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0.1. Пименова И.А., Матвеева И.А. Примене-

ние методов машинного обучения к ра-

мановским спектрам сыворотки крови

Рамановская спектроскопия является перспектив-
ным методом достижения повышения прогностиче-
ской значимости при исследовании комплекса изме-
нений компонентного состава крови [1]. Это неинва-
зивный оптический метод, который использует вза-
имодействие света с молекулами для получения ин-
формации об их структуре и состоянии.

Целью данного исследования является изучение
возможности применения метода разрешения мно-
гомерных кривых с использованием метода чере-
дующихся наименьших квадратов (MCR-ALS) для
анализа in vitro рамановских спектров образцов сы-
воротки крови. В этой работе анализируются in
vitro рамановские спектры сыворотки крови 100 лю-
дей. Из них 50 имели сердечную недостаточность,
а 50 – контрольная группа (добровольцы без сер-
дечной недостаточности). Образцы сыворотки кро-
ви отбирали у пациентов утром натощак и помеща-
ли в стерильные пробирки с последующим замора-
живанием при температуре -16◦С. Непосредственно
перед спектральным анализом образцы разморажи-
вали при комнатной температуре.

Запись рамановских спектров проводилась по тех-
нологии поверхностно-усиленной рамановской спек-
троскопии (SERS), подробно описанной в [2]. Спек-
тры возбуждались в ближнем инфракрасном диа-
пазоне с помощью лазерного модуля с центральной
длиной волны 785 нм. В данной работе для спек-
трального анализа использован метод разрешения
многомерных кривых методом чередующихся наи-
меньших квадратов (MCR-ALS), который уже по-
казал свою эффективность при выделении биохи-
мических компонентов кожи [3]. В результате MCR-
анализа из исследуемых рамановских спектров сы-
воротки крови выделено восемь компонентов и рас-
смотрены основные пики получившихся спектров.
Также, получена матрица концентраций.

К профилям полученных концентраций компонен-
тов были применены различные методы машинного
обучения. Они использовались для классификации
контрольной группы и людей с сердечной недоста-
точностью.

Для проверки стабильности моделей классифика-
ции была проведена 5-кратная кросс-валидация.
Прогнозируемые значения были представлены с по-
мощью диаграмм типа «ящик с усами» для концен-
траций и ROC-кривых. Используемые методы ма-
шинного обучения, диаграммы типа «ящик с усами»
и ROC-кривые реализованы на языке программиро-
вания Python.

В результате, площадь под ROC-кривой для слу-
чая использования логистической регрессии соста-
вила 0.92, метод опорных векторов показал площадь
под ROC-кривой на уровне 0.92, случайны лес –

0.99, перцептрон 0.89. Таким образом, в исследова-
нии подтверждена эффективность применения ме-
тодов машинного обучения для анализа спектраль-
ных данных рамановского рассеяния образцов сы-
воротки крови и диагностики на основании этого
сердечной недостаточности.
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