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基于犗２犘犔犛方法的血糖无损检测实验研究
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摘要　将Ｏ２ＰＬＳ方法应用于近红外血糖无损检测的基础实验中，将光谱矩阵和浓度矩阵中的目标因素和非目标

因素分离，只取两矩阵中的目标因素建立校正模型。分别选用成分逐渐复杂的二成份葡萄糖溶液、四成份葡萄糖

溶液和人体血浆样品作为研究对象，采用分组验证法对所建模型进行验证。结果显示，模型的预测相关系数均达

到０．９９９，预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）分别为１．４４６，１．９３１，２．２７４ｍｇ／ｄＬ（１ｄＬ＝０．１Ｌ），预测精度均高于传统偏最

小二乘回归（ＰＬＳ）预测。而且相对于传统ＰＬＳ模型，Ｏ２ＰＬＳ模型的预测精度受样品复杂程度的影响较小。结果

表明，Ｏ２ＰＬＳ方法更适用于成分复杂的样品检测。
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１　引　　言

传统的血糖检测需要首先采集患者血液，然后

应用化学方法进行处理，在给患者带来痛苦的同时，

使得血液疾病的传染机会增加，而且不能实现连续

的检测。近红外血糖无损检测技术具有无疼痛、无

感染以及无耗材等优点，已成为生物医学检测领域

的一个研究热点［１～３］。在近红外血糖无损检测中，

血液中多种生化成分对近红外光的强烈吸收，严重

掩盖光谱中葡萄糖的信息；另外，仪器的状态和测量
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的环境等均会随时间发生波动和变化，这些因素都

会影响血糖无损检测的精确度［４～６］。目前，一些简

单的近红外数据处理方法通常在消除以上非目标因

素的同时，也不可避免地去除了与被测量有关的目

标因素，对近红外血糖无损检测的精确度提高意义

不大［７～９］。Ｏ２ＰＬＳ 是一种新型的回归建模方

法［１０，１１］，与传统的方法相比，该方法不仅能去除光

谱数据中的干扰信号，而且可以去除浓度数据中的

干扰信号，并尽可能地保持两矩阵中最大的有效信

息。目前尚无使用Ｏ２ＰＬＳ测定液体中葡萄糖浓度

的报道。本文选用成分逐渐复杂的人体血糖检测基

础实验样品———二成份葡萄糖溶液（只包含葡萄糖

和水）、四成份葡萄糖溶液（包含牛血红蛋白、牛白蛋

白、葡萄糖和水）以及人体血浆为研究对象，采用

Ｏ２ＰＬＳ方法建立葡萄糖与其近红外光谱之间的校

正模型，计算分析结果满意，可望推广应用于人体近

红外血糖无损检测。

２　算法简介

Ｏ２ＰＬＳ方法的基本思想为
［１０，１１］：利用正交信

号校正（ＯＳＣ）分别将光谱矩阵 犡狀×狆和响应矩阵

犢狀×狇分成两部分，一部分作为有用信息用来建模，另

一部分作为干扰信息被滤掉。其中狀为样本个数，

狆，狇分别为光谱矩阵和响应矩阵变量维数。这样

Ｏ２ＰＬＳ模型可以写成

犡＝犜犠
Ｔ
＋犜

Ｔ
犢－ｏｒｔｈｏ＋犘

Ｔ
犢－ｏｒｔｈｏ犈， （１）

犢＝犝犆
Ｔ
＋犝犡－ｏｒｔｈｏ犘

Ｔ
犡－ｏｒｔｈｏ＋犉， （２）

犜＝犝犅犝＋犎犜犝， （３）

犝 ＝犜犅犜＋犎犝犜， （４）

犢Ｒ ＝犜犅犜犆
Ｔ， （５）

犡Ｒ ＝犝犅犝犠
Ｔ， （６）

（１）式和（２）式中，犜为矩阵犡 中有用成分的得分矩

阵，犠 为其相应的载荷矩阵；犜犢ｏｒｔｈｏ为矩阵犡中与犢

正交成分的得分矩阵，犘犢ｏｒｔｈｏ为其相应的载荷矩阵；

犝 为矩阵犢中有用成分的得分矩阵，犆为其相应的

载荷矩阵；犝犡ｏｒｔｈｏ为矩阵犢 中与犡 正交成分的得分

矩阵，犘犡ｏｒｔｈｏ为其相应的载荷矩阵。犈和犉 分别为

矩阵犡 和矩阵犢的残差矩阵。矩阵犡和矩阵犢 的

内在联系由（３）式和（４）式给出，矩阵犡和矩阵犢的

预测犡Ｒ 和犢Ｒ 分别由（５）式和（６）式给出。在矩阵

犜犢ｏｒｔｈｏ和犝犡ｏｒｔｈｏ中各列相互正交，但是在它们相应的

载荷矩阵犘犢ｏｒｔｈｏ和犘犡ｏｒｔｈｏ中各列并不相互正交。

３　材料与方法

３．１　实验材料

实验中采用二成份葡萄糖溶液样品、四成份葡

萄糖溶液样品和人体血浆样品作为研究对象，并将

这三种样品的近红外光谱作为实验数据。

二成份葡萄糖溶液样品共４０份，葡萄糖质量浓度

范围为３５～１２１５ｍｇ／ｄＬ（１ｄＬ＝０．１Ｌ），分布均匀，浓度

标准差为３５１．３９２ｍｇ／ｄＬ。随机选取３０份样品组成校

正集，其余的１０份样品组成测试集。该样品的配置采

用稀释的方法，其配置步骤为：首先配置母液，并将母

液放入容量瓶中，加去离子水至１０００ｍＬ，然后使用移

液管提取每个样品所需的母液体积，转移到容量瓶中，

再次使用去离子水稀释至１００ｍＬ。

四成份葡萄糖溶液样品共４４份，葡萄糖质量浓

度范围为１００～５０００ｍｇ／ｄＬ，分布均匀，浓度标准差

为１４５５．７２６ｍｇ／ｄＬ。随机选取３３份样品组成校正

集，其余的１１份样品组成预测集。该样品的配置过

程与二成份葡萄糖溶液的配置过程完全相同。

人体血浆样品共３９份，葡萄糖质量浓度范围为

１０．４～４４．４ ｍｇ／ｄＬ，分 布 均 匀，浓 度 标 准 差 为

８．５２０ｍｇ／ｄＬ。随机选取３０份样品组成校正集，其余

的９份样品组成预测集。该样品的配置步骤为：在全

血中加入肝素抗凝剂，在离心机中经过１５００ｒ，１０ｍｉｎ

后分离出血浆，并在血浆中加入葡萄糖使其具有一定

浓度变化的血糖值。

３．２　实验方法

采用美国ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公司ＳｐｅｃｔｒｕｍＧＸ傅

里叶变换红外光谱仪、液态氮冷却的ＩｎＳｂ检测器、

１ｍｍ石英样品池、蠕动泵自动进样系统和恒温装置

进行光谱测量。首先扫描空样品池作为背景，然后

分别测量以上三种样品溶液。光谱测量范围为

４０００～１００００ｃｍ
－１，扫描分辨率为１ｃｍ－１，扫描温

度为２５℃。每次测量均扫描１６次后取平均，以降

低随机噪声。随机抽取被测样品，而不按照成份含

量的高低顺序进行测量。

４　结果与讨论

４．１　样品的近红外吸收光谱

纯水中的Ｏ－Ｈ 键伸缩振动的一级基频区在

５１５５ｃｍ－１附近，合频区在６９４０ｃｍ－１附近，这两个

波长附近是水分吸收的敏感区，选择光谱波长范围

应尽量避开纯水吸收峰的特征波长区。又因为葡萄

糖的合频吸收峰在４７５０，４４００，４３００ｃｍ－１附近，所

５５８
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以本研究中选择了４８００～４２００ｃｍ
－１波数区间作为

研究光谱区。葡萄糖在研究光谱区的吸收系数曲线

如图１所示。图２（ａ）、图３（ａ）和图４（ａ）分别为二成

份葡萄糖溶液样品、四成份葡萄糖溶液样品和人体

血浆样品的原始吸光度光谱图。从图２（ａ）中可以

看出，虽然不同样品的葡萄糖质量浓度存在较大差

别，但其谱线却几乎完全重合，这主要是因为样品中

水的含量占绝对优势，严重掩盖了葡萄糖的信息。

图３（ａ）和图４（ａ）的情况与图２（ａ）类似。图２（ｂ）、

图３（ｂ）和图４（ｂ）分别为以上三种样品经 Ｏ２ＰＬＳ

方法校正后的吸光度光谱图。可以看出，每个图中

样品光谱产生明显的差异信息，在糖的吸收波长位

置均有吸收峰，每条谱线均明显地反映了葡萄糖的

吸收信息。

图１ 葡萄糖吸收系数曲线

Ｆｉｇ．１ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｃｕｒｖｅｏｆｇｌｕｃｏｓｅ

图２ 二成份葡萄糖溶液样品吸光度光谱图

Ｆｉｇ．２ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｗｏｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ

图３ 四成份葡萄糖溶液样品吸光度光谱图

Ｆｉｇ．３ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｆｏｕｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ

图４ 人体血浆样品吸光度光谱图

Ｆｉｇ．４ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｈｕｍａｎｐｌａｓｍａ
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４．２　模型预测能力比较与分析

应用Ｏ２ＰＬＳ方法分别建立二成份葡萄糖溶液

样品、四成份葡萄糖溶液样品以及人体血浆样品的

多变量校正模型，通过分析其校正模型的性能参数

来考察Ｏ２ＰＬＳ方法的有效性。同时，还选用传统

的ＰＬＳ方法建模，以作对照比较。

图５（ａ），图５（ｂ）分别为二成份葡萄糖溶液样品

ＰＬＳ模型和 Ｏ２ＰＬＳ模型的预测结果。如表１所

示，二成份葡萄糖溶液样品ＰＬＳ模型的相关系数犚

为 ０．９８２，预 测 均 方 根 误 差 （ＲＭＳＥＰ）为

３．７０１ｍｇ／ｄＬ。该样品Ｏ２ＰＬＳ模型的相关系数犚

为０．９９９，比ＰＬＳ模型的相关系数提高１．７３１％；预

测均方根误差为１．４４６ｍｇ／ｄＬ，比ＰＬＳ模型的预测

均方根误差降低６０．９３０％。

图５ 二成份葡萄糖溶液样品预测结果 。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．５ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｏｆｔｗｏｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

表１ ＰＬＳ模型与Ｏ２ＰＬＳ模型的性能参数比较

Ｔａｂｌｅ１ ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｂｅｔｗｅｅｎＰＬＳｍｏｄｅｌａｎｄＯ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

ＰＬＳｍｏｄｅｌ Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

ＲＭＳＥＰ

／（ｍｇ／ｄＬ）
犚 ｆａｃｔｏｒ

ＲＭＳＥＰ

／（ｍｇ／ｄＬ）
犚 ｆａｃｔｏｒ

Ｔｗｏｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ３．７０１ ０．９８２ ３ １．４４６ ０．９９９ １

Ｆｏｕｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ７．６５３ ０．９２６ ５ １．９３１ ０．９９９ １

Ｈｕｍａｎｐｌａｓｍａ １６．６００ ０．７５０ ７ ２．２７４ ０．９９９ １

　　图６为四成份葡萄糖溶液样品的预测结果。如

表１所示，四成份葡萄糖溶液样品ＰＬＳ模型的相关

系数犚为０．９２６，预测均方根误差为７．６５３ｍｇ／ｄＬ。

该样品Ｏ２ＰＬＳ模型的相关系数犚为０．９９９，比ＰＬＳ

模型的相关系数提高７．３０７％；预测均方根误差为

１．９３１ｍｇ／ｄＬ，比ＰＬＳ模型的预测均方根误差降低

７４．７６８％。

图７为人体血浆样品的预测结果。如表１所示，

人体血浆样品ＰＬＳ模型的相关系数犚为０．７５０，预测

均方根误差为１６．６００ｍｇ／ｄＬ。该样品Ｏ２ＰＬＳ模型

的相关系数犚为０．９９９，比ＰＬＳ模型的相关系数提高

３３．２％；预测均方根误差为２．２７４ｍｇ／ｄＬ，比ＰＬＳ模

型的预测均方根误差降低８６．３０１％。

图６ 四成份葡萄糖溶液样品预测结果 。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．６ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｏｆｆｏｕｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ
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图７ 人体血浆样品预测结果 。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．７ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｏｆｈｕｍａｎｐｌａｓｍａ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

　　表１为ＰＬＳ模型与 Ｏ２ＰＬＳ模型性能参数的

比较。从表１可以看出，Ｏ２ＰＬＳ模型的预测精度

明显高于ＰＬＳ模型。同时还可以看出，当样品溶液

的成分比较简单时，ＰＬＳ模型预测值和测定值之间

具有良好的线性关系，其预测效果与 Ｏ２ＰＬＳ模型

相差不大。然而随着样品复杂度的增加，ＰＬＳ模型

相关系数犚会逐渐变小，预测均方根误差则会逐渐

变大。相反，Ｏ２ＰＬＳ模型的性能参数受样品复杂

程度的影响较小，而且模型的性能参数值均优于

ＰＬＳ模型所对应的参数值。上述分析说明，Ｏ２ＰＬＳ

方法具有更精确的建模效果，更适合应用于成分复

杂的样品检测。

４．３　模型载荷曲线比较与分析

在主成分分析（ＰＣＡ）中，载荷反映的是波长变

量与主成分的相关性。波长变量在某个主成分中的

载荷值越大，说明它与该主成分的相关性越大［１２］。

利用主成分载荷曲线的峰值波长位置则可判断出该

主成分所表征的组分信息。图８～图１０分别为二

成分葡萄糖溶液样品、四成分葡萄糖溶液样品以及

人体血浆样品的主成分载荷曲线。在这些曲线中，

如果某一个主成分载荷曲线的峰值波长等于或者接

近葡萄糖的吸收波长，则可判断出该主成分表征的

是葡萄糖的信息，进而可利用该主成分的贡献率来

解释Ｏ２ＰＬＳ模型预测精度高于ＰＬＳ模型的原因。

图８（ａ）为二成份葡萄糖溶液样品ＰＬＳ模型的主

成分载荷曲线。该样品成份比较简单，根据预测残差

平方和（ＰＲＥＳＳ）方法确定的最佳主成分的个数为３

个，其中主成分１的载荷曲线与图１所示的葡萄糖吸

收系数曲线的波峰位置相同，因此可以判断该成分表

征的是葡萄糖信息。该成分对光谱信息的贡献率为

７９％。图８（ｂ）为二成份葡萄糖溶液样品Ｏ２ＰＬＳ模型

的主成分载荷曲线。最佳主成分的个数只有１个，由

载荷曲线的波峰位置同样可以判断出该成分表征的是

葡萄糖信息，该成分对光谱信息的贡献率为１００％。

图８ 二成份葡萄糖溶液样品的主成分载荷曲线 。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．８ Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｌｏａｄｉｎｇｓｏｆｔｗｏｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

　　图９（ａ）为四成份葡萄糖溶液样品ＰＬＳ模型的

主成分载荷曲线。该样品成份比二成份葡萄糖溶液

复杂，根据ＰＲＥＳＳ方法确定的最佳主成分个数为５

个，图中只取了前３个主成分的载荷曲线。由图中

可以看出，主成分２的载荷曲线与葡萄糖吸收系数

曲线的波峰位置相同，因此可以判断该成分表征的

是葡萄糖信息。该成分对光谱信息的贡献率为

７％。图９（ｂ）为四成份葡萄糖溶液样品Ｏ２ＰＬＳ模
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型的主成分载荷曲线。最佳主成分的个数只有１

个，由载荷曲线的波峰位置同样可以判断出该成分

表征的是葡萄糖信息，该成分对光谱信息的贡献率

为１００％。

图９ 四成份葡萄糖溶液样品的主成分载荷曲线。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．９ Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｌｏａｄｉｎｇｓｏｆｆｏｕｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｇｌｕｃｏｓｅｓｏｌｕｔｉｏｎ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

　　图１０（ａ）为人体血浆样品ＰＬＳ模型的主成分载

荷曲线。该样品成份比前两种样品更加复杂，根据

ＰＲＥＳＳ方法确定的最佳主成分个数为７个，图中只

取了前３个主成分的载荷曲线。由图中可以看出，

主成分３的载荷曲线与葡萄糖吸收系数曲线的波峰

位置相同，因此可以判断该成分表征的是葡萄糖信

息。该成分对光谱信息的贡献率为１％。图１０（ｂ）

为人体血浆样品Ｏ２ＰＬＳ模型的载荷曲线。最佳的

主成分个数只有１个，由载荷曲线的波峰位置同样

可以判断出该成分表征的是葡萄糖信息，该成分对

光谱信息的贡献率为１００％。

图１０ 人体血浆样品的主成分载荷曲线。（ａ）ＰＬＳ模型；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳ模型

Ｆｉｇ．１０ Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｌｏａｄｉｎｇｓｏｆｈｕｍａｎｐｌａｓｍａ．（ａ）ＰＬＳｍｏｄｅｌ；（ｂ）Ｏ２ＰＬＳｍｏｄｅｌ

　　由以上分析可以看出，样品成分越复杂，建立

ＰＬＳ模型所需的主成分个数越多，表征葡萄糖信息

的主成分对光谱的贡献率就越低，因而随着样品复

杂程度的增加，ＰＬＳ模型的预测精度会逐渐减小。

然而，Ｏ２ＰＬＳ模型的主成分个数不受样品复杂程

度的影响，且均为１个。第一主成分对光谱信息的

贡献率均为１００％，完全反映了葡萄糖的信息，因此

Ｏ２ＰＬＳ模型的预测精度较ＰＬＳ模型有显著提高。

５　结　　论

选用了三种复杂程度递增的样品作为近红外血

糖无损检测基础实验研究的对象，应用Ｏ２ＰＬＳ回

归建模的方法分别对三种样品建立校正模型，同时

还选用传统的ＰＬＳ方法建模，以作对照比较。结果

表明，随着样品复杂程度的增加，代表葡萄糖信息的

成分对光谱信息的贡献率逐渐减小，因而造成ＰＬＳ

模型的预测值与测定值相关系数逐渐减小，预测均

方根误差逐渐变大。Ｏ２ＰＬＳ模型由于剔除了与样

品成分浓度含量无关的主成分，所提取的成分对浓

度数据有最大的贡献率，因而Ｏ２ＰＬＳ校正模型预

测精度更高，更加适用于复杂成分样品。
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