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摘要 基于太赫兹波的非电离、非侵入性、高穿透性、高分辨率和光谱指纹特征,太赫兹光谱技术在生物医学领域

具有巨大潜力。基于太赫兹光谱技术和不同的分析算法,不同研究小组实现了对混合物样品的定性、定量识别。

然而,实际的生物混合物样品中通常包含水在内的不同成分,进而导致光谱的信噪比较差,导致最终的光谱分析结

果误差较大。对于此类问题,降噪算法和重构算法是比较有效的解决办法。这些算法通过去除光谱数据中的无效

信息或提取其中的有效信息来达到提高光谱信噪比的目的,最终结合分析算法实现对生物样本的高精度定性和定

量识别。本文对近五年来应用于太赫兹光谱技术中的主要算法进行了归纳介绍,并总结了它们的优势和缺点。
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great
 

potential
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biomedical
 

field 
 

Based
 

on
 

terahertz
 

spectroscopy 
 

combined
 

with
 

different
 

analysis
 

algorithms 
 

different
 

research
 

groups
 

have
 

achieved
 

quali-
tative

 

and
 

quantitative
 

identification
 

of
 

mixture
 

samples 
 

However 
 

actual
 

biological
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often
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including
 

water 
 

which
 

results
 

in
 

poor
 

spectral
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ratio
 

and
 

large
 

errors
 

in
 

the
 

fi-
nal
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results 
 

For
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problems 
 

the
 

use
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noise
 

reduction
 

and
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algorithms
 

is
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solutions 
 

These
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improve
 

the
 

signal-to-noise
 

ratio
 

of
 

the
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by
 

eliminating
 

invalid
 

information
 

in
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spectral
 

data
 

or
 

extracting
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Finally 
 

these
 

algorithms
 

can
 

be
 

combined
 

with
 

analysis
 

algo-
rithms

 

to
 

provide
 

high-precision
 

qualitative
 

and
 

quantitative
 

identification
 

of
 

biological
 

samples 
 

In
 

this
 

paper 
 

we
 

discuss
 

the
 

main
 

algorithms
 

applied
 

in
 

terahertz
 

spectroscopy
 

over
 

the
 

past
 

five
 

years
 

and
 

summarize
 

their
 

advanta-
ges

 

and
 

disadvantages 
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1 引  言

太赫兹(THz)
 

波位于毫米波区域和红外区域

之间,其频率为0.1~10
 

THz,对应波长为0.3~
30

 

mm[1],兼具毫米波与红外波的特征,并具有非电

离性、非侵入性、高穿透性、高分辨率和指纹谱识别

等优势,在生物医学领域具有巨大的应用潜力[2-3]。
国内外多个研究小组已基于太赫兹光谱技术对多种

生物分子进行了识别和分析,包括对不同疾病的生

物标记物[4-8]、药物的主要成分[9-13]以及脱氧核糖核

酸(DNA)[14-17]进行识别和分析。研究人员除了对

纯品的太赫兹光谱进行研究以外,还采用不同的数

据分析算法对混合物的太赫兹光谱进行了分析,实
现了对混合物样品的定性和定量识别。但是,实际

的生物混合物样品中包含水在内的大量的不同成

分,这些成分会对太赫兹波产生大量吸收,导致光谱

的信噪 比(SNR)较 差,光 谱 分 析 结 果 的 误 差 较

大[18]。因此,也有研究人员以不同的数据处理算法

作为辅助手段,通过提升光谱的信噪比来提高分析

的准确率。本文对近五年来上述分析和处理算法进

行了归纳,如图1所示,这些算法具体可细分为:

1)
 

应用于数据分析的定性和定量算法;2)
 

应用于

数据处理的降噪和重构算法。

图1 应用于太赫兹光谱技术的不同算法

Fig 
 

1 Different
 

algorithms
 

applied
 

in
 

terahertz
spectroscopy

在定性和定量分析算法的研究方面,人们主要

通过机器学习或线性回归算法来实现生物样品的定

性、定量识别,他们主要使用最小二乘回归、支持向

量机(SVM)等算法对光谱数据进行分析建模,从而

做到对未知样本的定性、定量预测。但是,当光谱的

信噪比较差时,会出现建模误差,从而使最终的预测

准确率大幅下降。因此,有研究小组在应用这些分

析算法前,先使用降噪或重构算法对光谱数据进行

预处理,以提高数据的信噪比。他们主要使用的算

法有小波变换、主成分分析(PCA)和匹配算法等。
经这些算法处理后的数据相比原始数据具有更高的

信噪比,可以提升最终分析结果的准确率。
本文总结了近五年来这些算法在生物医学领域

的应用情况,并归纳了它们的优缺点。

2 应用于数据分析的定性和定量分析

算法
近五年来,有许多研究人员采用不同的算法对

不同的物质进行了定性和定量分析,本章将对目前

所用的几种主流算法一一进行介绍。
偏最小二乘(PLS)回归是一种利用线性多元模

型将两个数据矩阵X 和Y 进行关联的算法[19],它
可将目标物质的浓度与混合物的光谱建立关联,从
而实现混合物中各成分的定性、定量预测。目前,大
部分研究工作都是基于PLS算法实现样本定性和

定量分析的。

2016年,Liu等[20]将果糖浆含量不同(果糖浆

质量分数为10%~100%)的蜂蜜作为样本,将样本

光谱导入PLS回归算法中建立模型,该模型对果糖

浆含量预测的均方根误差(RMSEP)可达0.108。

Lu等[21]以粟米为基质制备了谷氨酰胺和谷氨酸的

二元混合物(两种物质的质量分数均为0~13%),
然后采用区间PLS回归算法对这两种氨基酸进行

定量测试;测试结果表明,谷氨酰胺和谷氨酸的

RMSEP均为0.39,相关系数(R)均为0.99。2017
年,Yuan等[22]制备了以聚乙烯为基底的诺氟沙星

药片,并通过PLS回归进行定性和定量分析;分析

结果表明,所建立模型的R 和均方根误差(RMSE)
分别达到0.9908和0.0481,检测限为10%

 

(质量

分数)。Wang等[23]采用PLS算法对不同品种苜蓿

的太赫兹光谱进行了识别,识别结果显示,该算法对

8种苜蓿分类的RMSE为1.0596。Liu[24]采用偏最

小二乘判别分析(PLS-DA)对转基因和非转基因玉

米油的光谱进行了分类,20组样本的验证实验说

明,该算法的分类准确率(实验结果与实际结果的比

值)为98.7%。da
 

Silva等[25]采用PLS算法对甲苯

咪唑(MBZ)的三种晶型(晶型A、B、C)进行了定量

分析,回归模型获得的检测限(质量分数)分别为

2.7%~4.3%、2.9%~4.0%和2.4%~3.1%,三
种晶型的 RMSEP分别为1.5%、1.2%和1.8%。

Nie等[26]基于核函数偏最小二乘(KPLS)算法对菜

籽叶中的水含量进行了测定,得到了基于太赫兹透

射光谱和太赫兹吸收光谱所建模型的预测结果,如
图2所示;可见,吸收光谱模型具有最佳的预测能力,
其RMSEP为0.1009,R 为0.8574。2018年,Liu
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等[27]基于PLS-DA对三种蜂蜜(枸杞蜂蜜、牡荆蜂蜜

和金合欢蜂蜜)的光谱进行分类识别,26例样本的验

证结果表明,模型的识别准确率为88.46%。2019
年,Warnecke等[28]制备了α-乳糖和一水乳糖(α-乳糖

的结晶形式)的二元混合物,并对乳糖的结晶进行了

定量分析;采用PLS对含有质量分数为0~10%一水

乳糖的混合物光谱进行建模,模型对一水乳糖的检测

限(质量分数)可达0.80%,交叉验证均方根误差

(RMSECV)为0.30%。Lian等[29]采用区间PLS算

法定量分析了熟豆油中反式脂肪酸的含量,预测结果

的R 为0.987。总体来说,PLS算法步骤简单,只需

要将光谱数据导入算法中与浓度建立关系,因此计算

时间较短,可以快速分析样本的成分。但是,由于参

数的全面性不足,模型准确率有限。

图2 使用KPLS模型进行水含量预测的校准和验证结果[26]。(a)根据透射光谱建模;(b)根据吸收光谱建模

Fig 
 

2 Calibration
 

and
 

validation
 

results
 

for
 

water
 

content
 

prediction
 

using
 

KPLS
 

models 26  

 a 
 

Established
 

by
 

the
 

transmission
 

spectra 
 

 b 
 

established
 

by
 

the
 

absorption
 

spectra

  部分成分分析对效率、精度的要求很高,因此,部
分研究小组提出使用支持向量机(SVM)进行分析。

SVM是一种机器学习算法,它在解决小样本、非线性

和高维模式识别问题时具有独特优势[30],可用于光

谱数 据 的 分 类 识 别;同 时,基 于 SVM 的 回 归 算

法———支持向量回归(SVR)还可实现对物质的定量

检测。SVM算法中存在不同的核函数,用于对当前

维度下无法实现线性区分的数据进行升维,从而使数

据在其他维度上线性可分[31]。对于光谱数据而言,
当模型中包含有大量不同物质的样本时,不同物质的

部分特征峰可能存在叠加,导致这些物质的特征峰无

法被线性区分。因此,核函数能通过对光谱升维来有

效区分这些光谱,实现对光谱的定性和定量分析。
目前,SVM/SVR也是一种用于定性/定量分析

混合物太赫兹光谱的主流算法。2016年,Li等[32]

基于自适应粒子群优化支持向量机(APSO-SVM)
算法对转基因棉花种子光谱进行了分类,三种转基

因棉花种子的165个样品的分析结果表明,模型的

总识别率高达97.3%。2017年,Qin等[33]制备了

多菌灵和聚乙烯的混合物以及多菌灵和米粉的混合

物,并基于SVR定量分析了混合物中多菌灵的含

量,两 种 混 合 物 SVR 模 型 的 RMSEP 分 别 为

0.0200和0.0188,R 分别为0.9972和0.9978,检
测限(质量分数)为2%。2018年,Sun等[34]测试了

牛血清白蛋白(BSA)薄膜的光谱,并用SVR分析了

质量浓度为0.5~35
 

mg/mL的BSA薄膜的光谱数

图3 排除交叉验证(LOOCV)-SVR对0.5~35
 

mg/mL
 

BSA薄膜的预测[34]。(a)
 

实际浓度和预测浓度的

分布,横轴的有效值为1~135,代表135个光谱测

   量值;(b)
 

预测浓度与实际浓度的关系

Fig 
 

3LOOCV-SVR
 

prediction
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 a 
 

Distributions
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represents
 

135
 

spectral
 

measurement
 

values 
 

 b 
 

actual
 

concentrations
 

    against
 

predicted
 

concentrations

据,分析结果如图3所示,可见,模型定量识别的决

定系数(R2)可达0.97272。Yan等[35]分别制备了

0130001-3



创刊四十周年特邀综述 第41卷
 

第1期/2021年1月/光学学报

杨梅素、槲皮素、山奈酚的乙醇溶液,这三种溶液的

质量浓度范围均为0.025~0.1
 

mg/mL,然后采用

最小二乘支持向量机(LS-SVM)算法对三种溶液的

浓度进行了定量预测;三种模型的RMSEP分别为

0.0044、0.0039 和 0.0048,R 分 别 为 0.9601、

0.9688和0.9359。2019年,Yin等[36]制备了以聚

乙烯为基底的橡胶促进剂2-巯基苯并噻唑(MBT)
样品,并使用最小二乘支持向量回归(LS-SVR)对

MBT的含量进行了定量分析,模型的 RMSE为

1.1330%。Sun等[37]基于LS-SVR定量测试了面

粉中苯甲酸添加剂的含量,模型的R 为0.994,RM-
SEP为0.12%,检 测 限(质 量 分 数)为0.05%。

Guan等[38]制备了甘薯淀粉和明矾的混合物,并使

用SVR算法对明矾含量进行了定量分析,算法的分

析精度高达99.9%。
相比PLS算法,SVM算法可以识别更低浓度的

样品[39]。综合上述工作可以发现,SVM算法可以达

到的检测限为0.05%(质量分数,测试对象为苯甲

酸),相比PLS算法的0.8%(质量分数,测试对象为

一水乳糖)提高了一个数量级。但是,由于SVM算法

在建模时需要设置参数及核函数,相关的寻优过程是

必不可少的,因此计算时间要远超PLS算法。
除此之外,还有些研究采用了其他算法。比如:

Peng等[40]制备了包含两种神经递质———γ-氨基丁

酸(GABA)和L-谷氨酸(L-Glu)以及两种典型代谢

物———肌醇(D-MI)和肌酸(CMH)的四元混合物,
然后采用最小二乘法(LSM)预测了4种物质的含

量,并拟合得到了混合物的光谱,如图4所示,预测

结果的RMSE为5.44%。Liu等[41]使用吸光度数

据结合加权鉴别分析(WDA)算法对不同转基因棉

花(HD-1、HD-73和Coker
 

312)进行了鉴别,鉴别

准确率 分 别 为89.4%、89.7%和92.5%。Long
等[42]基于反向传递神经网络(BPNN)对3种氟喹诺

酮类药物(诺氟沙星、恩诺沙星和氧氟沙星)进行了

光谱分类,该网络对36个测试样本的分类准确率可

达80.56%。Liu等[43]使用随机森林(RF)算法区分

转基因水稻种子与非转基因水稻种子,在30个样本

组成的测试集中,模型的分类准确率为96.67%。

图4 L-Glu、D-MI、GABA与CMH混合药片的光谱[40]。(a)混合药片的实验结果;(b)实验结果与计算结果的对比

Fig 
 

4 The
 

spectra
 

of
 

mixture
 

made
 

by
 

L-Glu 
 

D-MI 
 

GABA
 

and
 

CMH 40  

 a 
 

Experimental
 

results
 

of
 

mixture 
 

 b 
 

comparison
 

between
 

experiment
 

result
 

and
 

calculation
 

result

  综合上述研究工作可以发现,对于不同的物质,
其适应的最佳算法也不同。因此,对于此类基于算

法的定性和定量分析测试,必须要综合考虑各种算

法,并从中选取效果最佳的算法。但是,此类分析算

法一般需要具有较高信噪比的光谱用于训练模型,
当光谱的信噪比较差时,会导致训练出的模型准确

度大幅下降。因此,大部分研究会在分析前使用各

类数据处理算法来优化光谱数据,间接提高分析算

法的准确性。

3 应用于数据处理的降噪重构算法

对于实际的生物混合物样品,由于它会受到包

括水在内的不同物质的干扰,光谱的信噪比较差,因

此,对于此类信噪比较低的光谱,在应用分析算法前

需要首先使用处理算法来提高其光谱的信噪比。鉴

于此,本节将对目前使用的几种主流数据处理算法

逐一进行介绍。
遗传算法是一种借鉴生物自然选择和自然遗传

机制的随机搜索算法,该算法通过迭代从群体中选

取较优的个体[44]。目前,有些研究人员利用遗传算

法来选取建立算法模型的最优变量,目的是提升模

型识别的准确率。

2016年,Yin等[45]基于遗传算法结合PLS回

归对五种食用油(花生油、玉米油、胡椒油、芝麻油和

葵花籽油)进行了光谱分类,与普通PLS算法相比,
他们采用的算法的识别准确率高达100%。Li[46]测
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试了12个由谷氨酰胺和组氨酸混合而成的样品中

的谷氨酰胺含量,采用遗传算法选出与浓度相关的

波长用于定量分析;分析结果表明,遗传算法对12
个混合样品的定量分析误差在6%以下,标准偏差

为0.0344。Qin等[47]测得了4种不同转基因棉花

种子的光谱,采用PCA算法提取前12个主成分,然
后应用多种群遗传算法(MPGA)结合SVM 选取最

优变量建立模型;对于4种棉花共192例样本,所建

模型的识别准确率高达99%。2018年,Liu等[48]基

于LS-SVM结合遗传算法对4种不同的特级初榨

橄榄油进行光谱分类,对于80个预测集样本,模型

的预测准确率为96.25%。
遗传算法能够从光谱数据中选出与待测物质相

关的特征吸收峰信息,从而在建立模型时排除影响

模型性能的其他频段的无效信息,提升模型的准确

性。但是,遗传算法仅能从数据中直接提取出有效

信息进行分析,不会对这些信息进行转换,因此不能

提升区分度。
主成分分析(PCA)能够将一组高维度数据重构

为主成分的新变量,这些变量是原始数据的线性组

合,且第一个主成分具有最大的方差[49]。由于PCA
算法能大幅降低太赫兹光谱的维度,并可将不同样

本光谱数据的差异最大化,因此可以提高定性和定

量分析的精度。目前,许多定性、定量研究工作都在

数据分析前使用PCA算法对数据进行重构。

2016年,Nie等[50]使用PCA算法从大豆的光

谱中提取了8个主成分,将主成分输入至反向传播

神经网络(BPNN)算法中用于识别转基因大豆,识
别的累计方差为97.582%。Zhan等[51]使用PCA
算法对食用油和污油的光谱进行降维,其中第一主

成分(PC1)识别了97.4%的光谱特征,随后采用

SVM算法对污油实现了100%的识别率。Ge等[39]

基于PCA-SVM算法对黄曲霉毒素B1 的乙腈溶液

进行了定量分析,分析结果表明,当黄曲霉毒素B1
的质量浓度为1~50

 

μg/L时,模型的预测准确率可

达93.75%,相 比 直 接 使 用 SVM 算 法 提 高 了

8.75%。Zhang等[52]测试了三种不同中草药(白
英、龙葵和马兜铃草)的光谱,采用PCA降低原始光

谱的维度,并通过RF算法进行分类,模型对100个

测试样本的分类准确性高达99%。2017年,Zou
等[53]采用PCA算法对正常和实验性自身免疫性脑

脊髓炎(EAE)猴脑组织的太赫兹光谱进行了区分,
结果如图5所示,样本的时域信号经PCA处理后,
可以清晰地将病变组织和正常组织区分开来。Lian

等[54]测得了不同品系玉米(MIR162、Bt-11、Mon810
和Jinboshi781)的太赫兹光谱,先使用PCA提取前

四个主成分,这四个主成分表征了超过95%的光谱

特征;然后使用SVM算法进行分类识别,识别准确

率达到了92.08%。Liang等[55]测试了3个产地

(内蒙古、山西、陕西)的黄芩,先采用PCA提取前三

个主成分(这三个主成分表征了光谱90.5%的特

征),然后采用SVM建立模型并采用粒子群算法对

模型参数进行优化,最后采用模型对这些光谱进行

分类 识 别,识 别 准 确 率 可 达95.56%。2018年,

Kistenev等[56]采集了46例口腔黏膜样本用于诊断

口腔扁平苔藓(OLP);采用PCA降维后,他们将光

谱数据导入到SVM 中进行分类,分类结果表明30
例病 变 样 本 能 被100%正 确 识 别。2019年,Luo
等[57]采集了10种大豆种子共500例样本的太赫兹光

谱,并基于核函数主成分分析(KPCA)算法提取了87
个主成分,这些主成分表征了超过95%的光谱特征;
然后基于AdaBoost和决策树算法对大豆种子的光谱

进行分类,分类精度最高可达99.24%。Zhang等[58]

测量了360例石蜡包埋前列腺组织的光谱,然后采用

PCA算法提取前两个主成分,再采用LS-SVM算法

对预测集中的90个前列腺癌组织和正常组织样本进

行识别,识别准确率可达92.2%。

图5 实验性自身免疫性脑脊髓炎(EAE)和正常

猴脑组织前两个主成分的评分图[53]

Fig 
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PCA不仅可以实现对光谱数据的降维,还能够

重构光谱数据,将目标物质的特征更直观地表现出

来。但是,在光谱分析工作中,通常选用前两个或前

三个主成分值进行分析,这些主成分值能表征95%
以上的光谱信息,但并不能表征所有的光谱信息,因
此会有部分信息丢失而产生细微误差。

降噪重构算法不仅能以最少的维度表征光谱的

有效信息,将不同物质的光谱差异最大化,而且能够
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大幅压缩光谱信息,加快识别效率。但是,此类算法

无法实现对光谱的降噪。当光谱噪声过大时,这类

算法会将光谱的噪声识别为光谱特征并进行提取,
导致最终结果产生误差。因此,对于低信噪比光谱

进行分析时,各研究小组通常使用不同的数据降噪

算法来提升光谱的信噪比。
小波变换通常是将光谱信号拆解为对应不同频

段的组分,进而去除代表噪声的高频组分,最后采用

小波逆变换重组光谱信号。与传统的小窗傅里叶变

换降噪相比,小波变换更适用于诸如太赫兹时域信

号之类的瞬时变化的非平稳信号[59]。

2018年,Zhang等[60]测得了6-苄基氨基嘌呤

(6-BA)、多效唑(PBZ)和马来酰肼(MH)这三种植

物生长调节剂的太赫兹光谱,然后基于“sym4”小波

函数和四层小波对光谱进行分解,处理后的光谱实

现了更高的信噪比(6-BA的信噪比为40.22,PBZ

的信噪比37.73,MH 的信噪比34.83)和更低的

RMSE(6-BA的RMSE为0.41,PBZ的RMSE为

0.40,MH 的RMSE为0.54)。Peng等[61]测得了

存在于脑胶质瘤中的混合物(7种物质)的光谱,然
后基于小波变换和多项式拟合基线校正对光谱进行

去噪处理并去除基线,结果如图6所示,将处理后的

光谱输入至SVM 算法,对其中用于脑胶质瘤诊断

的两种关键物质的浓度进行预测,模型的R 可达

99.135%,RMSE仅为0.40%。2019年,Du等[62]

制备了含果糖、半乳糖和甘露糖的三元混合物,并对

混合物中三种组分的含量进行定性和定量分析;他
们使用db4小波变换对光谱进行降噪,然后采用

PLS算法进行分析;经过交叉验证得到模型对三种

物质的RMSE分别0.67%、1.22%和0.98%,相比

使用原始光谱的 RMSE(0.77%、1.35%、1.06%)
都有所提升。

图6 10个混合物样品的太赫兹吸收光谱[61]。(a)原始光谱;(b)小波变换后的光谱;
(c)通过多项式拟合进行基线校正后的光谱
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  目前,最常用的Savitzky-Golay平滑是将光谱

进行整体平滑,因而会将光谱中物质的特征吸收和

噪声一起去除。与常用的Savitzky-Golay平滑去噪

相比,小波变换能在去除光谱噪声的同时保留光谱

的有效信息。但是,小波变换中存在不同的小波函

数,需要根据数据的实际情况选用合适的小波,错误

选择将会导致光谱的有效信息大幅丢失。
除了上述主流方法,也有许多研究使用了其他

算法进行降噪或重构光谱数据。如:2017年,Zhang

等[63]测得了L-谷氨酸、L-谷氨酰胺和L-酪氨酸三

元混合物的光谱,研究了多元散射校正(MSC)、

Savitzky-Golay(S-G)平滑、一阶导数和小波变换等

预处理算法,并采用PLS与SVM 算法对三种组分

的含量进行了定量分析;其中,将 MSC与SVM 算

法相 结 合 的 方 法 具 有 最 佳 效 果,对 质 量 分 数 为

3.33%~20%的样品进行识别时,该方法对L-谷氨

酸、L-谷氨酰胺和L-酪氨酸识别的相关系数分别可

达0.9993、0.9997和0.9994。Türker-Kaya等[64]

0130001-6



创刊四十周年特邀综述 第41卷
 

第1期/2021年1月/光学学报

测量了转基因与非转基因水稻种子的光谱,然后采

采稀疏表示(SR)算法提取光谱特征,并采用RF算

法建立识别模型,该模型对于60例样本的识别结果

显示,识别准确率可达95%。2018年,Liu等[65]采

集了肝脏肿瘤组织以及肝脏正常组织的太赫兹光

谱,然后使用局部保持投影(LPPs)对光谱进行压缩

降维,并使用概率神经网络(PNN)进行肿瘤识别,
该方法对测试集中的20例样本实现了100%的识

别准确率。2019年,Liu等[66]采用太赫兹光谱法快

速 测 定 了 污 染 大 豆 油 中 致 癌 物 质 黄 曲 霉 毒 素

B-1(AFB)的含量;他们将t-SNE作为预处理方法,
采用BPNN进行定量分析,模型的R 为0.9948,

RMSEP为0.7124
 

μg/kg,检测限可达1
 

μg/kg。

Huang等[67]基于最大信息系数(MIC)提取光谱特

征,并将其用于小鼠肝损伤的识别;他们首先使用统

计技术箱线图剔除存在数据异常的光谱,然采用

MIC提取光谱特征,最后使用 RF和 AdaBoost算

法进行分类,识别率均为92%。2020年,Huang
等[68]测试了质量浓度为0.2~50

 

mg/mL的糖蛋白

溶液,发现吸收系数与浓度之间存在显著的非线性

关系;他们通过复合多尺度熵(CMSE)方法获得了

特征,并通过K 均值算法聚类实现了对糖蛋白溶液

中糖蛋白含量的定量识别,准确率最高可达90%。
此类信号处理的算法均通过提取有效信息或消

除无关信息来提升光谱数据的信噪比,但是这些算

法通常不具备分析功能,因此需要结合分析算法进

行定性、定量分析。此外,这些算法通常包含各种参

数,需要根据自身数据情况进行调整。设置参数错

误可能会导致样品信息丢失,并最终导致光谱识别

错误。

4 结束语

本文对目前生物医学领域中基于太赫兹光谱技

术的各种算法的研究工作进行了介绍,这些算法包

括两部分:应用于数据分析的定性和定量算法以及

应用于数据处理的降噪和重构算法。
应用于数据分析的定性和定量算法通过使用各

类回归算法或机器学习算法对光谱进行识别来实现

对样本的定性和定量分析,但此类算法通常需要高

信噪比的光谱来建立模型;而在生物医学领域,样本

通常包含水在内的各种物质,光谱的信噪比较差,导
致所建模型的识别准确率较低。因此,在应用这类

分析算法前,应先采用降噪重构算法从光谱中提

取可用于建立模型的关键信息,同时消除噪声信

号,以提高光谱的信噪比;之后再采用分析算法对

处理后的信号建立识别模型,以有效提高识别准

确率。但是,此类算法一般需要结合样本实际情

况设置各种参数,参数的不当设置会导致样本中

的有效数据丢失。
通过介绍这些研究工作,本研究团队希望读者

可以了解到目前生物医学领域太赫兹检测过程中结

合算法的优势。此外,在目前的分析算法研究中,用
于模型训练的样本和预测样本均为同一类型的样

本,它们的组分一致,仅在含量上有所区别;然而在

实际情况中,样本中通常会包含一些未知成分。因

此,未来的太赫兹算法研究应着重于使用不同的样

本(除了含有目标组分以外,各个样本中含有不同种

类的其他组分),以配合太赫兹仪器在临床医学中快

速、准确地开展疾病检测工作。
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