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近红外无创生化检测中不同光程的光谱校正模型研究
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摘　要　近红外无创生化检测中采用不同血流容积光谱相减的方法理论上能够消除人体组织产生的强背景
干扰，但人体光谱相减后得到的血液光谱的光程是未知的，这给校正模型的建立带来了困难。通过设计模拟
实验并采用正交信号校正的方法对光程信息进行校正，提高不同光程的光谱建立校正模型的预测精度。分
别建立了光程校正前后的模型，模型的交叉验证标准偏差从９０．１７ｍｇ·ｄＬ－１下降到３１．６２ｍｇ·ｄＬ－１，相关
系数从０．９７８　７提高到０．９９６　８。实验结果表明，采用正交信号校正的方法能够有效抑制光程信息的干扰，提
高模型的预测精度，这为不同血流容积光谱相减法的实际应用提供了基础。
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引　言

　　血液的生化检测是健康诊断的重要手段。利用近红外光
谱分析技术实现无创生化检测具有无痛苦、无感染、无需试
剂、便于实现生化指标的实时监测等优点［１］。采用不同血流
容积光谱相减的方法理论上能够消除人体组织产生的强背景

干扰，得到纯净的血液光谱，解决目前近红外无创生化检测
所面临的个体差异、背景干扰等问题。

不同血流容积光谱相减法的目的是要对通过光谱相减得

到的不含人体背景干扰的纯净血液光谱与其各生化成分的浓

度信息建立多元校正模型，对未知血液生化指标的光谱进行
预测，最终实现无创生化检测。然而由于自然或人为作用，

在血流容积发生变化时测得的人体光谱中所反映的血液光程

是变化的，两幅人体光谱相减后得到的血液光谱的光程将是
未知的，如果将各种未知光程的血液光谱直接建立多元校正
模型，将会使模型的性能降低，这给血流容积光谱相减法带
来了困难。

本工作通过不同光程不同葡萄糖浓度的脂肪乳溶液实

验，对不同血流容积光谱相减法中不同光程的近红外光谱与
其浓度信息的多元校正模型建立方法进行了研究，采用正交
信号校正的方法以抑制光程差异，从而提高模型的性能，解
决不同血流容积光谱相减法在建立校正模型中遇到的问题。

１　实验部分

１．１　实验仪器
光谱采集采用 Ｎｉｃｏｌｅｔ　６７００傅里叶变换红外光谱仪。光

源为卤钨灯，ＣａＦ２ 为分束器，探测器为 ＴＥ制冷的ＩｎＧａＡｓ
探测器，利用光谱仪配套的ＯＭＮＩＣ软件采集样品近红外光
谱。实验中Ｎｉｃｏｌｅｔ　６７００傅里叶变换红外光谱仪的光谱采集
参数设置如下：分辨率为８ｃｍ－１；扫描次数为３２次；光谱采
集范围为１　０００～２　５００ｎｍ；每隔３０ｍｉｎ测量一次背景（本实
验中以空气为背景）以防止仪器带来的基线漂移。

采用可调光程样品池（如图１）来改变含有葡萄糖的脂肪
乳溶液的光程。样品池的最大量程为５ｍｍ，分辨率为０．０１
ｍｍ。
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１．２　溶液配制与光谱采集
脂肪乳溶液在组织光学中的应用比较广泛，由于其光学

参数（如散射特性、吸收特性及各向异性因子）与生物组织的
光学参数较为接近，被许多学者作为生物组织的模拟溶
液［２］。本实验选用浓度为２０％的２５０ｍＬ脂肪乳注射液，其
中大豆油含量为５０ｇ，注射用卵磷脂含量为３ｇ，注射用甘油

５．５ｇ。

用电子天平称取不同重量的分析纯葡萄糖（纯度为

９９．９９％）配制成各种不同浓度的葡萄糖溶液，在每种葡萄糖
溶液中加入一定量的２０％脂肪乳，最终配制成的溶液中葡萄
糖的浓度范围为１００～１　５００ｍｇ·ｄＬ－１，脂肪乳的浓度为

２％，共配制了３５种不同葡萄糖浓度的脂肪乳溶液。可调光
程样品池的光程变化范围为０．０５～０．６ｍｍ，间隔为０．０５
ｍｍ。图２为各种浓度各种光程的葡萄糖脂肪乳溶液的近红
外光谱。

Ｆｉｇ．２　ＮＩＲ　ｓｐｅｃｔｒａ　ｏｆ　Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ　ｍｉｘｅｄ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｇｌｕｃｏｓｅ　ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ　ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐａｔｈｌｅｎｇｔｈ

　　图２中可以看到，水在１　４５０和１　９４０ｎｍ的两个近红外
特征吸收峰将整个光谱区域分成三部分：合频区（２　２００～
２　４００ｎｍ）、第一倍频区（１　６００～１　８００ｎｍ）和短波区（１　０００～
１　４００ｎｍ）。为了避免葡萄糖脂肪乳溶液中水产生的干扰，有
必要选取葡萄糖的特征波段，在特征波段内建立多元校正模
型将会得到更好的模型预测效果。第一倍频波段的吸光度值
在１附近，具有较好的信噪比，且葡萄糖在第一倍频具有较
多的特征吸收［３］。因此，本工作不同光程光谱的模型都是在
第一倍频区域建立的。

１．３　正交信号校正算法
在近红外光谱分析中，光谱矩阵Ｒ不可避免地存在着一

些系统误差和随机误差［４］，即与浓度矩阵Ｙ 不相关的部分

Ｒ１。因此希望能够将光谱矩阵Ｒ中与浓度矩阵Ｙ正交不相关
的部分Ｒ１ 去掉，即Ｒｎｅｗ＝Ｒ－Ｒ１，然后利用这个新的光谱矩
阵Ｒｎｅｗ来建立多元校正模型。

正交信号校正（ＯＳＣ）方法能够去除光谱矩阵Ｒ中与分析
成分矩阵Ｙ相正交的部分，并认为正交的这部分信息是不包
含待测成分信息的无关量［４］。本工作中不同血流容积光谱相
减后得到的血液光谱中光程差异信息是对建立校正模型最大

的干扰，同时由于光谱相减的两幅光谱选取的随机性，所得
到的血液光谱的光程干扰信息与血液的生化成分含量是不相

关的。采用正交信号校正有望降低光程差异对校正模型的影

响，提高模型的精度。

正交信号校正的算法原理如下［５，６］：
（１）将原始光谱阵Ｒ和浓度矩阵Ｙ进行标准化处理；
（２）采用奇异值分解（ＳＶＤ）方法计算光谱矩阵Ｒ的主成

分ｔ；
（３）将ｔ与浓度矩阵Ｙ作正交处理，得到ｔｎｅｗ＝（Ｉ－Ｙ（Ｙ′

Ｙ）－１Ｙ′）ｔ，并计算特征向量ω＝Ｘ－ｔｎｅｗ；
（４）根据新计算得到的Ｘ ，ω计算正交主成分ｔ，ｔ＝Ｘω；
（５）检查收敛性。如果‖ｔ－ｔｏｌｄ‖／‖ｔ‖＜１０－６，则认为

已经收敛，转入下一步骤，否则返回步骤（３）继续处理；
（６）计算载荷向量ｐ′＝ｔ′Ｘ／（ｔ′ｔ）；
（７）去除光谱矩阵Ｒ与浓度矩阵Ｙ正交的信号，得到Ｒ

＝Ｒ－ｔ　ｐ′；
（８）回到步骤（２），计算新的Ｒ与Ｙ正交的主成分，直到

完成所需要的次数；
（９）计算得到去除与Ｙ 正交部分的新光谱矩阵ＲＯＳＣ，

ＲＯＳＣ＝Ｒ－ＴＰ′，将此矩阵作为后续建模分析的光谱矩阵。

２　结果分析

２．１　直接偏最小二乘法建立的校正模型
偏最小二乘法（ＰＬＳ）是近红外光谱分析中应用最广的经

典建模方法［７］，它能够建立具有一定精度和稳定性的校正模
型。首先，对０．２ｍｍ光程的不同浓度的葡萄糖脂肪乳溶液
在１　６００～１　８００ｎｍ区域采用ＰＬＳ建立葡萄糖的多元校正模
型，以便与不同光程的葡萄糖多元校正模型进行对比。所建

ＰＬＳ模型的预测效果如图３所示，最佳主成分数为４，模型
的相关系数为０．９９０　５，校正均方根误差 ＲＭＳＥＣ为５１．１３
ｍｇ·ｄＬ－１，交叉验证均方根误差 ＲＭＳＥＣＶ为８２．７３ｍｇ·

ｄＬ－１。

Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅ　ＰＬＳ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ　ｍｉｘｅｄ
ｗｉｔｈ　ｇｌｕｃｏｓｅ　ａｔ　０．２ｍｍ　ｐａｔｈｌｅｎｇｔｈ

　　从采集到的各种浓度葡萄糖脂肪乳溶液光谱中随机选取
某一光程的光谱，共得到３５种不同光程不同浓度分布的葡
萄糖脂肪乳溶液光谱。同样采用偏最小二乘法对不同光程的
葡萄糖模拟溶液建立多元校正模型，模型的预测效果如图４
所示，最佳主成分数为４，相关系数Ｒ为０．９７８　７，校正均方
根误差ＲＭＳＥＣ为７６．３１ｍｇ·ｄＬ－１，交叉验证均方根误差

ＲＭＳＥＣＶ为９０．１６ｍｇ·ｄＬ－１。很明显，不同光程的葡萄糖
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脂肪乳溶液光谱所建立的多元校正模型性能要比同光程时所

建的模型差。

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅ　ＰＬＳ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ　ｍｉｘｅｄ　ｗｉｔｈ

ｇｌｕｃｏｓｅ　ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐａｔｈｌｅｎｇｔｈ

　　对不同光程的葡萄糖脂肪乳溶液进行主成分分解，得到
由第一主成分（ＰＣ１）和第二主成分（ＰＣ２）所组成的主成分空
间（如图５），图中同一光程的样品采用相同的符号表示，可
以看到，随着光程的增加，ＰＣ１逐渐增大。由于建立校正模
型的过程中没有消除光程的影响，在主成分空间中不同光程
的样品的第一主成分即光程的干扰是导致模型性能下降的重

要原因。

Ｆｉｇ．５　Ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ｓｐａｃｅ　ｏｆ　Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ　ｍｉｘｅｄ
ｗｉｔｈ　ｇｌｕｃｏｓｅ　ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐａｔｈｌｅｎｇｔｈ

２．１　基于ＯＳＣ－ＰＬＳ方法的校正模型
不同光程的葡萄糖脂肪乳溶液中包含了与葡萄糖浓度信

息无关的光程信息的干扰，所建校正模型的性能与同光程的
模型相比较差。由于光程信息是与葡萄糖浓度信息是无关
的，从ＯＳＣ的算法原理上可以看到，所有与浓度信息无关的
变量都能通过校正得到消除，那么ＯＳＣ校正后的葡萄糖脂
肪乳溶液光谱中将不再包含光程的信息。

采用介绍的ＯＳＣ算法对不同光程的葡萄糖脂肪乳溶液
光谱进行校正，此时可以看到校正后的主成分空间中第一主
成分不再随着样品光程的改变而改变，也就是光程信息得到
了消除（如图６）。

　　对ＯＳＣ校正后的光谱采用ＰＬＳ建立校正模型，如图７
所示，模型的主成分数为１，模型相关系数ｒ为０．９９６　８，校

正均方根误差ＲＭＳＥＣ为２９．５７ｍｇ·ｄＬ－１，交叉验证均方根
误差ＲＭＳＥＣＶ为３１．６２ｍｇ·ｄＬ－１。与直接建立的不同光程

ＰＬＳ校正模型相比，ｒ和 ＲＭＳＥＣ都得到了提高，特别是

ＲＭＳＥＣＶ得到了很大的提升，模型的稳定性得到了增强。可
以看出，经过ＯＳＣ校正后的ＰＬＳ模型性能优于直接ＰＬＳ所
建立的模型。

Ｆｉｇ．６　Ｔｈｅ　ＯＳＣ　ｃｏｒｒｅｃｔｅｄ　ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ｓｐａｃｅ

Ｆｉｇ．７　Ｔｈｅ　ＯＳＣ－ＰＬＳ　ｍｏｄｅｌ　ｏｆ　Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ　ｍｉｘｅｄ
ｗｉｔｈ　ｇｌｕｃｏｓｅ　ａｔ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｐａｔｈｌｅｎｇｔｈ

３　结　论

　　不同血流容积光谱相减法为血液无创生化检测提供了一
种新思路，但在实际应用中还有一些关键问题需要解决。通
常，使用偏最小二乘法（ＰＬＳ）对样品的光谱和化学值建立多
元校正模型，在用于建模的各个样品处于同一光程时，采用
这一方法能够得到精度较高的校正模型。但使用不同血流容
积光谱相减法得到的血液光谱的光程是各异的，这给校正模
型的建立带来了困难。本工作以不同光程不同葡萄糖浓度的
脂肪乳溶液模拟人体组织，采用ＯＳＣ校正结合ＰＬＳ建模的
方法建立的不同光程葡萄糖脂肪乳溶液光谱的校正模型，与
直接ＰＬＳ建立的模型相比，ＲＭＳＥＣ从７６．３１降低到２９．５７
ｍｇ·ｄＬ－１，ＲＭＳＥＣＶ 从 ９０．１７ ｍｇ·ｄＬ－１下降到 ３１．６２
ｍｇ·ｄＬ－１，Ｒ从０．９７８　７提高到０．９９６　８。
研究结果表明，采用正交信号校正的方法能够有效抑制

光程信息的干扰，提高模型的预测精度，为不同血流容积光
谱相减法的实际应用提供基础。
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