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摘要　为了探讨基于舌诊的疾病快速筛查，运用可见和近红外光谱仪，采集１４９名志愿者舌尖的反射光谱并且进

行反射率归一化处理。根据临床诊断结果将样本分为４组：健康组、高粘血症倾向组、脂肪肝患者组和冠心病患者

组。运用主成分分析（ＰＣＡ）结合人工神经网络（ＡＮＮ）方法、偏最小二乘（ＰＬＳ）方法和间隔偏最小二乘（ｉＰＬＳ）方法

３种方法建立分类预测模型。预测准确率分别为７５％，７５％和８５％。实验结果表明，在３种建模方法中，ｉＰＬＳ预测

效果最好，与可见光波段相比，近红外波段含有更多与疾病分类相关的光谱信息。实验的结果表明，光谱法用于某

些疾病的快速诊断具有较高的可行性。
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１　引　　言

随着社会的进步，人们饮食的结构也发生了变

化，现代人类摄取了更多的脂肪和糖分，而纤维素的

摄取量相对减少［１］。这种饮食上的变化，以及快节

奏的现代生活带给人类的压力导致了一些慢性疾病

的发生。如脂肪肝、高粘血症以及近年越来越受到
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重视的冠心病，这些疾病严重威胁着人类的健康，所

以早期诊断和治疗对于控制疾病的发展显得极为重

要。现在，对高粘血症的主要诊断手段是血流变各

项指标检查；对脂肪肝的主要诊断手段是Ｂ超、计

算Ｘ射线层析（ＣＴ）和核磁共振；而对冠心病的主

要诊断手段是心电图、运动平板和冠状动脉造

影［２，３］。这些方法中Ｂ超、心电图运用得最为普遍，

然而Ｂ超只能对肝脏形状和大小进行检测，诊断结

果受到图片质量和医师经验的影响。心电图方法虽

然简洁，然而诊断准确率不高；其他诊断方法多少都

会给人体带来一些痛苦或伤害。

本文研究采用光谱法对疾病进行快速诊断。光

谱法能利用多波长下的光谱数据对物质进行分析，

更全面、更客观地反映组织细胞的生理病理变化，探

究不同个体之间的细微差别。由于光谱技术有操作

简单、速度快、效率高和成本低等优势，近年来在食

品［４，５］、农业［６～１１］、石油化工和医学制药［１２～１６］等领

域得到越来越广泛的应用。

舌诊属于中医望诊的一部分，对于诊断疾病有

着非常重要的作用。同时从选取测量点角度分析，

Ｂｕｒｍｅｉｓｔｅｒ等
［１７，１８］用实验证明了舌体上布满血管，

没有脂肪组织，比起指尖以及手臂等部位能更准确

地反映人体内部微循环等方面的信息，并且证明了

舌体的组织结构特征使得舌体成为疾病无创诊断很

好的测量点。由物理学中物体的反射率原理可知，

物体对于某一波长光的反射率应是物体自身的物理

特性，不随光源光谱成分的变化而变化。基于这一

原理，本课题组提出了一种基于光谱技术的舌诊客

观化研究新方法，通过对数据进行反射率归一化，只

考虑各个波长上光谱之间的相对关系，排除了背景

噪声以及在操作过程中的不稳定因素带来的干扰，

通过对不同舌象进行比较，取得了一些成果［１９］。

为了进一步探究舌体所携带的生理病理信息，

本文采用可见和近红外光谱仪采集舌尖反射光谱，

运用主成分分析（ＰＣＡ）和人工神经网络（ＡＮＮ）的

方法、偏最小二乘法（ＰＬＳ）和间隔偏最小二乘法

（ｉＰＬＳ）建立健康组、高粘血症组、脂肪肝组和冠心

病组四组分类预测模型，三种方法取得了７５％，

７５％和８５％的预测正确率。实验结果验证了光谱

法运用于疾病快速诊断具有一定的可行性。

２　材料和方法

２．１　来检者情况

１４９位来检者来自天津塘沽区永久医院中医体

检科和石家庄医科大学第一附属医院心内科，年龄

在２０～８０岁之间。根据医师临床诊断结果，１４９位

来检者中４１位健康，２６位患有高粘血症倾向，４８位

患有不同程度的脂肪肝，３４位患有冠心病。采集前

１ｈ内来检者都未进食，所以舌体能够较客观地反

应人体的真实病理信息。测量时，被测者为坐姿，自

然将舌伸出口外，舌体自然放松，尽量将口张开。

２．２　光谱测定

采用 Ｏｃｅａｎ公司的 ＵＳＢ２０００可见光谱仪和

ＮＩＲ５１２近红外光谱仪，并用配套的ＳｐｅｃｔｒａｌＳｕｉｔ软件

进行采集，光源和光线采用定制的ＧＹ３０光纤耦合

溴钨灯及其配套的光纤。装置连接如图１所示。采

集数据前，光源先预测５ｍｉｎ，然后将光纤探头距离舌

尖表面１ｃｍ处垂直照射。由于软件有采集时间光谱

功能，实验中近红外光谱仪ＮＩＲ５１２的积分时间定为

３５ｍｓ，同 一 点 采 集 ５０ 次，采 集 到 的 数 据 经

ＳｐｅｃｔｒａＳｕｉｔ软件转化为光强，在８５３．５９～１７３７．２６ｎｍ

可以采集５１２组数据。由于光谱仪特性的限制，

８５３．５９ｎｍ处采集数据为零，最后进入运算的波长数

为５１１组数据。可见光谱仪ＵＳＢ２０００的积分时间定

为３ｍｓ，同一点采集５０次，在４６２．８７～１１３６．１６ｎｍ

可以采集２０４８组数据。同样由于光谱仪特性的限

制，４６２．８７ｎｍ处采集数据为零，最后进入运算的波

长数为２０４７组数据。

图１ 实验装置图

Ｆｉｇ．１ Ｓｋｅｔｃｈｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄｅｖｉｃｅ
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２．３　光谱数据预处理

首先采集光源和舌尖两部分的光谱数据。光源

光谱通过多次测量获得平均值。通过光谱仪采集得

到的数据为各点反射光强信息，这里将舌尖光谱数

据在各个波长上计算反射率。

由于外界环境的干扰和测量时光纤探头与被测

者舌体之间不同等因素的影响，将处理后的反射率

进行归一化，只考虑各个波长上反射率数据之间的

相对关系，从而消除照明和采集带来的影响。计算

方法为

犚ｇ＝犚／犚ｍａｘ， （１）

式中犚ｇ 为归一化反射率，犚为反射率，犚ｍａｘ为不同

波长上的反射率最大值。

１４９例样本反射光谱如图２所示，图２（ａ）为

ＵＳＢ２０００所采集的样本反射光强曲线图，图２（ｂ）为

ＮＩＲ５１２采集的归一化反射率曲线图。

图２ 不同光谱仪测得的归一化反射率平均值

Ｆｉｇ．２ Ａｖｅｒａｇｅｏｆｎｏｒｍａｌｉｚｅｄｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｄｅｔｅｃｔｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒｓ

３　模型建立结果与分析

３．１　模型建立结果

３．１．１　ＰＣＡ结合ＡＮＮ

ＰＣＡ是多元统计中的一种数据挖掘技术，该方

法能将数据进行压缩，起到数据降维的作用，以消除

众多信息中相互共存重叠的部分。它将原变量进行

变换，线性组合为少数几个新变量，而且新变量能够

最大限度地表征原变量的数据结构特征，不丢失信

息。对采集来的１４９例样本的舌尖近红外反射光谱

数据进行 ＰＣＡ，前１１个主成分累计贡献率达到

９８．９８％。图３为被测者前两个主成分贡献得分图。

图中横轴表示样本的第一个主成分得分（ＰＣ１），纵

轴表示样本的第二个主成分得分（ＰＣ２）。

图３ １４９例样本主成分１和主成分２得分图

Ｆｉｇ．３ ＰＣＡｓｃｏｒｅｓｏｆＰＣ１ａｎｄＰＣ２ｆｏｒ１４９ｓａｍｐｌｅｓ

ＮＩＲ５１２光谱仪在近红外波段共采集５１２个波

长数据，如果将全部数据用来建立模型则数据量大。

由于前１１个主成分已经能代表原数据９８．９８％信

息，所以将前１１个主成分作为 ＡＮＮ的输入，这样

能够大大减少ＡＮＮ的计算量。将１４９例样本分为

训练集和预测集，其中训练集１２９例样本，预测集

２０例样本，样本均为随机抽取，建立１１７１三层逆

向传播神经网络（ＢＰＡＮＮ）。设定输出值为分类结

果，设定健康组为１，高粘血症倾向患者组为２，脂肪

肝患者组为３，冠心病患者组为４。各层传递函数分

别为 ｓｉｇｍｏｉｄ，ｓｉｇｍｏｉｄ 和 ｐｕｒｅｌｉｎ，训 练 函 数 为

ｔｒａｉｎｇｄｍ，目标误差设定为０．００１，训练次数为８０００

次。训练集模型预测结果如图４所示。

图４ ＡＮＮ建模结果

Ｆｉｇ．４ ＲｅｓｕｌｔｏｆＡＮＮｍｏｄｅｌｉｎｇ

运用所见模型对２０例预测样本集进行预测，预

测准确率７５％。

０３１７００１３
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３．１．２　ＰＬＳ

为了充分比较分析反射光谱用于不同疾病快速

诊断的可行性，又采用了光谱建模分析中最为常用

的ＰＬＳ进行分析
［２０］。ＰＬＳ将海量光谱数据进行压

缩，通过提取新的特征变量来代表原始光谱数据的

有效信息［２１］。以模型的均方根误差（ＲＭＳＥ）犈ＲＭＳ

为指标来选择最优的主因子数，其计算公式为

犈ＲＭＳ＝ ∑（狔ｍ－狔ｐ）
２

槡 狀
， （２）

式中狔ｍ 为测量值，狔ｐ为预测值，狀为样本数。

建立ＰＬＳ定量校正模型时，主因子数的选择直

接关系到模型实际的预测能力。如果主因子数太

少，重建光谱拟合就会不够，如果主因子数太多，对

光谱重建又会产生过度拟合。本文以模型的交叉验

证ＲＭＳＥ为指标，选择最优的主因子数。主因子数

对ＲＭＳＥ的影响如图５所示。由图５可以看出，当

主因子数为１４时，ＲＭＳＥ值最小。所以，最优主因

子数为１４。运用所建ＰＬＳ预测模型，对训练集的预

测结果与临床诊断结果之间的相关系数狉达到

０．９１３２，犈ＲＭＳ＝０．４５８９，训练集预测结果平均偏差为

－０．０１３７，建模结果如图６所示。

图５ 不同主因子数对犈ＲＭＳ的影响

Ｆｉｇ．５ Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｉｎｃｉｐａｌｆａｃｔｏｒｓｏｎ犈ＲＭＳ

图６ ＰＬＳ建模结果

Ｆｉｇ．６ ＲｅｓｕｌｔｏｆＰＬＳｍｏｄｅｌｉｎｇ

３．１．３　ｉＰＬＳ

为获得更多的光谱信息，使用了两个光谱仪，大

大加大了需要处理的光谱数据量，给数据建模带来

了困难。为了寻找与预测分类关系最密切的波段，

采用了ｉＰＬＳ。该方法能将整个波段分成若干小波

段，再在每个小波段上分别建立ＰＬＳ模型，根据建

模的结果，来选择效果最好的波段或者几个较好波

段的组合来建立模型［２２］。

将整个光谱范围分为１５个波段，通过比较发现

第１４个波段（波长区间１１８８．０７～１４６１．５９ｎｍ）在选

择ＰＬＳ成分数为９时建模效果最好，模型相关系数狉

达到０．９３３９，犈ＲＭＳ＝０．４０４６，训练集预测结果平均偏

差为０．００１２。第１４个波段建模结果如图７所示。

图７ｉＰＬＳ建模结果

Ｆｉｇ．７ ＲｅｓｕｌｔｏｆｉＰＬＳｍｏｄｅｌｉｎｇ

３．１．４　三种方法预测结果

分别运用三种方法对预测集２０例样本进行预

测。其中ＰＣＡ结合ＡＮＮ预测准确率７５％，ＰＬＳ预

测准确率７５％，ｉＰＬＳ预测准确率８５％。

３．２　实验结果分析

由图３前两个主分量的得分图可见，四类中除

冠心病组外，其他三组之间都存在一定程度交叉，需

要进一步建立模型进行分离。由图４，６，７和表１可

见，运用ＰＣＡ结合ＡＮＮ，ＰＬＳ以及ｉＰＬＳ均能建立

比较好的分类预测模型，训练集临床诊断结果值和

预测值之间相关度较高。

由表１可见，运用所建立的三个不同模型对同

一预测集样本进行预测，三种方法比较，ＰＣＡ结合

ＡＮＮ虽然得到了好的建模效果，然而预测准确率

不高，而ｉＰＬＳ方法得到了较高的预测相关系数和

准确率。说明运用多波段的光谱数据，在获得更多

信息的同时，也带来了更多的冗余信息，给模型的建

立带来困难。由ｉＰＬＳ方法选取波段的实验结果可

见，与可见光波段相比，近红外波段与疾病分类相关

度更高，用来建立本实验所述疾病分类模型可以得

到更高的预测准确率。这一结果为进一步的研究奠

定基础。

０３１７００１４
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表１ 三种方法建模效果

Ｔａｂｌｅ１ Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｔｈｅｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｄｅｌｓ

Ｍｅｔｈｏｄ
Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ

ｎｕｍｂｅｒｓ

Ｂａｎｄｒａｎｇｅ／

ｎｍ
ＲＭＳＥ

Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ

ｏｆｔｅｓｔｓａｍｐｌｅｓ

Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ

ｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ

ｓａｍｐｌｅｓ

Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ

ａｃｃｕｒａｃｙ／％

ＰＣＡａｎｄＡＮＮ １１ ４６３．２５～１７３７．２６ ０．１１８９ ０．９９４ ０．８４６ ７５

ＰＬＳ １４ ４６３．２５～１７３７．２６ ０．４５８９ ０．９１３２ ０．９０２ ７５

ｉＰＬＳ ９ １１８１．０７．２５～１４６１．５９ ０．４０４６ ０．９３３９ ０．９３２ ８５

　　运用模型对预测集样本进行预测，三种模型预

测准确率分别为７５％，７５％和８５％。该实验结果证

明了ｉＰＬＳ方法比另外两种方法更稳定，且预测效

果更好。同时，表１的预测结果也证明了光谱法运

用于疾病快速诊断的可行性。

通过对来检者临床病例分析，样本虽然被分为

４类：然而个别类中又存在不同的情况，如脂肪肝组

又分为轻度、中度和重度脂肪肝三种类型。冠心病

组又分为心肌缺血、心绞痛和心肌梗塞等类型。现

在还没有大量的数据样本建立更精细的分类模型。

本研究将这些归为同一大类，是造成预测准确率不

高的主要原因，需要补充数据改善分类。

４　结　　论

同时采集来检者舌尖部位可见 近红外反射光

谱，根据临床诊断结果，运用三种方法建立分类预测

模型：ＰＣＡ结合 ＡＮＮ，ＰＬＳ和ｉＰＬＳ。从实验结果

可以看出，反射光谱法用于疾病快速诊断具有一定

的可行性。虽然数据量等方面的支持有待加强，然

而作为探索性研究，有可能为临床提供一种快速、简

便的诊断手段。
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