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算法

在全血血红蛋白浓度检测中的应用
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要
!

为提高全血血红蛋白浓度预测模型的预测精度!基于近红外光谱分析!首先对原始全血透射光谱

数据分别进行均值中心化%标准化%标准正态变量变换"

0($

#%多元散射校正"

J0I

#以及
07A;3gW

6

.G%&7

6

"

0G

#卷积平滑结合
J0I

的预处理操作!最终选择预处理效果最好的
0G.J0I

方法作为数据预处理方法!其

最大相关系数达到
/'#!!"

$对
0G

平滑的平滑窗口宽度进行讨论!找出平滑效果最好的窗口宽度为
*-

$数

据预处理消除了全血吸收光谱的基线失真!提高了全血吸收光谱数据的信噪比$将
"#/

个样本"

"#/

个血红

蛋白浓度对应的透射光谱数据#分为具有相近血红蛋白浓度分布的校正集和测试集!其中校正集为
"!>

个样

本"对应血红蛋白浓度分布为
"/'+

"

"-'>

V

,

9Q

\"

#!测试集为
!-

个样本"对应血红蛋白浓度分布为
"/'>

"

"-'>

V

,

9Q

\"

#!确保建立模型的适用性$对校正集数据预处理后利用蒙特卡洛无信息变量消除"

JI.@$S

#

方法对其进行波长变量选择!剔除含信息量少的波长点!提高含信息量多的波长占比$设置蒙特卡洛迭代次

数为
"///

!最终从全血吸收光谱的
-//

个波长变量中筛选出
"#"

个波长变量用于建立全血血红蛋白浓度偏

最小二乘"

MQ0

#回归模型$对比分析原始全血透射光谱全谱
MQ0

模型%原始全血吸收光谱全谱
MQ0

模型%

预处理全血吸收光谱全谱
MQ0

模型%

0G.J0I.JI.@$S.MQ0

模型以及已有二阶导数
MQ0

模型的模型效果!

表明基于
0G.J0I.JI.@$S.MQ0

算法的全血血红蛋白浓度预测模型效果较其他模型效果更优!预测相关系

数由
/'+-+>

提高到
/'#-#"

!预测集均方根误差由
/'R#R"

减小到
/'**/>

!最大绝对误差由
*'!*+"

减小

到
/'!""*

$同时!利用
JI.@$S

方法进行波长变量选择!在保证预测精度的前提下!筛选出建模的波长个

数更少!有利于提高模型计算效率$研究结果表明!

0G.J0I.JI.@$S.MQ0

方法能够提高全血吸收光谱信

号的信噪比!简化模型结构!提高模型的预测精度和计算效率!对推动血红蛋白浓度检测技术的发展具有进

步意义$

关键词
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血红蛋白"
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#是生物化学和生物医学研究中

最重要的成分之一(

".*

)

!它大约占红细胞的
#+T

!承担着将

氧气通过循环系统运输到器官的重要责任!同时血红蛋白浓

度的测定也是临床上应用最广的检查项目$目前血红蛋白浓

度检测方法主要分为两类!一种为有化学试剂类型(

>

)

!另一

种为无化学试剂类型(

".*

!

!.+

)

$有化学试剂的检测方法通常因

为所使用的化学试剂对人体和环境有害而使其应用场所受到

限制$无化学试剂方法测量精度很低!所需血液量较多"

*/

,

Q

#

(

+

)

!而且其价格及其昂贵(

-

)

$

近年来!近红外光谱技术不断发展!其应用领域也越来

越广泛$基于近红外光谱技术能反映组织细胞生理病理信息

的特点!对蓝莓果渣花色苷含量进行了测定(

R

)

$同时!基于

近红外光谱的无创%快速等特点!将近红外光谱与偏最小二

乘"

MQ0

#回归相结合用以检测血液中的不同成分含量的方法

广受欢迎(

,

!

#

)

$偏最小二乘回归是建立光谱信号和浓度关系



的最流行的方法(

"/

)

$其中也不乏对于血红蛋白浓度的检测

研究!但是!目前基于这种方法建立的血红蛋白浓度检测模

型都存在精度不高的问题!很难达到临床应用的标准!主要

原因是所获取的近红外光谱数据可能包含很多背景信号!降

低了光谱信号的信噪比$

为减小背景信号对光谱数据质量的影响!一阶导数(

""

)

%

二阶导数(

"*

)

%主成分分析(

">

)

%多元散射校正"

J0I

#

(

"!

)等数

据预处理方法被提出!然而缺少对于全血光谱数据的预处理

方法%波长选择的研究$故基于近红外光谱分析!对全血光

谱数据的预处理方法%波长筛选%以及全血血红蛋白浓度预

测模型进行研究!为提高全血血红蛋白浓度预测精度提供一

种新的思路$

"

!

实验部分

$%$

!

样本

数据集取自
Y74&(%44;5

(

",

)的文章$这组数据是使用

(ZK0

6

531<5+,//

光谱仪获得$仪器参数设置如下&波长变量

为
""//

"

*!#R8<

!分辨率为
*8<

$样品池是带有石英窗

口的直径
*2<

的不锈钢圆柱体$将
*//

,

Q

全血从移液管转

移至样品池!使样品厚度为
/'+<<

!一共获得
"#/

组不同血

红的蛋白浓度的全血透射光谱!所获透射光谱对应最小血红

蛋白浓度为
"/'>

V

,

9Q

\"

!最大血红蛋白浓度为
"-'>

V

,

9Q

\"

$

$%5

!

样本数据集划分

为使得建立的模型具有普遍性!选用前
"!>

个血红蛋白

浓度对应的透射光谱样本作为校正集!剩下
!-

个作为验证

集$经划分后的校正集透射光谱样本对应最小血红蛋白浓度

为
"/'+

V

,

9Q

\"

!最大血红蛋白浓度为
"-'>

V

,

9Q

\"

!平均

血红蛋白浓度为
">'+R

V

,

9Q

\"

!标准差为
"'+!

V

,

9Q

\"

'

验证集透射光谱样本对应最小血红蛋白浓度为
"/'>

V

,

9Q

\"

!最大血红蛋白浓度为
"-'>

V

,

9Q

\"

!平均血红蛋白浓

度为
">'#!

V

,

9Q

\"

!标准差为
"'+,

V

,

9Q

\"

$
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!

数据预处理

首先对原始全血透射光谱取
\&%

V

"

"

#!将其转换成吸收

光谱数据!然后对原始全血吸收光谱分别进行均值中心化%

标准化%

0($

%

J0I

以及
0G

卷积平滑结合
J0I

方法预处

理操作$讨论卷积平滑与
J0I

的操作顺序对于预处理效果

的影响!以及平滑窗口宽度对于
0G.J0I

平滑效果的影响!

比较不同平滑窗口的降噪效果!选择降噪效果最好的一个窗

口宽度作为卷积平滑窗口$对比以上几种预处理方法的降噪

效果!选择表现最好的方法作为全血吸收光谱数据预处理方

法$

$%7

!

波长筛选程序及血红蛋白浓度预测模型建立

蒙特卡洛无信息变量消除算法"

J%831I74&%D8;8B%4<7.

3;A1A74;7=&11&;<;873;%8

!

JI.@$S

#是无信息变量消除方法

的一种!它是基于模型变量稳定性值对无信息变量进行剔除

的方法$稳定性值的绝对值越大!所对应的变量越重要!保

留稳定性值大的变量!剔除稳定性值小的变量$利用此方法

从预处理过的全血吸收光谱中选择出稳定性值较大的波长变

量!以提高基于近红外光谱的全血血红蛋白浓度预测模型的

预测精度和预测效率$

*

!

结果与讨论

5%$

!

原始全血透射光谱数据及吸收光谱

将
"-/

个不同全血血红蛋白浓度的近红外透射光谱数据

导入
J73&7=K*/"-7

计算原始全血透射比与全血血红蛋白浓

度之间的相关系数!其相关系数曲线如图
"

"

7

#所示$再将透

射光谱数据取
\&%

V

"

"

#!计算全血吸收度与全血血红蛋白浓

度的相关系数
!

*

!其曲线如图
"

"

=

#所示$

!!

分析图
"

可知!原始透射光谱的
!

* 最大值仅为

/'//>,

!在波长
"#,!8<

处取得$相应的原始吸收光谱的

!

* 最大值也仅为
/'//,/

!且只有少量的信号对应于较大

"此处指大于
/'//,/

#的
!

* 值$由此可见!利用原始信号建

立全血血红蛋白浓度预测模型是比较困难的$

图
$

!

原始全血光谱相关系数平方
!

5 曲线图
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数据预处理

表
"

中展示了分别使用均值中心化%标准化%

0($

%

J0I

以及
0G

卷积平滑结合
J0I

对原始全血吸收光谱分别

进行预处理后相关系数平方最大值
!

*

"的变化情况$其中!

中心化%标准化%

0($

这几种预处理方法对于全血吸收光谱

的平滑处理效果都不明显'单独使用
J0I

时!其处理效果

也不理想!

!

*

"值仅为
/'"/,*

!但在结合
0G

卷积平滑后降

噪效果迅速提升!最大相关系数平方值
!

*

" 迅速提升至

/'#!!"

!这是因为
J0I

在处理浆状物透射近红外光谱方面

具有很好的效果!血液样本正好符合这一特征$除此之外!

二阶导数能消除光谱采集过程中由于检测环境和仪器状态等

因素引起的基线平移!平滑处理能消除光谱中的随机误差!

提高信号的信噪比$

表
$

!

不同预处理方法
!

5

"值比较

K1D2,$

!

EC.

+

1-'4C/C>!

5

"

@12?,4C>3'>>,-,/0

+

-,

+

-C=,44'/

(

.,0BC34

J13E%9

原始透射 原始吸收 中心化 标准化
0($ J0I 0G.J0I

!

*

"

/'//>, /'//,/ /'//,/ /'//,/ /'/-/+ /'"/,* /'#!!"

!!

图
*

"

7

#中展示了不同平滑窗口宽度下的
0G.J0I

预处

理的
!

*

"值变化情况!图中
!

*

"表示最大相关系数平方值!

将平滑窗口的宽度依次从
"

变化到
+"

!最大
!

*

" 值为

/'#!!"

!此时窗口宽度为
*-

!得到最佳平滑参数是
*

阶导数

平滑!二阶多项式和
*-

个平滑点$图
*

"

=

#展示了在上述参

数设置下的
0G.J0I

方法对全血原始吸收光谱处理后各波

长点处的相关系数平方值
!

*

$与图
"

"

=

#相比!

!

* 迅速上升!

并且较大"此处指
!

* 值大于
/'+

#

!

* 个数也明显增多$

图
5

!

平滑窗口宽度对
:ING:E

预处理方法
!

5

"值的影响

"

7

#&窗口宽度
M+'!

*

"

'"

=

#&

0G.J0I

处理后
!

*

&'

(

%5

!

!

5

"

"#%0B,A'30BC>0B,:ING:E.,0BC3

"

7

#&

!

*

"

M+'3E1C;93E
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=

#&

!

*

7B314

)

41

)

%42155;8

V

=
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0G.J0I
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!

波长变量选择与结果分析

为了进一步提高预测模型的预测精度和预测效率!对预

处理过的全血吸收光谱的
-//

个波长进行蒙特卡洛无信息变

量消除!剔除
,/#

个波长!剩余
"#"

个波长用于建立全血血

红蛋白浓度回归模型$为建立稳健性好%预测能力强的血红

蛋白浓度预测模型!比较分析了原始全血透射光谱
MQ0

模

型%原始全血吸收光谱
MQ0

回归模型%

0G.J0I.MQ0

回归模

型%

0G.J0I.JI.@$S.MQ0

回归模型以及二阶导数
@$S.

MQ0

回归模型(

"*

)

!各模型指标结果如表
*

所示!表中
(F

"

8D<=14%BC7A1&18

V

3E5

#为筛选出的波长变量个数$

!!

由表
*

中结果分析可知!原始全血透射光谱
MQ0

模型的

!

* 比较小!且
KJ0SM

很大!这也说明了直接利用原始全血

透射光谱进行建模不可取$加入
0G.J0I

预处理以后!所建

MQ0

模型的预测集
!

* 相比于原始透射光谱数据提高了

/'*#+,

!

KJ0SM

下降了
/'++#"

!

J:S

减小了
"'#>"R

$证

表
5

!

MO:

模型预测结果

K1D2,5

!

!,0,-.'/10'C/-,4?204>C-MO:.C3,24

0;

V

87&5 (F

!

*

KJ0SM J:S JKS

原始透射
MQ0 -// /'+-+> /'R#R" *'!*+" /'"!/*!

原始吸收
MQ0 -// /'R#+" /'!+!* "'+> /'/#!*

0G.J0I.MQ0 -// /'#-*R /'**#/ /'!#!> /'/*R+

0G.J0I.JI.@$S.MQ0 "#" /'#-#" /'**/> /'!""* /'/*>R

二阶导数
i@$SiMQ0 */# /'#+-+ /'>//> \ \

明
0G.J0I

对于全血光谱数据的平滑降噪能力非常强$在此

基础上!对预处理过的光谱数据进行波长选择!建立
0G.

J0I.JI.@$S.MQ0

模型!与
0G.J0I.MQ0

模型指标相比!

其
!

*

!

KJ0SM

!

J:S

!

JKS

均优于未筛选波长的
MQ0

模

型!且与前人所提二阶导数
@$S.MQ0

模型相比!其具有更

高的
!

* 和更低的
KJ0SM

值$进一步说明
0G.J0I.JI.

@$S.MQ0

算法可以有效降低噪声%筛选更具有价值的波长
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变量!提高预测能力和预测效率"

!

!

结
!

论

!!

将获取的原始全血透射光谱转换成全血吸收光谱#应用

偏最小二乘法建立全血血红蛋白浓度回归模型#针对原始数

据相关性低的问题#对原始数据进行了光谱数据预处理$针

对原始数据中无用信息成分较多问题采用了蒙特卡洛无信息

变量消除方法对波长进行筛选$比较了原始数据!预处理数

据!波长选择数据建立的
"#$

模型效果#得到以下结论%

&

%

'针对全血吸收光谱数据#通过比较均值中心化!标

准化!标准正态变量变换!多元散射校正!

$&

卷积平滑结合

多元散射校正对全血光谱数据的预处理效果#得到最佳预处

理方法为
$&

卷积预处理
'

多元散射校正方法#其
!

( 为

)*+,,%

"

&

(

'对
$&-.$/

预处理方法的平滑窗口宽度对于平滑效

果的影响进行研究#得到最佳参数设置为窗口宽度为
(0

#二

阶导数平滑#二阶多项式拟合"与先进行多元散射校正再进

行
$&

卷积平滑&相关系数平方值为
)*+,(,

'相比#卷积平滑

之后再对数据进行多元散射校正处理#其相关系数平方值更

大#为
)*+,,%

"
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!
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可以实现对全血吸收光谱波长变量的筛

选#且其筛选的波长变量个数仅为
%+%

个#在模型效果更优

的情况下#筛选出的波长变量更少#可以大大简化模型#提

高模型效率"

&

,

'在全血血红蛋白浓度回归模型中#将
$&

卷积平滑!

多元散射校正以及
./-123

组合建立的
"#$

模型具有最优

的模型效果#相比于原始全谱以及未经波长选择的
$&-.$/-

"#$

模型#

$&-.$/-./-123-"#$

模型的模型精度更高#且

筛选出的波长点更少#其模型指标
!

( 为
)*+0+%

#

4.$3"

为
)*(()!

#

.53

为
)*,%%(

#

.43

为
)*)(!6

"该模型效果

与前人所提方法相比有所提高"
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