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提高近红外光谱法检测人体血液等复杂溶液成分准确度的研究进展
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近红外光谱常被用于含氢有机物质等的物化参数测量!可以提供丰富的结构和组成信息在复杂溶

液的光谱定量分析中更是被广泛应用"然而在人体血液等复杂溶液的近红外光谱分析中!强大的背景信息

造成的噪声干扰和冗余变量的存在!严重影响着样品的光谱测量和分析!影响着分析的效率和准确度"如何

消除背景噪声等的干扰来提高分析准确度已经引起高度重视!近几年来!国内外学者提出了许多基于化学

计量学方法的相关方法"从光谱预处理#变量优化和建模分析三方面!以传统的化学计量学方法出发!总结

和分析这些方法在人体血液等复杂溶液的近红外光谱定量分析的应用和各自的特点!为提高光谱定量分析

准确度的研究提供参考"
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近红外光谱主要是由于分子振动的非谐振性使分子振动

从基态向高能级跃迁时产生的!带有丰富的物质成分信息!

适合于含氢化合物的分析(

"

)

"随着化学计量学技术的发展!

近红外光谱被广泛应用在物质成分的定量分析中!在液体食

品(

-

)

#食用油(

+

)和血液(

!

)等方面的光谱定量分析中!有快

速#非侵入和准确性高的特点!对人们的生产和生活有着重

要的意义"

杂散光#背景变动和冗余变量等引起的干扰导致光谱信

噪比低等!严重影响着分析的准确度!提高人体血液等复杂

溶液的近红外光谱定量分析准确度已经成为非常有意义的研

究"近几年来!相关研究已取得丰富成果"本文对提高分析

准确度的最新策略进行综述!分析杂散光和背景变动等干扰

的预处理方法!探讨优化变量对提高光谱定量分析准确度的

影响!概括在建模方面用来提高溶液的近红外光谱定量分析

准确度的最新策略!为人体血液等复杂溶液的近红外光谱定

量分析提供参考"

"

!

杂散光和背景变动等干扰预处理方法

!!

在复杂溶液的近红外光谱定量分析中!背景噪声和冗余

变量的消除是提高分析准确度的关键!因此光谱预处理是必

不可少的"传统的滤波平滑算法被不断的改进!除此之外!

新的处理方法也被逐渐应用"例如李刚等人研究分析物与干

扰物之间的光谱多重共线性!采用光谱差异系数作为验证该

共线性程度的指标!通过仿真实验肯定该结论的普适性!随

后又提出基于净信号的波长优选新方法!并通过乙醇溶液的

光谱定量实验证明该方法提高分析准确度的有效性(

C

)

"此外

还研究基于*

DI(

+理论!系统地阐述
D

个组分和
(

个干扰

因子引起的系统误差(

A

)

!并在阐述散射引起的非线性干扰问

题中提到使用预处理和非线性校正方法相结合建立稳健的模

型来减少散射引起的非线性影响(

#

)

"

传统的消除光谱仪机器噪声等无用信息的光谱预处理方

法有导数法#平滑法和乘法信号校正%

D/J

&法等数学滤波算

法!与
?/J

#

D/J

等滤波去噪方法不同的是信号平滑算法!

传统的有移动平均平滑法和
/6K:2HL

5

,M%&6

5

%

/,M

&卷积平滑算

法!其中用的最广泛的是
/,M

平滑算法"在
-."*

年!

9E70F

99&,DN6:8007

等研究移动平均滤波器在近红外光谱定量分



析中的应用!使用指数
D9

滤波器!实验结果表明该方法与

其他类型的
D9

和
/,M

滤波器相比!

OP/

模型预测的均方根

误差明显降低!模型预测准确度提高(

>

)

"

?46E6F9&30H

B

等提

出使用带阻滤波%

Q/R

&法!并将该方法与传统的带通滤波

%

QOR

&法进行比较!结果表明!在近红外区该算法与
OP/

模

型结合!将预测均方根误差从
"..E

G

,

8&

S"降到
+!E

G

,

8&

S"

!最佳血糖预测决定系数为
.'*>-

(

*

)

"两种算法都是将滤

波器应用到近红外光谱定量分析中!并且实验结果表明!两

种滤波算法都能有效的降低
OP/

模型预测的均方根误差!提

高模型预测的准确度"然而移动窗口的宽度决定平滑去噪的

效果!窗口大小不当会造成光谱信号失真等影响"

近年来!基于小波分析的去噪算法也逐步用于化学分

析"

-.">

年!周风波基于小波分析的去噪算法的主要进展!

提出基于提升小波变换的阈值改进算法!实验结果表明该算

法优于
T%7%F%

的软硬阈值去噪算法!有效地提高光谱信噪

比和降低均方根误差!且得出该方法在紫外可见光谱信号分

析中具有较好的应用前景的结论(

*

)

"

-."*

年!

/F6%

等提出

基于连续小波变换的高阶导数分析方法!实验结果表明!该

方法与
RU

法和
/,M

法一样有效!该方法的一大优势在于四

阶导数能提高分辨率!降低噪声和旁瓣效应(

""

)

"

人体血液成分检测受背景变动等干扰更为显著!个体差

异和测量条件的影响使得在实际的临床应用阶段进展缓慢"

为克服强大的背景干扰!研究者开始尝试使用不同于传统的

测量方法"李刚等在
-..A

年对动态光谱法%

T/

&在近红外无

创血液成分检测的应用进行理论分析!并验证该方法提高血

液成分检测准确度的可行性(

"-

)

!此后对该方法进行一系列

的改进!先后采取使用多次谐波分量(

"+

)

$小波变换(

"!

)

$进行

Q%V163

积分#降低波长分辨率#均衡
T/

信噪比(

"C

)

$基于

OOM

信号的补偿拟合提取
T/

数据(

"A

)和
OOM

预处理和
T/

提取联合应用(

"#

)的方法!该团队对无创血糖的研究从理论

到实验!都证明基于动态光谱法的研究能够提高无创血糖近

红外测量准确度!推动无创血糖的临床应用"

徐可欣等首先讨论净信号在评价测量准确度方面的重要

作用(

">

)

$然后提出基于背景光谱构建噪声子空间提取葡萄

糖净信号的方法!使相关系数达到
.'*

!并且突出葡萄糖的

特异信号(

"*

)

$对标准样本校正和参考波束设计进行研究!评

估单光束和双探测器双光束测量的信噪比!证明双光束设计

更优于前者(

-.

)

$双光路测量结合净信号处理的参考测量方

法的
OP/

模型预测结果表明!该方法的效果优于单光路扣除

背景光谱!更有效地提取到葡萄糖的特征信息从而提高预测

准确度(

-"

)

"

在近几年无创血糖的近红外光谱定量分析中!基于浮动

参考方法的相关策略得到较好的发展!旨在消除复杂的人体

背景和波动的测量条件带来的强大背景干扰"

;

5

%2:W686K

等

在研究无创血糖的测量时设计出一种低成本#无痛#无创的

血糖测量系统!并通过对人体皮肤产生的背景噪声进行浮动

或内参照!消除背景噪声的干扰!并采用基于
PD

的神经网

络模型进行标定!测量葡萄糖浓度!实验证明该方法的高效

性(

--

)

"刘蓉等在研究基于近红外光谱的血糖无损检测时!考

虑到葡萄糖的特异性信号较弱和背景变化问题!采用特殊的

源
,

探测器距离作为浮动参考位置!进行相对测量和背景校

正"研究结果表明该方法显著增强漫反射系数与葡萄糖浓度

的相关性!有效地消除背景变化的影响(

-+

)

"而后又在浮动参

考位置的基础上!探讨半无限浑浊介质中浮动参考位置的理

论基础!采用搭建的基于定制的连续移动空间分辨双光纤近

红外测量系统!分别进行蒙特卡罗和体外实验!模拟结果和

实体验证结果均表明该研究对浮动基准测量光纤的设计具有

重要意义(

-!

)

"

徐可欣等提出一种基于浮动基准位置和测量位置的差分

校正方法!旨在消除背景干扰引起的光谱变化!并进行体内

和体外实验验证!实验结果肯定该方法的有效性!在无创血

糖测量中有很好的应用前景(

-C

)

"而后又提出采用新的方法

来校正光谱漂移问题!以浮动参考位置的相对变化作为基线

参考!定量描述不同源
,

探测距器分离处的信号漂移!建立一

个统一的方程来描述浮动参考位置变化之间的关系!利用该

方法校正近红外光谱漂移(

-A

)

"以上的研究均是以浮动参考

测量方法为基础展开的相关研究!仿真实验和在体实验都验

证该方法的有效性!与传统的方法相比!该方法更好地消除

个体差异和测量条件变化引起的干扰!从很大程度上提高无

创血糖的近红外光谱定量分析准确度!更推动无创血糖的临

床研究"

-

!

波长变量选取方法

!!

使用光谱定量分析溶液时!变量个数往往大于样本个

数!造成信息的冗余!剔除多余变量是简化模型和提高预测

准确度必不可少的"在传统的方法中!无信息变量消除

%

X$Y

&法是基于
OP/

回归系数分析的变量选择方法!而将

蒙特卡罗采样和
OP/

回归系数结合的变量选择方法在近几

年的研究中也被广泛应用!本节探讨基于蒙特卡罗采样和无

信息变量消除法结合的波长变量选取的最新策略"

Z67

等将蒙特卡罗%

DJ

&方法引入到无信息变量消除

%

X$Y,OP/

&中!即改进的
DJ,X$Y,OP/

!从模拟数据和实

际数据得到的结果来看!该方法提高多元校正模型的预测能

力(

-#

)

"朱红求等研究一种基于紫外可见光谱的多金属离子

浓度检测方法!提出基于
D%720J63&0

的无信息变量消除方

法与指数衰减函数相结合的改进型算法(

->

)

"

竞争自适应加权采样%

J9@/

&算法是蒙特卡罗方法的典

型代表!

P:

等在
-..*

年提出该算法!用
DJ

进行
(

次采样!

随机抽取校正集部分样本建立
OP/

模型!采用基于指数递减

函数%

YTR

&的强制波长选择和基于自适应重加权采样%

9@/

&

的竞争波长选择方法去除模型回归系数绝对值相对较小的

点!筛选出回归系数绝对值大的波长点作为特征变量!结果

证明该方法与之前的
DJ,X$Y,OP/

和移动窗口偏最小二乘

%

D[OP/@

&相比!模型的预测结果更好(

-*

)

"张华秀等将

J9@/

变量筛选方法应用在液态奶中蛋白质和脂肪含量的近

红外光谱测定中!结果表明该方法可减小模型预测的均方根

误差!提高相关系数!有效地简化模型(

+.

)

"

U67

G

等在
-."!

年提出竞争自适应重加权抽样逐次投影算法%

J9@/,/O9

&!

并将其应用于烟草叶片中尼古丁的近红外反射数据和农药制

!**"
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剂中有效成分的近红外透射数据!结果证明该方法选取的变

量建立的
DP@

模型比
/O9

和
X$Y,/O9

具有更好的预测效

果(

+"

)

"随后该团队在
-."A

年采用
D\@

和
J9@/

对苦参碱水

溶液中的有效成分进行测定!结果证明了
J9@/

消除频谱冗

余的有效性(

+-

)

"

;67OD 9783:04

等提出重复
X$Y

算法!即

MDY,X$Y,OP/

算法!实验结果表明该算法优于
X$Y,OP/

算法!能够消除更多的变量!且模型的预测性能更高(

++

)

"在

-."*

年!

P:

等提出新的基于竞争自适应重加权采样集合上

的移动窗口平滑技术的新的算法%

D[/,YJ9@/

&!该算法首

先进行
J9@/

集合!然后进行
D[/

搜索高频变量周围的有

效变量!实验结果表明该算法具有更好的预测性能(

+!

)

"

W67

G

等也提出一种优于
DJ,X$Y

算法的移动窗口偏最小二

乘法与采样误差剖面分析法%

/YO9,D[OP/

&法!显著改善

预测模型的性能(

+C

)

!以上的文献均证明
J9@/

方法筛选特

征变量的有效性和优越性"

变量筛选同样地在近红外高光谱技术中也是关键的步

骤!由于高光谱图像通常具有高维数据!其中冗余数据颇

多!严重影响近红外高光谱定量分析的准确度!因此使用有

效的方法筛选出变量显得尤为重要!

J9@/

法就是其中方法

之一"在
-."!

年!

]:0

等使用近红外高光谱成像技术鉴定不

同品种的芝麻油时!讨论了
J9@/

!

/O9

和
V,P[

三种筛选

变量的方法!并分别建立
/$D

和
PT9

模型!结果表明三种

变量选择方法都有效地提高模型预测准确度!得到满意的结

果(

+A

)

"

]:6

等在
-."#

年研究近红外高光谱成像技术对产地

麦冬的鉴别性能时!比较包括
X$Y

#

/O9

和
J9@/

等在内

的
".

中波长选择方法!结果证明波长选择方法对建模分析

的重要性(

+#

)

"

F̂67

G

等在
-."*

年使用近红外高光谱成像技

术对苹果品质进行无损检测!并且比较
J9@/

#

/O9

#随机

青蛙%

@R

&和
J9@/,/O9

#

J9@/,@R

五种变量筛选算法!实

验结果表明
J9@/,/O9

算法选择波长对苹果可溶性固形物

含量的在线检测具有很大的潜力(

+>

)

"

+

!

建模策略的研究进展

!!

使用分子光谱法对溶液成分进行定量分析时!除传统的

线性回归方法!如偏最小二乘#主成分分析和多元线性回归

法外!还有可以直接对非线性信息建模的非线性回归法!如

人工神经网络法#支持向量机法等!局部建模法也被广泛应

用!本节就近几年成分的光谱定量分析在建模方面采取的策

略进行讨论"

JF07

等使用近红外光谱技术快速检测水污染!采用

P//$D

方法建立近红外光谱定量测定水污染的化学需氧量

的校正模型!并研究不同核函数嵌入
P//$D

的效果!提出

利用深度学习方法进行参数优化的核函数方法!且结果证明

该建模方法的可行性(

+*

)

"

F̂6%

等为提高楔形样品池中复杂

溶液成分检测的准确性!采用多位置#多波长检测方法!获

得包括样品在内的多径非线性特征的多维谱!然后采用多维

光谱融合方法建立可视化的光强分布图像(

!.

)

"而后该团队

为检测浑浊介质的光学性质和化学成分!开发入射面不平行

于出射面的异性样品池!获得浑浊介质的非周向对称高光谱

图像的散射信息(

!"

)

"

李刚团队使用近红外漫射透射光谱和偏最小二乘法

%

OP/,T9

&进行血型鉴别!实验结果证明该模型有很好的内

部和外部分类能力(

!-

)

"而后又研究分辨人血与非人血液的

可见光漫反射光谱的最佳波长选择!使用等间距组合多元线

性回归方法来选择最佳波长!其结果表明该方法选取的波长

变量构建的
OP/,T9

模型更有效#更准确(

!+

)

"该团队证明使

用可见光漫反射光谱法可以实现非接触式人体和非人体血液

识别后!又采用偏最小二乘判别分析%

OP/T9

&法和最小二乘

支持向量机%

P//$D

&法!其结果证明
P//$D

法比
OP/T9

法更可靠更稳健(

!!

)

"在测量血浆中的总胆红素时!基于*

D

I(

+理论!采用紫外光谱#可见光谱和近红外光谱相结合的

方法进行建模!即使用多波段联合建模方法!实验结果证明

该方法可以显著提高光谱分析的准确度(

!C

)

"后来李刚团队

在研究血液成分的无创光谱检测时!针对散射引起的非线性

干扰!提出根据血红蛋白的含量进行分组建模!将其与非分

组建模方法的预测性能比较!发现该方法有效地减小非线性

因素的影响!是解决散射引起的非线性影响的新方法(

!A

)

"而

后尝试利用径向基函数神经网络对任意非线性函数的逼近能

力!从拟合的角度逼近谱与分量浓度之间的非线性关系!而

实验结果也证明该方法的可行性(

!#

)

"该团队还研究提高近

红外模型鲁棒性的建模方法!采用两位置谱建模方法来抑制

测量条件的影响!结果表明该建模方法的
@D/YO

下降

#A_

(

!>

)

"又根据柔性容器与复杂溶液的吸收光谱差异!提出

一种利用
(

路偏最小二乘法%

(OP/

&建立被测物质浓度与小

波变换提取的光谱特征向量之间定量模型的方法!来抑制柔

性容器中差异的影响(

!*

)

"

!

!

结
!

论

!!

为提高人体血液等复杂溶液成分光谱定量分析的准确

度!分别从消除噪声和背景干扰#优化变量#建模分析三方

面进行综述!对光谱预处理阶段采取的一系列策略进行重点

探讨"在光谱预处理阶段!消除背景带来的干扰是必不可少

的"尤其是在人体无创血糖的光谱检测中!寻找合适的在体

参考测量方法对于消除背景干扰带来的影响十分重要!而基

于动态光谱法和浮动基准测量法的研究是推动无创血糖测量

的重要实践"在未来针对人体血液等复杂溶液成分的研究

中!降低背景干扰和样本差异带来的测量误差!增强有效信

号的灵敏度和提高预测模型的准确性是需要解决的几个关键

问题"

C**"
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光谱学与光谱分析




