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基于血清紫外-可见吸收光谱的胆固醇含量研究
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摘 � 要 � 将血清紫外-可见吸收光谱与神经网络理论结合用于血液中胆固醇含量的分析。研究表明, 在 350

~ 600 nm 波段范围内, 吸收光谱具有以下几个特征: ( 1)不论胆固醇含量如何, 在 416 nm 处均有一个较强

的吸收峰; ( 2)在波段 450~ 500 nm 之间有一肩峰, 其中心波长位于 460 nm 处; ( 3)在 578 nm 处还有一个较

弱的峰; ( 4)不同胆固醇含量的吸收光谱的形状是明显不同的。血清吸收光谱是胆固醇等多种组分光谱叠加

的结果, 416 nm 处的吸光度与胆固醇含量之间无明显相关性, 呈现出一种随机的关系, 因此不能由 416 nm

处的吸光度来确定胆固醇的含量是否异常。基于波段 455~ 475 nm 范围内血清的吸光度与胆固醇含量有明

显的相关性, 文章构建了血清吸收光谱与胆固醇含量之间关系的神经网络模型。
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引 � 言

� � 2002 年世界卫生组织( WHO)公布的人类健康十大危险

因素中, 胆固醇过高疾患位居第八位, 据统计由于体内胆固

醇过高导致 440 万人死亡, 并可使 18%的人群诱发心血管疾

病。因此对血液中胆固醇的分析研究具有十分重要的意义。

生物体尤其是人体, 是复杂的生命系统, 所携带的信息量大

而丰富, 其中就隐藏着重要的光谱信息 (荧光光谱、红外光

谱和紫外光谱)。研究表明, 生物组织出现异常时光谱特征

将发生变化。据报道, 瑞士科学家发现, 神经细胞组织的变

性是导致早老性痴呆症的主要原因, 通过分析细胞组织变性

过程的荧光信息, 可对该病进行早期诊断[ 1]。因此 , 充分利

用生物组织的光谱信息, 对疾病进行有效的分析和诊断, 尤

其是血液光谱分析技术是新的具有挑战性的研究课题, 已引

起有关学者的关注, 并做出有意义的研究[ 2-15]。文献[ 6] 表明,

在 370~ 600 nm 的波段范围内, 正常人血清和高胆固醇血症

者血清的吸收光谱有明显的不同, 通过实验也发现, 对某一

血清样本增加胆固醇含量, 416 nm 处的吸光度在一定的浓

度范围内单调增加。我们通过大量实际血清样本的测试, 发

现了 416 nm 处吸光度与胆固醇含量之间呈现一种比较复杂

的随机的关系, 分析其原因认为是实际血清中除了胆固醇含

量变化外, 其他生化指标如血糖等均变化, 416 nm 处的吸光

度是各组分吸光度的线性组合。基于 455~ 475 nm 波段范围

内血清的吸收光谱与胆固醇含量有明显的相关性, 本文利用

神经网络的可学习性和强大的非线性映射能力的特点, 构建

了血清吸收光谱与胆固醇含量之间关系的神经网络模型, 并

得到了比较好的预测结果。

1 � 神经网络结构与方法

� � 神经网络能够模拟人类学习、感知事物的过程, 处理高

度非线性问题, 这一优越性使得该技术得以广泛应用于复杂

系统的预测计算问题上 , 达到传统算法难以实现的非线性映

射效果[ 16, 17]。

� � 图 1 为神经网络结构中研究得最多、也是应用最广泛的

BP网络, 是一种前馈神经网络, 式中 I 为输入, O 为输出。

这种网络结构中的神经元通常仅接收前一层的神经元的输

出, 同一层内的神经元之间没有连接, 研究表明, 3 层前馈神

经网络就能以任意精度逼近任何连续函数[18]。

� � 本文将 BP 神经网络用于血液中胆固醇含量测定。其构

造含一个隐层的三层人工神经网络模型,它们分别对应于系



Fig� 1� Diagram of a BP neural network

统的输入、过渡和输出。网络输入层由某一波段范围内的吸

光度构成, 隐层节点数由试凑法来确定, 输出层含 1 个输出

节点, 表示胆固醇含量(用浓度表示)。两层间的传递函数形

式不同, 输入层与隐层之间采用 S 型函数, 此处具体函数为

双曲正切形式, 隐层与输出层之间则采取线性函数形式。为

了提高神经网络的训练效率, 对吸收光谱作了预处理: ( 1)

归一化处理, 使得归一化后的输入和目标数据均服从正态分

布; ( 2)对归一化后的样本数据进行主元分析, 消除样本数

据中的冗余成分, 起到数据降维的目的。为了提高网络的推

广能力和识别能力, 训练中采用�提前中止�的方法, 为此将

样本数据划分为训练样本集、验证样本集和测试样本集, 验

证样本和测试样本是从原样本数据中均匀选取 1/ 4 而生成

的。

2 � 实验设备与测试条件

2� 1 � 吸收光谱检测系统

研究所用的吸收光谱检测系统为日本岛津公司生产的

UV3600 紫外-可见近红外分光光度计。其光路图如图 2 所

示。

Fig� 2� Diagram of absorption spectra testing optical path

� � 采用双光束分光光路, 从光源 D2 或W 发射的辐射经反

射镜 M 1、平面反射镜 M 2、入射狭缝 S1 到达准直镜 M 3 形成

平行光束, 到达光栅 G 被色散后 , 经 M 3 到出射狭缝 S2, 再

经扇形镜 Se1和反射镜 M 4 , 交替地进入样品槽和参比槽, 最

后又交替地经过 Se2 , 最终到达光电倍增管 PM , 经过转换放

大处理后, 显示在计算机上。实验扫描波长范围为 200~ 900

nm, 缝宽 0� 2 nm, 扫描速度为快速, 间隔为 0� 5 nm。

2� 2 � 实验样品

实验样品选用人体血液, 选自南京航空航天大学校医

院。由受试者清晨空腹后采血得到。取 0� 2 mL 血清, 加 2

mL蒸馏水混合。取适量混合样品注入比色皿, 放入光谱仪

检测其吸收光谱。

3 � 实验结果与分析

3� 1 � 吸收光谱

图 3 为利用 UV3600 紫外-可见红外分光光度计获得的

部分不同人体血清吸收光谱, 其胆固醇含量各不相同。

由图 3分析可知, 在 350~ 600 nm 范围内, 吸收光谱具

有以下几个特征: ( 1)不论胆固醇含量如何, 在 416 nm 处均

有一个较强的吸收峰; ( 2)波长为 450~ 500 nm 处为一肩峰,

其中心波长位于 460 nm 处; ( 3)在 578 nm 处还有一个较弱

的峰, 但不明显; ( 4)不同胆固醇含量血清的吸收光谱的形

状是不同的。

Fig� 3� Absorption spectra of part human serum

1: 5� 44 mmol� L- 1; 2: 5� 19 mmol� L- 1;

3: 7� 06 mmol� L- 1; 4: 4� 36 mmol� L- 1

3� 2 � 416 nm处吸光度与胆固醇含量的关系

图 4 是 416 nm 处吸光度与胆固醇含量之间的关系图,

图中横坐标表示胆固醇含量, 纵坐标表示吸光度。

Fig� 4 � Relationship between absorbance at 416 nm

and cholesterol concentration

� � 分析图 4可知, 两者之间呈现一种随机的关系。其原因

是实际血液成分比较复杂, 整个吸收光谱是由多种成分共同

作用的结果, 某一波长处的吸光度等于各组分吸光度之和。

因此, 虽然某一样本的胆固醇含量比较小, 但可能血脂等其

他组分的含量比较大, 从而导致 416 nm 处的吸光度反而会
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比胆固醇含量高的样本的吸光度要大。因此, 对实际血液来

讲, 仅考虑 416 nm 处峰值的吸光度, 还不能用来确定胆固

醇含量是否异常。

3� 3 � 神经网络预测胆固醇含量

如上所述 , 血清吸收光谱是多种组分共同作用的结果,

每个波长处包含有许多成分的信息, 因此, 光谱分布中包含

了血液中胆固醇含量等信息。本文构建的神经网络模型就是

基于某一段吸收光谱来获取血液中胆固醇含量信息。通过计

算发现当光谱波段取 455~ 475 nm 的时候, 可以找到一个比

较好的网络预测模型。

� � 图 5是网络训练误差变化曲线, 图中横坐标表示训练次

数, 纵坐标表示均方误差。由图可知, 验证误差、测试误差

的变化趋势(图中虚线)基本一致, 说明样本集的划分基本合

理(验证样本和测试样本是从原样本数据中均匀选取 1/ 4 而

生成的)。网络训练迭代至第 6 步时提前停止, 这是由于测试

误差已经开始变大。由训练误差曲线可见, 训练误差结果是

比较满意的。

Fig� 5 � Error training curves

� � 图 6是网络输出胆固醇含量的回归分析结果, 胆固醇含

量预测结果 A 与目标输出 T 的相关系数达到了 0� 968, 达到

了比较好的预测效果。这也表明了血液中的胆固醇含量的信

息确实隐含在吸收光谱中, 神经网络为光谱信息获取提供了

一种较好的手段。

Fig� 6� Regression analysis result of network

output cholesterol concentration

1: Best linear f it; 2: A= T; r= 0� 968

4 � 结 � 论

� � ( 1)血清紫外-可见吸收光谱是胆固醇等多种组分吸收光

谱叠加的结果, 每个波长处包含有多种成分的信息, 因此光

谱分布中包含了胆固醇含量等信息, 这是光谱分析用于血液

检测的基础。

( 2)由于不同血液样本的生化指标均不相同, 因此吸收

光谱中的峰值一般受多种血液成分的影响, 416 nm 处峰值

与胆固醇含量之间呈现出一种随机的非线性关系, 对于实际

应用来说, 不能由 416 nm 峰值来确定胆固醇的含量是否异

常。

( 3) BP 神经网络用于血液胆固醇的预测中, 基于 455~

475 nm 波段的吸光度作为网络的输入信息, 取得了良好的

预测效果, 为胆固醇含量的测定提供一种光谱分析方法。
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Study of Cholesterol Concentration Based on Serum UV-Visible

Absorption Spectrum
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Abstract� I n the present paper, UV-v isible absorption spect rum and neural netw ork theor y w ere used fo r the analysis of choles-

ter ol concentrat ion. Exper imental inv est igation shows that the abso rption spectrum has the fo llow ing character istics in t he w ave

band o f 350-600 nm: ( 1) There is a str onger absorption peak at 416 nm fo r the test sample w ith differ ent cholest erol concentra-

t ion; ( 2) T her e is a shoulder peak between 450 and 500 nm, w ho se cent ral w avelengt h is 460 nm; ( 3) T her e is a weaker peak at

578 nm; ( 4) Absorption spectrum's shape of different cho lester ol concentration is different obviously. The abso rption spectrum

of serum is the synthesis result o f cholester ol and o ther components ( such as sugar ) , and the information is contained at each

waveleng th. T her e is no significant co rr elation betw een absorbance and cholest erol content at 416 nm, show ing a r andom rela-

t ion, so w hether cholest erol content is abno rmal is not determ ined by the absorbance peak at 416 nm. Based on the evident co rre-

lation betw een serum absorpt ion spect rum and cholester ol concentr ation in the w ave band o f 455-475 nm, a neural netwo rk model

was built to predict the cholest er ol concentrat ion. The cor relat ion coefficient betw een predicted cholester ol content output A and

objectiv es T reaches 0� 968, w hich can be regarded as better pr edict ion, and it pro vides a spect ra test met hod of cholester ol con-

centration.

Keywords� Cholester ol concentration; UV-visible abso rption spect rum; Neural netw ork( NN) ; Serum
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