳定性的限制(激光、光谱仪),会产生背景噪声,出现

基线漂移,对拉曼光谱分析结果会产生很大的影响.所以,在进一步对数据处理分析前,有必要对采集到的

拉曼光谱数据进行基线校正及平滑处理,消除基线漂移和噪声带来的影响.在光谱软件中利用自适应迭代

惩罚最小二乘方法对采集的拉曼光谱数据进行基线校正,并使用SavitzkyＧGolay滤波函数对数据进行噪声

去除.图１所示为八组样本拉曼光谱数据预处理前后的结果.可以看出,经过预处理后的拉曼光谱图强度

峰值特征获得显著增强.同时可以发现这些动物组织的拉曼光谱图上特征差异并不明显,差异较小,肉眼几

乎难以分辨.事实上,在样本数据量很大时,同类样本个体也呈现些微差异.因此采用BP神经网络算法对

主成分分析提取的样本数据特征进行分类和生物组织鉴定研究.

３　拉曼光谱数据特征提取
生物组织的拉曼光谱特征具有独特性,是组织分析和鉴定的重要依据.通常,生物组织的特征拉曼峰集

中在８００~３２００cm－１之间,这些拉曼峰值差异(比如强度、频移和宽度等)很难通过指认特征拉曼峰化学键

的归属进行分析和鉴定.采用主成分分析法先提取采集的拉曼光谱数据的特征,再进行鉴定分析.
主成分分析法的基本原理如下.设x１,x２,􀆺,xn 为原变量,y１,y２,􀆺,yk(k≤n)为新变量,每一个新

变量是n 个原始变量的线性组合.新变量y１,y２,􀆺,yk 分别为原变量x１,x２,􀆺,xn 的第１,第２,􀆺,第k
主成分.其核心思想是通过将原变量线性组合为新变量实现对原始数据特征的降维.所以,主成分既要包

含原始数据的丰富信息,又能够更直观地反映出原始数据的特征,且所含的信息互不重叠.
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图１ 生物组织拉曼光谱图.(a)预处理前;(b)预处理后

Fig敭１ Ramanspectraofbiologicaltissues敭 a Beforeprocessing  b afterprocessing

对于含有n 个变量的数据,一般不会取n 个主成分,而是取其中的几个,使这几个主成分的累积贡献率

达到８５％~９５％.一般来说,第一个主成分的方差值最大,即它所含信息量在所有数据中起主导作用,主成

分越靠后,其方差贡献率越小,重要性也越小.对获得的１５０组动物组织拉曼光谱数据进行主成分分析,得
到拉曼光谱数据主成分.图２所示为其中前１０个主成分的贡献率,发现第一主成分PCA１的贡献率达到了

９７．５６％.也就是说,第一主成分几乎包含了所有的拉曼光谱信息.因此,利用该主成分提取拉曼光谱数据

特征.
图３所示为第一主成分PCA１在整个拉曼频移范围的载荷图.横坐标为拉曼频移,纵坐标表示各拉曼

频移变量对于主成分PCA１的载荷值,即各个拉曼频移变量与主成分PCA１的相关性.当设定载荷阈值Y
时,可以提取高度在阈值Y 以上的峰值所对应的拉曼频移变量.这些拉曼频移与主成分PCA１的相关性较

强,即被定义为拉曼特征频移,阈值Y 决定了特征频移的数量.

图２ 主成分贡献率分布图

Fig敭２ Contributionrateofthefirsttenprincipalcomponents

图３ 主成分PCA１载荷系数

Fig敭３ LoadingfactorofPCA１

４　拉曼光谱特征分类
BP神经网络是一种较为流行的多层前馈神经网络,主要基于信号正向传递以及误差逆向传播原理进行

网络模型训练.在信号正向传递过程中,输入层接受样本输入数据,通过隐含层处理后,经过输出层输出.
如果预测输出与实际输出之间的误差达不到所设定的目标误差时,则转入误差逆向传播过程,根据误差调整
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网络的权值与阈值,进而使预测输出不断逼近实际输出.BP神经网络具有自组织、自学习、强大的容错能力

以及分类能力等特点,更适合多类多样本的分类应用.
数据经过主成分分析后,提取到拉曼光谱的特征频移,作为下一步进行神经网络生物组织分类的输入数据.
将特征频移对应的拉曼强度值进行归一化处理,作为网络输入,输出则为动物组织样本的类别.共有八

种类别,分别用数字０~７表示猪肉、牛肉和羊肉中的肥肉和瘦肉,及鸡肉和鸭肉表皮.所以需要设置四个输

出节点,编码[００００]代表类别０,[０００１]代表类别１,􀆺,依次类推到[０１１１]代表类别７.此外,考虑到

神经网络学习率设置偏小,虽容易保证网络收敛,但是训练学习收敛较慢.相反,设置偏大则有可能使网络

训练不收敛,影响最终识别效果.为保证系统的稳定性,设置该值为０．０１.神经网络的隐含层节点数选择根

据为

t＜ t１＋t２( ) ＋α, (１)
式中t为隐含层的节点数,t１ 为输入层节点数,t２ 为输出层节点数,α 为０~１０之间的常数.结合(１)式,多
次调整隐含层节点数,发现隐含层节点的个数对于识别率的影响并不大,隐含层节点个数为１２.

改变载荷阈值Y,提取的特征拉曼频移数量会发生较大变化.针对不同载荷阈值下提取的特征频移训

练一个BP神经网络,训练数据有１５０组,建立生物组织分类模型,在此基础上,对６５组拉曼光谱数据进行

生物组织分类测试.表１列出了分类结果,并从分类准确率、均方误差(MSE)及运行时间三个方面比较特

征变量数对单隐层和双隐层BP神经网络性能的影响.训练迭代设定为１００００次,目标误差设为０．００１.
表１　BP神经网络不同特征输入下的分类结果

Table１　ClassificationresultswithvariousfeatureinputstoBPneuralnetworks

Y
Feature
number

BPneuralnetworkwithsinglehiddenlayer BPneuralnetworkwithdoublehiddenlayers
Accuracy１/％ Accuracy２/％ MSE Time/s Accuracy１/％ Accuracy２/％ MSE Time/s

０．００１０ ４１ １００．０００ ９０．７６９２ ０．００１０ ２４ １００．０００ ９０．７６９２ ０．００１０ １３
０．００２０ １７ １００．０００ ８９．２３０８ ０．００１０ ５１ １００．０００ ９５．３８４６ ０．００１０ １７
０．００２５ １４ １００．０００ ８９．２３０８ ０．００１０ ５５ １００．０００ ８４．６１５４ ０．００１０ １８
０．００３０ １２ １００．０００ ７３．８４６２ ０．００２９ １３３ １００．０００ ８３．０７６９ ０．００１０ ２６
０．００４０ ９ １００．０００ ６７．６９２３ ０．００２７ １３３ １００．０００ ７５．３８４６ ０．００１０ ４０
０．０１００ ８ １００．０００ ７２．３０７７ ０．００２７ １３３ １００．０００ ７０．７６９２ ０．００１０ ３７
０．０１５０ ６ ９９．３３３ ６７．６９２３ ０．００６７ １３６ １００．０００ ７２．３０７７ ０．００１０ ５１
０．０２００ ５ ９１．３３３ ６６．１５３８ ０．０２９５ １３９ ９７．３３３ ６７．６９２３ ０．００６７ １５７
０．０３００ ４ ８５．３３３ ６６．１５３８ ０．０３７８ １３３ ９２．０００ ６３．０７６９ ０．０１７２ １５６
０．０５００ ３ ６７．３３３ ４９．２３０８ ０．０６７１ １３３ ７２．０００ ４４．６１５４ ０．０５９９ １５２

１Forthetrainingdata,２forthetestdata

从表１可以看出,对单隐层神经网络而言,特征变量数在８个以上时,对训练数据的分类准确率能够达

到１００％,而对于测试数据,网络的分类准确率随着特征变量数减少而逐渐降低,这说明了BP神经网络逐渐

进入过学习状态.当特征变量数在８个以下时,神经网络对训练和测试数据的分类准确率均呈下降趋势,这
说明特征变量减少到一定程度时,神经网络的分类精度降低.另外,随着特征变量个数的减少,网络训练需

要的时间反而更长,且均方误差变大.对于双隐层神经网络,结果整体上与单隐层类似.不同的是,当达到

目标误差时,双隐层神经网络的训练时间小于单隐层;未达到目标误差时,训练时间却大于单隐层神经网络.
而且与单隐层相比,双隐层BP神经网络分类准确率更高.

考虑到双隐层神经网络的泛化能力和预测精度优势,选用一个双隐层的BP神经网络进行分类研究.
根据前面的分析,随着阈值Y 的增大,主成分分析提取的特征频移数减少,分类准确率降低.阈值Y 取

０．００２,得到１７个特征频移,由此确定了一个１７Ｇ１２Ｇ１２Ｇ４的双隐层BP神经网络结构.从表１可以看到该神

经网络的分类准确率达到９５％.

５　结　　论
利用主成分分析和BP神经网络算法对生物组织样本的拉曼光谱数据进行特征提取和分类研究.先利
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用研制的拉曼探针获取动物组织样本的大量拉曼光谱数据,并进行基线校正和滤波预处理.然后,通过主成

分分析法提取拉曼光谱数据特征,分别作为训练和测试数据输入到一个BP神经网络进行组织分类.主成

分分析法的载荷阈值选取很大程度上决定了特征拉曼频移的数量,同时也确定了BP神经网络的输入节点

数.自动分类实验结果表明所提出的方法能够有效实现生物组织的分类,准确率达到９５％.相比于传统复

杂的生物化学分析,本文提出的方法能快速可靠地完成生物组织在体原位鉴定,具有潜在的应用价值.
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