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血液鉴别对于检验检疫,刑侦以及动物保护领域具有非常重要的意义$传统的的血液鉴别方法在

鉴别的过程中存在分析周期长,对血液样本造成损害等缺点#而拉曼光谱可以通过分析与入射光频率不同

的散射光谱得到分子振动,转动方面的信息$进而得到物质的组成成分$并且具有零污染非接触的特点$为

血液的无损鉴别提供了可能$但是在拉曼光谱中$各个波长点之间存在严重的多重共线性$直接使用全光谱

进行建模会增加模型的复杂性和降低模型的稳定性#针对拉曼光谱的特点$提出了一种基于神经网络的波

长选择方法#该方法利用神经网络学习到各个波长点对校正模型的贡献权重$并将权重的均值作为阈值$去

除权重低于阈值的波长点$以达到波长选择的目的#为了更容易确定筛选的阈值$在权重学习的过程中加入

了稀疏约束$极大的减少了用于筛选的波长点#利用动物与人血清的拉曼光谱数据集对所提方法进行了验

证$实验结果表明$利用该方法得到的光谱建立的校正模型$相比于全光谱数据在分类准确率和
5R*

值都

有一定的提升$人工神经网络%

((

&的准确率达到了
3+:+3,-

$

5R*

值达到了
9:3E,9

$偏最小二乘%

V?OS

H5

&的准确率达到了
3/:77!-

$

5R*

值达到了
9:3W79

#与传统的波长选择方法
RI&

相比$该方法选择的

波长点更少$仅选择了
+/

个波长点用于建模$而且得到的校正模型的分类准确率和
5R*

值更高$证明该波

长选择方法能有效的筛选出对建模有贡献的波长点$提高了模型的分类准确率和稳定性$为血液的无损鉴

别提供了可能$具有一定的实用价值#
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血液中包含了大量的遗传信息和基因信息$在出入境的

检验检疫,刑侦以及动物保护等领域常常需要对未知的血液

样本进行物种鉴别$所以对于血液鉴别的研究有非常重要的

意义#传统的血液鉴别方法包括沉淀反应,凝聚反应,酶免

疫分析,等电聚焦,高效液相色谱仪等!

!

"

#这些技术都存在

分析周期长,对血液样品会造成损害等缺点$但是许多领域

要求在检测过程中尽可能的保证样品的完整$尤其是刑事侦

测方面$需要利用有限的样品做进一步的分析#

拉曼光谱分析法是通过对与入射光频率不同的散射光谱

进行分析以得到分子振动,转动方面的信息$进而得到物质

的组成成分$它具有零污染,非接触等特点$为血液的无损

鉴别提供了可能#到目前为止$已经有大量实验证明利用拉

曼光谱能够区分不同物种的血液!

/

"

#

在拉曼光谱中$光谱信息和预测成分之间在某些波段不

存在特定的相关关系$除此之外$各个波长点之间也存在严

重的多重共线性!

"

"

#如果采用全光谱数据进行建模$不仅会

增加校正模型的复杂性$而且其中一些噪声变量还会降低模

型的预测能力#文献!

+S3

"中提到利用选定的波长点或波长

区间而不是全光谱数据进行建模可以有效的提高校正模型的

性能#因此$研究波长选择算法对于简化校正模型和提高校

正模型的性能具有重要的实际意义#

现有的波长选择方法大致可以分为三类#第一类是利用

与校正模型相关的统计信息对波长点或波长区间进行评估$

一般是对各个波长点或波长区间逐一考察$决定该剔除哪一

些波长点或波长区间$典型方法有区间偏最小二乘法
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"等#第二类是根据各个波长

点的回归系数,协相关系数等一些指标进行排序$然后选择

剔除靠后的那些波长点$例如偏最小二乘无信息剔除法
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,竞争自适应重加权抽样法%

*56O

&
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"和变量

置换总体分析法!

3

"等#第三类是将波长选择看作全局优化问

题$利用智能优化算法对波长点进行选择$遗传算法%

d5

&,

粒子群优化算法%

VO.

&,模拟退火算法%

O5

&等算法均属于此

类#

本文提出了一种基于神经网络的拉曼光谱波长选择方

法#该方法利用神经网络的自学习能力$自适应得到各个波

长点对校正模型的贡献权重$然后将权重的均值作为阈值$

去掉权重低于阈值的波长点$从而达到波长选择的目的#利

用该方法对人与动物血清的拉曼光谱进行波长选择$将波长

选择后的光谱进行分类实验$取得了较好的实验结果#

!

!

波长选择网络

!!

拉曼光谱中包含大量与建模无关的波长点$本文利用神

经网络学习到各个波长点对校正模型的贡献权重$通过学得

的权重筛选出与校正模型相关的波长点用于建模$有效的提

升了校正模型的性能#波长选择网络的结构如图
!

所示$为

了方便描述$将这个网络结构命名为
\O($Q

%

c8_$>$N

1

QD

X$>$PQ2=NN$Qc=FK
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\O($Q

分为波长选择和校正模型两个部

分$波长选择模块%红色虚线框中的结构&由
#*!

层和
#*/

层两个全连接层构成$校正模型由
#*"

层,

#*+

层两个全连

接层和输出层%

.RUVRU

层&构成#

!!

#*!

层的作用是对输入的光谱数据进行降维$以防止误

差反向传播时波长选择模块的网络结构梯度更新过大#
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层的权值矩阵$

D

#*!

为
#*!

层的偏置向量$

B

#*!

%'&为
#*!

层的激活函数$保证权重大于零$

6

#*

表示
#*!

层的输出#

#*!

层的神经元个数为
J

)

!

$

J

为输入的波长点

个数$

!

%

!

"
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&为降维倍数#

图
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结构图
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层利用降维后的数据学习出各个波长点对建模的贡

献权重%
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为
#*/

层的权值矩阵$

D

#*/

为
#*/

层的偏置向量$

B

#*/

%'&为
#*/

层的激活函数#

#*/

层神经元个数与输入的波长

点个数相同均为
J

#

#*/

层学习到的各个波长点的权重相差

较小$不容易筛选#考虑到光谱中对建模有贡献的波长点往

往较少$因此对权重增加稀疏约束#因此构造如下的损失函

数
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%'&是原损失函数$

%

是控制稀疏程度的参数#

\O($Q

网络选择具有以下优点(

%

!

&对学得的波长点权重增加稀疏约束$更容易选择与

校正模型相关的波长点用于建模(通过网络学习到的各个波

长点的权重差异较小$不容易选取需要的波长点$而且在拉

曼光谱中对建模有贡献的波长点在全光谱中是稀疏的$因此

对权重增加了稀疏约束$极大的减少了用于选择的波长点$

更容易确定筛选的阈值$选出与建模相关的波长点#

%

/

&波长选择模块计算权值的方式与注意力机制!

!9

"的功

能相吻合$能计算出各个波长点对校正模型的贡献(注意力

机制可以通过扫描全局获取重点关注的目标区域$在目标区

域投入更多的资源$获取关注目标的更多细节#波长选择网

络利用注意力机制$能够获取到对模型有贡献的波长点$能

有效的提高模型的性能#

/

!

实验部分

#"!

!

光谱采集

实验选用人,比格犬,新西兰兔三种动物的血清作为实

验样本$其中包括采集于重庆市西南医院的人血清样本
!!9

例和采集于重庆市中药研究院的动物血清样本
/!7

例%其中

犬
!!7

例,兔
!99

例&$共计
"/7

个样本$人与动物血清样本
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清单如表
!

所示#

表
!

!

血清样本清单

J26?&!

!

Q&<1C>2C

:

?&?8>;

血清样本 来源 取样方式 样本数

人血清 重庆西南医院 无菌取样
!!9

比格犬血清 重庆中医研究院 无菌取样
!!7

新西兰兔血清 重庆中医研究院 无菌取样
!99

!!

采集的血清样本均通过取沉淀后的血液样本的上层清液

获得$采用乙二胺乙酸二钠%

&HU5

&抗凝管盛放#每次实验

均采用移液管取
/

&

?

血清样本置于石英载玻片上$然后利

用光谱仪进行测量$为了减少实验误差$每个样本都要测量

+

次$取平均值作为最终测量值#

实验仪器主要包括计算机,光谱仪,石英载玻片,移液

管,抗凝管等#光谱仪是采用小型拉曼光谱仪海洋
TH6S02S

PF=SWE,

$光谱的激发波长为
WE,<<

$分辨率
+P<

@!

$扫描

范围为
/99

#

/999P<

@!

$激发功率为
!E:E<\

$曝光时间

为
,X

#

虽然人,犬,兔的血液中都包含了蛋白质,葡萄糖,色

氨酸和血红素等物质!

!9

"

$使得这三种动物血清的拉曼光谱

具有相似的谱峰%如图
/

所示&$但是不同物种的遗传基因不

同$导致了血清中的某些成分的浓度和化学特性是不同

的!

!/

"

$使其在对应的谱峰上存在微弱的差异$可以利用这些

差异对人和动物的血清进行区分#

图
#

!

测得的人*比格犬*新西兰兔的拉曼光谱

-8

9

"#

!

42C2=>

:

&7;<2AD@1C2=

$

6&2

9

?&2=/

.&Bb&2?2=/<2668;B&<&C&2>1<&/

#"#

!

方法

原始光谱在
/99

#

7"9P<

@!波段受石英载玻片的影响$

在
!W!9P<

@!波段之后无明显的波峰$所以实验选择了

,3E

#

!W!EP<

@!波段共
E99

个波长点进行分析#从图
/

中可

以看出样本之间的光强差异很大$为了消除样本之间的光强

差异$每条光谱都除以该光谱中最大的值$将光强归一化到

9

#

!

之间*然后利用移动平均平滑法去除光谱中的噪声$滑

动窗口大小为
3

#

!!

波长选择模块中输入的光谱样本波长点个数
J;E99

$

降维倍数
!;,

$所以第一个全连接层%

#*!

层&的神经元个数

为
!79

个$第二个全连接层%

#*/

层&的神经元个数与输入的

图
$

!

人*犬*兔血清的拉曼光谱归一化后的对比

-8

9

"$

!

42C2=>

:

&7;<2AD@1C2=>&<1C

$

/A

9

>&<1C2=/

<2668;>&<1C2D;&<=A<C2?8E2;8A=

波长点个数相同均为
J;E99

$神经网络校正模型中的两个

全连接层%

#*"

和
#*+

层&的神经元个数分别为
"99

个和
!,9

个$

.RUVRU

层有两个神经元$为二分类#本实验所采用的

目标函数是交叉熵$计算公式如式%

+
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%
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&
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%
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/%-

?

-

!

%

+

&

式%

+

&中$

87

为第
7

个样本的测量值$

H

87

为第
7

个样本的预测

值$

=

为输入的样本数量#利用随机优化方法自适应矩估计

算法%

5)8<

算法&进行求解$网络的学习率设置为
9:99!

$最

大的迭代次数为
!99

次#

\O($Q

训练过程中的损失值和分类

准确率如图
+

所示$可以很明显的看出$随着迭代次数的增

加$损失函数逐渐收敛$分类准确率逐渐趋近于
!

#本文将

权重的均值作为阈值$计算公式如式%

,

&

.

?

(

!

=

2

J

$

=
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(

!

$

J

9(

!

?

7
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%

,

&

式%

,

&中$

?

7

9

第
7

个样本的第
9

个波长点处的权重#

图
M

!

训练过程中的损失值和准确率
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"M

!

LA>>I2?1&2=/2771<27

O

/1<8=

9

CA/&?;<28=8=

9

!!

降维倍数
!

是网络结构中非常重要的一个参数$

!

过大

或过小都不能使校正模型达到最佳性能$如图
,

所示$当
!;

,

时校正模型的分类准确率最高$在
!

(

,

时$校正模型在校

正集和测试集的的分类准确率都较低*在
!

"

,

时$校正集上

的分类准确率基本不变$但是测试集上的分类准确率略有下

3,+"

第
!!

期
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降$因此本文选取的降维倍数为
,

#

图
)

!

不同的降维倍数
'

在测试集和校正集上的分类准确率
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%?2>>8D872;8A=2771<27

O
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结果与讨论

!!

在实验的过程中$将
"/7

例光谱样本按比例取出
!

)

"

%共

计
!93

例$

"W

例人,

"3

例犬,

""

例兔&作为测试集对校正模

型的性能进行测试$余下的
/

)

"

%共计
/!W

例$

W"

例人,

WW

例

犬,

7W

例兔&作为校正集用于校正模型的训练#将利用
\OS

($Q

得到的光谱与全光谱数据分别使用神经网络%

N$'F8>N$QS

c=FK

$

((

&和
V?OSH5

建模进行对比$同时将
\O($Q

与经

典的波长选择算法
RI&

%

'N2Na=F<8Q2_$_8F28Y>$X$>2<2N8Q2=N

&

进行对比$并使用分类准确率,

6.*

曲线%

F$P$2_$F=

B

$F8Q2N

1

PD8F8PQ$F2XQ2PP'F_$

&和
5R*

%

8F$8'N)$FP'F_$

&对这些校正模

型的性能进行评价#

6.*

曲线的横坐标为假正率%

#V6

&$纵

坐标为真正率%

UV6

&$

UV6

和
#V6

的计算公式如式%

7

&

'1I

(

'1

'1

/

M=

$

M1I

(

M1

'=

/

M1

%

7

&

式%

7

&中$

'1

为真正例$

M1

为假正例$

M=

为假反例$

'=

为真反例#

INJ

曲线所包围的面积称之为
BOJ

$

BOJ

的值

越大$证明模型的分类精度越高#

BOJ

的计算公式如式%

W

&

BOJ

(

$

=

-

!

7

(

!

%

'1I

7

/

!

/

'1I

7

&%

M1I

7

/

!

-

M1I

7

& %

W

&

式%

W

&中$

=

为样本的数量#

图
7

%

8

&给出了
\O($Q

学得的光谱权重$只有
!93

个波

长点的权重不为零#利用式%

,

&计算出一个阈值$将权重小

图
W

!

2

#

!

光谱权重

-8

9

"W

%

2

&

!

Q

:

&7;<2?B2I&?&=

9

;@

:

A8=;B&8

9

@;

于阈值的波长点也去掉#最终$

\O($Q

选择了
+/

个波长点

用于建模$如图
7

%

Y

&所示#

图
W

!

6

#

!

拉曼光谱波长选择前后谱线对比图

-8

9

"W

%

6

&

!

42C2=>

:

&7;<1CB2I&?&=

9

;@>&?&7;8A=

6&DA<&2=/2D;&<7AC

:

2<8>A=7@2<;

!!

将波长选择前后的光谱利用
V?OSH5

和
((

进行建模$

实验结果表明$四种校正模型在校正集上都取得了非常好的

效果$如表
/

所示$

((

和
\O($QS((

均未错分$分类精度

都达到了
!99-

$

V?OSH5

和
\O($QSV?OSH5

分别错分了
/

例和
!

例$分类精度也分别达到了
33:,"3-

和
33:9WE-

#在

测试集上$

\O($QS((

分类精度优于其他三种模型$仅错分

了
7

例$分类精度最高为
3+:+3,-

*

V?OSH5

错分了
!9

例$

分类精度为
39:E/7-

*

((

和
\O($QSV?OSH5

均错分了
E

例$分类精度相同为
3/:77!-

#从上述的实验结果可以看

出$利用
\O($Q

对光谱进行波长选择有利于提升校正模型

的性能#

表
#

!

分类结果对比

J26?&#

!

%AC

:

2<8>A=AD7?2>>8D872;8A=<&>1?;>

建模方法 校正集准确率)
-

测试集准确率)
-

V?OSH5 3E:!,7 39:E/7

(( !99:999 3/:77!

\O($QS(( !99:999 3+:+3,

\O($QSV?OSH5 33:9WE 3/:77!

!!

V?OSH5

$

\O($QSV?OSH5

$

((

和
\O($QS((

在测试集

上的
6.*

曲线如图
W

所示#通过式%

W

&计算可以得到这四种

校正模型的
5R*

值$

V?OSH5

和
\O($QSV?OSH5

的
5R*

值分别为
9:3W79

和
9:3"/E

$

((

和
\O($QS((

的
5R*

值

分别为
9:3E,9

和
9:3W9"

$从这四种校正模型的
5R*

值可

以看出$利用波长选择后的光谱进行建模能提升校正模型的

性能$让其具有更优的鉴别能力#

!!

分别使用
\O($Q

和
RI&

对光谱进行波长选择$如图
E

所示$

\O($Q

选择的波长点个数远少于
RI&

#在稀疏约束

的作用之下$

\O($Q

去掉了绝大部分的波长点$只选择了
+/

个波长点$而
RI&

却选择了
+E7

个波长点#将
\O($Q

和

RI&

波长选择后的光谱分别用于建立
V?OSH5

校正模型$

分类结果如表
"

所示$

\O($QSV?OSH5

在校正集和测试集上

97+"
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的分类准确率分别为
33:9WE-

和
3/:77!-

$

RI&SV?OSH5

在校正集和测试集上的分类准确率分别为
3E:!,7-

和

3!:W+"-

#

\O($QSV?OSH5

在校正集和测试集的分类准确率

相比于
RI&SV?OSH5

都要高一些#

图
Z

!

KLQF5R

和
..

血液鉴别的
4+%

曲线

-8

9

"Z

!

4+%71<I&ADKLQF5R2=/..7?2>>8D872;8A=

图
]

!

!

2

#

42C2=F_Q.&;

波长选择后的光谱$

!

6

#

GH0

波长选择后的光谱

红色部分是保留的波长点

-8

9

"]

!

%

2

&

;@&>

:

&7;<1C2D;&<42C2=F_Q.&;B2I&?&=

9

;@>&?&7F

;8A=2=/

%

6

&

;@&>

:

&7;<1C2D;&<GH0B2I&?&=

9

;@>&?&7F

;8A=

UD$F$)

B

8FQ2XF$X$F_$)c8_$>$N

1

QD

B

=2NQ

表
$

!

42C2=F_Q.&;FKLQF5R

和
GH0FKLQF5R

分类结果对比

J26?&$

!

%AC

:

2<8>A=AD42C2=F_Q.&;FKLQF5R2=/

GH0FKLQF5R7?2>>8D872;8A=<&>1?;>

建模方法 校正集分类结果)
-

测试集分类结果)
-

\O($QSV?OSH5 33:9WE 3/:77!

RI&SV?OSH5 3E:!,7 3!:W+"

!!

\O($QSV?OSH5

和
RI&SV?OSH5

在测试集上的
6.*

曲线如图
3

所示#根据
5R*

的计算公式%

W

&计算可以得到各

自的
5R*

值分别为
9:3W79

和
9:37,E

#从中可以看出$相

比于
RI&

$

\O($Q

不仅能去掉更多的波长点$而且对校正

模型的性能提升也更为显著#

图
(

!

42C2=F_Q.&;FKLQF5R

和
GH0FKLQF5R4+%

曲线对比

-8

9

"(

!

%AC

:

2<8>A=AD42C2=F_Q.&;FKLQF5R

2=/GH0FKLQF5R4+%71<I&>

!!

拉曼光谱的各个波长点之间存在严重的多重共线性$采

用全拉曼光谱数据用于
((

和
V?OSH5

模型的构建$得到的

校正模型性能不够好#利用
\O($Q

对拉曼光谱进行处理$去

除了光谱中对建模有影响和无贡献的波长点$对于校正模型

的性能有显著的提升#

\O($Q

与经典的波长选择算法
RI&

相比也具有明显的优势$

RI&

算法的核心思想是在原光谱

中引入人工随机变量$将随机变量和光谱一起进行建模$将

原光谱中各个波长点的回归系数与随机变量回归系数的平均

值进行比较$如果原光谱波长点的回归系数低于人工随机变

量回归系数的平均值$就认为该变量是噪声变量$应该被剔

除#由于
RI&

算法引入随机变量$导致该算法存在一些随

机因素$使得每次筛选的结果都不相同$但都表现出很强的

一致性#

RI&

在剔除波长点的过程中参考的是人工随机变

量$即随机噪声$所以剔除的仅仅是影响建模的噪声波长

点$对建模既没有贡献也没有影响的波长点并不会剔除#

\O($Q

相比于
RI&

就要-激进.许多#

\O($Q

由于是通过神

经网络进行波长选择的$同样也存在一些随机因素$

\O($Q

是通过神经网络自学习能力自适应得到每个波长点的权重$

从而利用学得的权重对波长点进行筛选#同时在权重学习的

过程中加入了稀疏约束$所以学得权重非常稀疏$利用稀疏

的权重对波长点进行筛选会变得更加容易#通过上面的实验

可以看出$

RI&

所选择的波长点比较多$它并没有筛选掉太

多的波长点$是一种比较-保守.的波长选择算法#相比之

下$

\O($Q

所选择的波长点较少$而且建立的校正模型性能

更好$证明了
\O($Q

是有效的#

+

!

结
!

论

!!

利用神经网络的学习能力提出了一种基于神经网络的拉

曼光谱稀疏波长选择的新方法+++

\O($Q

#它能自适应的选

择拉曼光谱中包含信息的波长点$从而建立更加高效的校正

模型#将波长选择前后的拉曼光谱利用同一种方法建模进行

对比$进一步验证了该方法有利于校正模型分类精度的提

升$最高达到了
3+:+3,-

#同时还与
RI&

波长选择算法进

行了对比$实验结果表明
\O($Q

在波长点选择的个数和校

正模型的分类精度方面都优于
RI&

算法$精度达到了

3/:77!-

#
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