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傅里叶变换近红外光谱结合偏最小二乘法测定
血清甘油三酯含量
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摘要　以日常体检用血清样品为实验材料，以临床传统甘油磷酸氧化酶 过氧化物酶 ４ 氨基安替比林 酚法测定

得到的甘油三酯含量作为参比值，同时采集了所有血清样品近红外光谱，采集范围为１２５００～４０００ｃｍ－１，结合偏最

小二乘法建立了血清甘油三酯定量模型。实验结果表明，变量范围选取１０７９６．２～８２４６．６ｃｍ－１，采用多元散射校

正对光谱进行预处理，所建立的血清甘油三酯偏最小二乘定量校正模型的相关系数犚２ 为０．９４５４，交叉验证校正标

准差（ＲＭＳＥＣＶ）为０．１４６；检验集预测标准差（ＲＭＳＥＰ）为０．１５１，相关系数犚２ 为０．９０６８。结果表明，应用近红外光谱

技术结合偏最小二乘法建立血清甘油三酯定量模型，用于未知血清样品甘油三酯含量的非破坏性检测是可行的。
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１　引　　言

甘油三酯（ＴＧ）是人体内的能量物质。血清甘

油三酯含量是临床生物化学检验的常规项目，是最

常用的高血脂症筛查指标［１］。临床上常规化验一般

ｓ１３０００１１
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采用自动生化仪，需事先购置专用试剂，将试剂与血

清进行定量反应，操作步骤繁杂，包括安装试剂、冲

洗试剂针、加样针、搅拌器和比色杯等步骤，试剂不

可重复利用，废弃试剂排放容易造成环境污染，不同

样品或指标检测存在交叉污染风险［２］。此外，当进

行多指标检验时，不同检测项目均消耗样品且不可

重复使用，因此，需增加采样量或采集多份血清样

品，势必增加患者身体负担。由于全血样品成分复

杂，极不稳定，国际通用血液甘油三酯测定一般采用

血清作为测试对象。国内亦有学者尝试采用近红外

光谱结合偏最小二乘测定全血甘油三酯含量，经优

化后的甘油三酯分析模型预测相关系数０．８６５，预

测均方根误差为０．２８
［３］。

近红外光谱分析是一种非侵入、非破坏性的分

析技术，已广泛应用于食品、药品、化工、农业及环境

监测等行业［４－９］。基于上述优势，将近红外定量分

析技术应用于日常临床生物化学大批量样品的检验

分析工作具有很大的潜力。近年来，近红外光谱在

生命科学领域中的应用越来越多。本文探讨近红外

光谱在血清甘油三酯定量分析中适用性，以实现快

速、无试剂、非侵入式分析及减少血液的用量，并为

无创生化检测提供依据。

２　实验材料与方法

２．１　样品来源

实验用血清均为门诊部（北京航天城门诊部）日

常体检样品，共计９６份。

２．２　仪器

ＭＰＡ傅里叶变换近红外光谱仪，德国Ｂｒｕｋｅｒ；

Ａ２５生化分析仪，西班牙Ｂｉｏｓｙｓｔｅｍ；６００Ａ医用低

速离心机，河北白洋离心机厂。

２．３　测试步骤

将体检用新鲜血液样品离心，取上清，立即用常

规生化法测得样品甘油三酯含量真实值，然后所有

样品进行近红外光谱采集。随机将样品分为校正集

和检验集。校正集用于建立定量模型，检验集不参

与建模，用于评价所建模型的性能。样品测试、建模

及验证流程详见图１。

图１ 血清甘油三酯含量测试、建模及验证流程

Ｆｉｇ．１ Ｓｅｒｕｍｔｒｉｇｌｙｃｅｒｉｄｅｃｏｎｔｅｎｔｔｅｓｔｉｎｇ，ｍｏｄｅｌｉｎｇａｎｄｖｅｒｉｆｉｃａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ

２．４　化学值测定

样品甘油三酯含量预先经全自动生化分析仪测

定，测定值作为建模用真实值。将采集的新鲜血液

样品离心，取上清按如下实验步骤测定：开机检查→

安装试剂→冲洗管道→定标→质控→样品测定。测

定方法为甘油磷酸氧化酶 过氧化物酶 ４ 氨基安

替比林 酚法（ＧＰＯＰＡＰ）。其反应原理如下：１）三

酰甘油→甘油＋游离脂肪酸；２）甘油＋三磷酸腺苷

（ＡＴＰ）→甘油 ３ 磷酸；３）甘油 ３ 磷酸＋ Ｏ２→磷

酸二羟丙酮＋Ｈ２Ｏ２；４）Ｈ２Ｏ２＋４氨基比标（ＡＡＰ）＋

酚→醌亚胺＋Ｈ２Ｏ。

２．５　光谱获取

血清样品约０．５ｍＬ，缓慢置于石英测试瓶中，避

免气泡混入，将盛有样品的测试瓶置于恒温样品池

中，应用ＭＰＡ傅里叶变换近红外光谱仪采集光谱信

息，采集方式为液体透射。光谱扫描范围１２５００～

４０００ｃｍ－１，光谱分辨率３２ｃｍ－１，光谱取２０次平均，

样品温度为室温。

２．６　化学计量

应用ＯＰＵＳ６．５软件进行光谱预处理及定量模

ｓ１３０００１２
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型的建立。其中光谱预处理方法包括矢量归一化、

多元散射校正、消除常数偏移量、最大最小归一化、

减去一条趋势线等。定量模型的建立采用偏最小二

乘法。模型性能采用交互验证标准偏差、相关系数

及预测标准偏差进行评价。

３　结果与分析

３．１　化学值测定结果

实验用血清样品随机分为校正集（狀＝８０）及检验

集（狀＝１６）。样品甘油三酯浓度分布详如表１所示。

表１ 实验用血清甘油三酯浓度分布

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｓｅｒｕｍｔｒｉｇｌｙｃｅｒｉｄｅｏｆｔｅｓｔ

Ｇｒｏｕｐｓ
Ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ／（ｍｍｏｌ·Ｌ－１）

Ｍｉｎ Ｍａｘ Ａｖｅｒａｇｅ Ｓｔａｎｄａｒｄｅｒｒｏｒ

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ（狀＝８０） ０．３２ ３．２１ １．０９ ０．６１

Ｔｅｓｔｓｅｔ（狀＝１６） ０．４４ ２．０９ １．０８ ０．５１

３．２　血清近红外光谱特征

血清样品近红外光谱扫描结果如图２所示，甘

油三酯含有Ｃ－Ｈ，Ｏ－Ｈ等含氢基团，这些基团的

组合频、一倍频及二倍频的特征谱区分别分布在

５２００～４２００ｃｍ
－１，６７００～５２００ｃｍ

－１和１０４００～

８２００ｃｍ－１
［１０－１１］。由于血清样品大部分组分是水分

子，水分子在７０００ｃｍ－１及５０００ｃｍ－１附近有强烈吸

收，掩盖了血清中其他成分的光谱信息，因此，建立

定量模型时需要避开此谱区。

图２ 血清样品近红外光谱（狀＝９６）

Ｆｉｇ．２ Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｏｆｓｅｒｕｍｓａｍｐｌｅｓ（狀＝９６）

　　为建立血清甘油三酯预测模型，首先将光谱进

行预处理，再建模，以交叉验证标准差、相关系数评

价模型性能。其中光谱预处理方法综合考虑了光谱

范围（变量范围）的选择，采用软件自动完成；定量模

型的建立采用偏最小二乘法。血清甘油三酯定量校

正模型统计结果如表２所示。结果表明，光谱预处

理方法以多元散射校正最优，主成份数（因子）狀＝８，

交叉验证标准差（ＲＭＳＥＣＶ）为０．１４６，决定系数犚２

为０．９４５４，范围１０７９６．２～８２４６．６ｃｍ
－１。

表２ 不同光谱预处理方法模型性能

Ｔａｂｌｅ２ Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｍｏｄｅｌｐｒｏｃｅｓｓｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓ

Ｓｐｅｃｔｒｕｍｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ Ｆａｃｔｏｒ ＲＭＳＥＣＶ Ｖａｒｉａｂｌｅｒａｎｇｅｓ／ｃｍ
－１

Ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ ８ ０．１４６ １０７９６．２～８２４６．６

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅａｎｄｓｕｂｔｒａｃｔａｔｒｅｎｄｌｉｎｅ ９ ０．２６５ １１６４４．８～１０７９２．３；９０９９～８２４６．６

Ｃｏｎｓｔａｎｔｏｆｆｓｅｔｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎ ９ ０．３４６ ８２４６．６～７３９４．２

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅａｎｄｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ ６ ０．３６３ ９０９９～８２４６．６

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅａｎｄｖｅｃｔｏｒｎｏｒｍａｌｉｚａｔｉｏｎ ６ ０．３６５ ９０９９～８２４６．６

２ｎｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ７ ０．３９８ ９０９９～８２４６．６

１ｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ７ ０．４２８ １２４９３．３～１１６４４．８；９０９９～７３９４．２
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　　应用多元散射校正法在优化后的变量范围内建

模，将校正集样品光谱代入模型计算，得到甘油三酯

含量的预测值，对预测值与真实值进行一元线性回

归，回归方程与直线如图３所示。模型维数与决定

系数及交叉验证标准偏差的关系分别如图４及图５

所示。

图３ 校正集化学测定值与预测值散点图

Ｆｉｇ．３ Ｓｃａｔｔｅｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅｖａｌｕｅａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌ

ｖａｌｕｅｓｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔ

图４ 校正模型维数与决定系数的关系

Ｆｉｇ．４ Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ犚
２ａｎｄｔｈｅｆａｃｔｏｒｓ

ｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ

图５ 模型维数与交叉验证标准偏差的关系

Ｆｉｇ．５ ＲｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎＲＭＳＥＣＶａｎｄｆａｃｔｏｒｓ

ｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ

３．３　预测模型评价

对所建立的甘油三酯定量模型进行初步评价，

验证模型的适用性，将未参与建模的样品光谱代入

模型计算（样品甘油三酯的含量真值预先通过生化

分析仪测得，样品的光谱测量条件与建模样品的条

件相同），得到甘油三酯含量的预测值，对预测值与

真实值进行一元线性回归，回归方程与直线如图６

所 示。决 定 系 数 犚２ ＝０．９０６８，预 测 标 准 差

（ＲＭＳＥＰ）为０．１５１。

图６ 检验集化学测定值与预测值散点图

Ｆｉｇ．６ Ｓｃａｔｔｅｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｖｅｖａｌｕｅａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌ

ｖａｌｕｅｓｉｎｔｅｓｔｓｅｔ

４　结　　论

以常规生化检验法测得的血清甘油三酯浓度为

参考真值，利用近红外光谱扫描血清的光谱，建立了

甘油三酯近红外光谱定量模型。模型ＲＭＳＥＣＶ为

０．１４６，决定系数犚２ 为０．９４５４。初步验证了模型适

用性，检验集 ＲＭＳＥＰ为０．１５１，决定系数犚２ 为

０．９０６８。优于文献建立的全血甘油三酯含量定量模

型。因此，采用适宜的波段（变量）和光谱预处理方

法，应用偏最小二乘建模可以对实现血清甘油三酯

浓度预测。本次实验对近红外光谱快速检测血清甘

油三酯含量进行了初探，后续实验中，将增加样品

量，依据医学背景，同时建立其他相关指标的定量模

型，以期达到同时快速综合评定的目的。
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