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要
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血液中包含着大量的生物信息!如激素%酶%血糖等成分!而血糖偏高将引发糖尿病"糖尿病有很

多并发症!比如脑梗塞!脑出血!肾脏损害!眼底损害!周围神经病变等一系列疾病"目前!血液常规成分检

测分析周期较长!结果反馈较慢!难以实现快速连续检测"光学检测技术能够根据待测物质的光谱鉴别物质

化学成分和相对含量!因其灵敏度高%适用性强%分析速度快等优势!在血液无创检测领域逐渐发挥其优

势"随着激光技术的不断进步!拉曼光谱技术作为一种非线性散射光谱技术!在血液检测技术中得到了广泛

应用"为提高拉曼光谱的预测精度!首次将
dSB%%42

算法应用到拉曼光谱血液血糖浓度中进行预测精度的

提升"实验中
*.#

组血液样本及试验标准值为河北省秦皇岛市第一医院提供!选用布鲁克的
<̂&2:a9^

光

谱仪进行血液的拉曼光谱数据测量!实验中
*.#!7G

激发光源功率为
!..Gb

!光谱分辨率为
#1G

Y*

!扫描

速率为
*._DM

!扫描范围为
!..

#

!...1G

Y*

!对每个样本重复采集
*.

次并计算平均值作为原始光谱数据!

以保证实验的准确性和可重复性"该方法无需对数据进行预处理!首先将光谱数据随机划分为训练集和测

试集!比例为
+Q=

!训练集用于训练模型并确定模型参数!测试集用于测试模型的稳定性和预测精度"建立

dSB%%42

模型后!用网格搜索法和
_

折交叉验证优化模型参数&引入模型评估指标和克拉克网格误差分析

图对
dSB%%42

模型血糖浓度的预测进行分析&最后将
dSB%%42

模型与决策树#

[T

$%随机森林#

aZ

$和支持

向量机回归#

/$a

$模型进行对比"实验结果表明通过
dSB%%42

建立的定量回归模型效果最佳!模型的决定

系数为
.'FFFFF

!校正集均方误差为
.'..+!F

!预测集均方误差为
.'..+*+

!相对分析误差为
==*'F+=*?

!

预测点均落在克拉克网格误差分析图的
9

区"结果证明!将
dSB%%42

算法应用到拉曼光谱血液成分定量分

析中具有较高的预测精度!并且数据未经过预处理!可以有效缩短程序运行时间!其在拉曼光谱以及近红外

光谱定量分析领域具有广阔的发展前景"
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近年来!糖尿病%心脑血管疾病等作为危害人体健康的

重要杀手!发病率日益攀升!给家庭和社会都带来重大负

担!人们迫切需要寻求实现此类疾病前期预防%临床诊断和

及时治疗的有效手段(

*

)

"血液蕴藏着生命体宝贵的信息!参

与各组织器官功能调节和正常的新陈代谢!以维持人体的生

理平衡"当人体任何部位发生病理性变化时!血液中的成分

也随之改变!因而血液成分检测对疾病的诊断及预防有着重

要意义"对于血糖的测量!光谱检测技术能够根据待测物所

呈现的光谱来鉴别物质化学成分和相对含量!具有对样本无

损%灵敏度高%适用性强%操作性好%分析速度快等优势(

"

)

"

拉曼光谱是一种由分子振动和转动产生的散射光谱!其波峰

位置%强度和线宽等可提供分子振动%转动等信息!因此可

实现分子官能团和化学键的鉴别分析!适用于化合物分子结

构测定%混合物成分分析及样本浓度检测!且具有对水分子

散射效应小的突出特点"机器学习中很多算法在光谱定量回

归中得到了广泛的应用!常用的拉曼光谱定量回归方法有支

持向量机#

/$^

$%偏最小二乘#

\@/

$%极限学习机#

K@̂

$%

卷积神经网络#

E((4

$和主成分分析回归#

\E9

$等算法"近

年来!不少学者将以决策树#

[T

$为基础的随机森林#
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梯度提升决策树#
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$%自适应提升#
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)等算法应用到定量回归中!并取得了良好的效果"

".*?

年!李盛芳(

+

)等利用随机森林对不同类型的水果糖分进

行近红外光谱预测!预测精度
(

" 达到
.'FFF

!

a /̂KE

达到

.'.*-

!且
aZ

模型效果好于
\@/

模型"

"."*

年!蒋薇薇等利

用集成学习算法对药片和柴油进行近红外光谱预测!其中采

用了
SB[T

算法(见本刊
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!
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dSB%%42

算法是陈天奇等开发的一个开源机器学习项

目!高效地实现了
SB[T

算法并进行了算法和工程上的许多

改进!被广泛应用在回归和分类当中"
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年!
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)等

将
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框架用于蛋白质预测"

".*F

年!
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)等将
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用于驾驶评估和风险预测"

dSB%%42

在
H6
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竞赛及

其他许多机器学习竞赛取得了不错的成绩"该算法具有并行

处理%灵活性高%正则化等特点"

首次将
dSB%%42

应用到拉曼光谱血液定量回归中!以提

升预测精确度和模型稳健性!且取得了不错的效果"
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!

实验部分

!!

实验所用的血液样本收集于河北省秦皇岛市第一医院!

实验样本均已征求并取得医生和病人的同意!符合临床试验

的伦理原则"本实验血液样本取自临床已确诊糖尿病的患者

和健康志愿者!共
*.#

组血液样本"被试者取血条件均为'

当天下午
*?

'

=.

,

*F

'

=.

开始禁食
*"N

!于次日晨
#

'

=.

,

+

'

=.

采集静脉血
-G@

"取得血液样本后加入乙二胺四乙酸二

钠抗凝剂抗凝!将血液置于
! j

环境下备用"在提取过程

中!为避免样本间的交叉感染!均使用一次性胶头滴管"为

保证实验的连续性和可重复性!采集时确保样本采集的背景

大致相同!降低外环境差异等原因对实验数据的干扰!并在

两日内完成全部样本的采集!为后期数据处理的真实性和准

确性提供保障"

在实验前!将样本均分为两份!一份样本按照临床标准

方法进行检测并作为标准浓度!另一份样本置于洁净石英透

明杯中!用拉曼光谱仪在室温环境下检测!设置激发光源功

率为
!..Gb

!光谱分辨率为
#1G

Y*

!扫描范围为
!..

#

!...1G

Y*

!由于血液样本稀缺导致样本数目过少!为避免

偶然因素干扰!本实验对每个样本进行
*.

次拉曼光谱数据

采集后对数据进行加和平均处理"实验进行样本溶液测量使

用德国布鲁克#

B3<_03

$公司生产的
<̂&2:a9^

傅里叶变换拉

曼光谱仪!且相应配备高性能液氮冷却的
S0

检测器%标准

(8QR9S

#

*.#!7G

$激光器和
C\J/+'.

光谱分析软件

程序"

使用拉曼光谱仪扫描测得
*.#

组实验血液样本的光谱数

据!原始拉曼光谱如图
*

所示"
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回归模型
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算法原理
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算法本质是一个梯度下降树#

SB[T

$!因其引

入分布式和对损失函数进行二阶泰勒展开等改造!把速度和

图
&

!

血液样本原始拉曼光谱
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效率发挥到极致!因此叫作
d

#

KP230G0

$
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"
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的基学习机可以是树#

E632

$模型也可以是线性模型!本文选

取树模型"
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算法原理如下'给出一个有
)

个样本!

*

个特征的数据集!假设有
+

课树!第
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为叶子节点
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的输出!
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和
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分别为叶子节点数目和输出的正则化参数"

"'*'"

!

构造树模型

设待训练的第
:

棵树有
$

个叶子节点!
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9

为叶子节点
9

的输出!对式#
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$进行追加法训练!其核心思想为已经训练

的树不再进行调整!则第
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棵树进行训练!目标函数为
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的二次函数!利用求二次函数的求极值公式可以得出
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$为最优的目标值"
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寻找最佳分裂节点

目标函数代表树的得分!其值越小越好!由于不能枚举

所有的树结构!本文
dSB%%42

算法对于节点采取贪心算法对

子树进行划分!枚举合适的分裂点!选择目标函数值最小!

增益函数最高的划分!增益函数如式#

?

$

S6:7

&

*

"

#

#

,

$

>

?

<,

$

"

#

,

$

>

?

=

,

8#

8

#

#

,

$

>

(

<,

$

"

#

,

$

>

(

=

,

8#

;

#

#

,

$

>

9

<,

$

"

#

,

$

>

9

=

,

8

'

(

)

*

#

;&

#

?

$

!!

S6:7

值越大!说明分裂后能使目标函数值减小越多"

在
dSB%%42

系统中!最佳节点的选择方法!用户可以根

据需求自由选择!算法均可通过参数进行配置!可提供的算

法有'精确贪心算法%近似算法全局策略%近似算法本地策

略"分裂到树的最大深度后停止分裂!并开始构建下一棵树

的残差"最后将所有生成的树进行集合!得到完整的
dS,
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模型"
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模型评估

预测结果评估结果采用决定系数
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%校正集均方根误

差
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%预测集均方根误差
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%相对分析误差
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算法示意图
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结果与讨论

!!

本次实验血液数据共
*.#

组!光谱数据未经过预处理!

将数据集随机分为训练集和测试集!比例为
+Q=

"后进行调

参工作!

dSB%%42

的参数分为三种!即通用参数%任务参数

和命令行参数"任务参数用来控制结果的度量方法和理想的

优化目标!通用参数是本文调参的核心"本文选用决策树为

弱学习器!并行线程为最大!以保证运行速度!

f03U%4:2

5

为

静默!后调节弱学习器的参数"引入网格搜索法和
_

折交叉

验证进行参数优化!图
=

为调参过程的超参数调整和相应的

性能比较"超参数调整顺序和具体数值设定见表
"

"

表
$

!

超参数

L78@/$

!

Y

P.

/2U

.

7274/1/2-

超参数 超参数含义 数值

&0637:7

O

/

3620

在迭代更新中使用步长收缩防止过

度拟合
.'=

7

/

042:G62%34

模型中增加树的数量
*-.

G6P

/

80

)

2N

树的最大深度
+

G:7

/

1N:&8

/

e0:

O

N2

在树构建过程中进一步划分叶节点
-

4<U46G

)

&0

每棵树对样本的采样率
*

1%&46G

)

&0

/

U

5

2300

列采样率
*

O

6GG6

损失函数比较值
.

30

O

/

6&

)

N6 @*

正则化项权重
.

30

O

/

&6GU86 @"

正则化权重项
*

!!

为了更好地评估模型的性能!引入支持决策树#

[T

$%向

量机#

/$a

$和随机森林#

aZ

$定量回归模型作为对比!评估

结果如表
=

所示"

="+*
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图
D

!

WX(55-1

超参数调整

*+

,

%D

!

WX(55-1Y

P.

/2U

.

7274/1/2-139+9

,

!!

从表
=

和图
!

可以看出!对于血液血糖拉曼光谱数据浓

度的回归预测!

dSB%%42

模型的评估指标要远优于
[T

%

aZ

和
/$a

模型"

dSB%%42

模型的决定系数
(

" 和相对分析误差

a\[

相对于其他模型来说最高!且
(

"

WFF'FFFV

十分接近

*

%

a\[W==*'F+=*?

远远大于
"

!数据结果表明
dSB%%42

模

型回归预测效果最好%最为可靠"同时!校正集均方根误差

a /̂KE

%预测集均方根误差
a /̂K\

在四种模型中最小且最

接近!二者相差
.'...="

!表明
dSB%%42

模型没有过拟合!

模型的精确度高!预测可靠性是四种模型中最高的"由表
=

可以看出!以
[T

模型为基础的
aZ

模型和
dSB%%42

模型在

数据没有经过预处理的情况下的预测精度要高于
/$a

模型"

表
D

!

模型评估

L78@/D

!

M5?/@/C7@371+59

模型
(

"

a /̂KE a /̂K\ a\[

aZ .'?+=.* .'?!*=! .'F?*F- "'=+.!=

/$a .'?"*FF .'F-=-# *'.#++F "'?.-?+

dSB%%42 ;%===== ;%;;:E= ;%;;:&: DD&%=:D&<

[T .'F.?-+ .'F#.!* .'?+?!F ='=.?

!"+*
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图
E

!

模型血糖预测回归图

#

6

$'

[T

&#

U

$'

/$a

&#

1

$'

dSB%%42

&#

8

$'

aZ

*+

,

%E

!

M5?/@

.

2/?+01+592/

,

2/--+59?+7

,

274

#

6

$'

[TG%80&

&#

U

$'

/$aG%80&

&#

1

$'

dSB%%42G%80&

&#

8

$'

aZG%80&

!!

采用克拉克网格误差分析将预测结果可视化!可以更直

观的看出各种算法在拉曼光谱上应用的效果"克拉克误差网

格分析法是为了评估病人的测量血糖值和参考血糖的临床精

确度而于
*F?+

年开发的分析方法!它根据血糖预测值落在

9

!

B

!

E

!

[

和
K

五个区域的概率来评估血糖预测方法的准

确性"图
-

使用上述方法预测变化的克拉克误差网格分析结

果!落在
9

区域的值具有较高的预测精度!表明预测值偏离

实际值不超过
".V

"由图
-

可知所有的预测点都在
9

和
B

区域内!使用
dSB%%42

进行预测时!所有的点都在
9

区域

内!可见其预测能力明显高于另三种算法"

图
>

!

克拉克网格误差分析图
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!

!

结
!

论

!!

dSB%%42

在各大机器学习%数据挖掘比赛中广受好评!

但却没有被应用在拉曼光谱定量分析研究中"本文首次将

dSB%%42

算法应用到拉曼光谱血液定量分析中!并构建了决

策树#

[T

$%随机森林#

aZ

$和支持向量机回归#

/$a

$三个定

量回归模型与本文模型进行对比!实验结果表明!

dSB%%42

模型的预测效果最好!其预测精度为
FF'FFFV

"并且!本文

抛弃了光谱数据传统的预处理方法!如平滑%求导%多元散

射校正%标准正态变换等!应用
dSB%%42

模型且未对数据进

行预处理!减少程序运行时间!并达到较高的预测精度"证

明
dSB%%42

模型应用到拉曼光谱血液定量分析中具有较强

的适用性%较高的预测精度和泛化能力!在拉曼光谱定量分

析领域中有着重要的研究价值"
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&光谱学与光谱分析'期刊社决定采用
)0A5@72"9/M793-02+

.

1-

在线投稿审稿系统

!!

1光谱学与光谱分析2期刊社与汤森路透集团签约!自
".*.

年
*"

月
*

日起1光谱学与光谱分析2决定采用
TN%G4%7

a0<2034

旗下的
/1N%&63C70 6̂7<413:

)

24

在线投稿审稿系统"

*

/1N%&63C70 6̂7<413:

)

24

!该系统不仅能轻松处理稿件!而且能提速科技交流"

*全球已有
=#.

多家学会和出版社的
=?..

多种期刊选用了
/1N%&63C70 6̂7<413:

)

24

系统作为在线投稿%审稿平台!全球

拥有超过
*=-.

万的注册用户!代表着全球学术期刊在线投审稿的一流水平"

*

/1N%&63C70 6̂7<413:

)

24

与
K78(%20

!

b0U%̀ /1:0710

无缝链接和整合&使科研探索%论文评阅和信息传播效率大为

提高"
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是汤森路透科技集团的一个业务部门!拥有丰富的学术期刊业务经验!为学术期刊提供综合管

理工作流程系统!使期刊更有效管理投稿%同行评审%加工和发表过程!提高作者心中的专业形象!缩短论文发表时间!削减

管理成本!帮助期刊提高科研绩效和实现学术创新"

1光谱学与光谱分析2采用3全球学术期刊首选的在线投稿审稿系统,
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4!势必对
".*.

年
**

月
=.

日以前向本刊投稿的作者在查阅稿件信息时!会带来某些不便!在此深表歉意5 为了推进本刊的网络化%数字化%国际化进

程!以实现与国际先进出版系统对接&为了不断提高期刊质量!加快网络化%数字化建设!加快与国际接轨的进程!希望能得

到广大作者%读者们的支持与理解!对您的理解和配合深表感激"这是一件新事物!肯定有不周全%不完善的地方!让我们共

同努力!不断改进和完善起来"

!光谱学与光谱分析"期刊社
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王铭萱等'基于
dSB%%42

的糖尿病血液拉曼光谱定量分析法


