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В последние годы для исследования различных новообразований кожи 

все чаще применяют рамановскую спектроскопию [1]. Во время развития 

новообразования происходят биохимические изменения, которые приводят 

к изменению измеренных рамановских спектров [2].  

Однако, несмотря на развитие технических средств для регистрации 

рамановского рассеяния света, анализ зарегистрированных спектров все 

еще остается сложной задачей, так как спектры содержат чрезвычайно 

большой объем информации обо всех химических веществах, которые 

могут быть в коже.  

Среди существующих методов анализа рамановских спектров можно 

отметить метод главных компонент (PCA) и нейронные сети.  Однако, эти 

методы имеют существенное ограничение в применении к реальным 

данным – нефизичность, то есть невозможность физической интерпретации 

результатов. Актуальным является поиск новых методов анализа 

рамановских спектров, которые смогли бы преодолеть этот недостаток. 

В этом исследовании предлагается использовать метод разрешения 

многомерных кривых (MCR) для анализа рамановских спектров кожи. В 

последнее время этот метод нашел широкое применение в биологии и 

медицине для анализа спектральных данных [3].  

Суть метода MCR состоит в разделении оптимальным образом матрицы 

рамановских спектров D на две меньшие матрицы C и S
T
, где C – матрица 

концентраций компонентов образца кожи, S – матрица спектров этих 

компонентов. Уравнение, иллюстрирующее этот подход, можно записать в 

следующем виде:        

D = C ⋅ ST
 + E   ,       где  E – матрица ошибок [3]. 
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В работе использовано 1000 in vivo рамановских спектров: 540 спектров 

здоровой кожи (NS), 113 – кератоза (K), 122 – базальноклеточной 

карциномы (BCC), 67 – злокачественной меланомы (MM) и 158 – 

пигментного невуса (PN). Спектры регистрировались с помощью 

портативной спектроскопической установки (источник излучения 785 нм) в 

диапазоне 1114-1874 см
-1

 [4]. Затем спектры подвергались предварительной 

обработке с удалением базовой линии и сглаживанием методом Савицкого-

Голея.  

Для разделения спектров с помощью анализа MCR мы использовали 

графический интерфейс MCR-ALS, разработанный Jaumot et al. [3]. В 

результате анализа получены спектры ряда компонентов кожи и их вклад в 

рамановские спектры. Этот вклад, по сути, напрямую связан с реальными 

концентрациями веществ (компонентов) в кожной ткани. Некоторые из 

полученных спектров представлены на рисунке 1.  
 

 
 

A – компонент 1 (вклад оптической системы), B – компонент 2 (меланин),  

C – компонент 3 (смесь различных белков), D – компонент 4 (вода) 
(сплошные линии – спектры, полученные в данной работе,  

штриховые линии – спектры, полученные в [2]) 
 

Рисунок 1 – Некоторые рамановские спектры, полученные с помощью анализа 

in vivo рамановских спектров кожи методом MCR 
 

Полученные в этой работе спектры компонентов кожи соответствуют 

спектрам, полученным другими исследователями, в частности [2]. 

Результаты демонстрируют возможность разделения нескольких 

спектрально подобных компонентов с помощью метода MCR даже в 

условиях зашумленных рамановских спектров. Это дает смелость говорить 

о возможном эффективном использовании метода MCR в портативных 
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приборах для диагностики новообразований, когда скорость и простота 

использования прибора важнее высокого спектрального разрешения. 

Более того, помимо первоначальной проблемы анализа путем 

разделения рамановских спектров на компоненты, обнаружена 

возможность использования метода MCR для выделения паразитного 

сигнала, связанного с вкладом оптической системы. Другими словами, 

метод MCR может использоваться как часть программного обеспечения 

для спектроскопической установки для минимизации влияния 

систематической погрешности. Устранение влияния оптического 

оборудования может быть чрезвычайно полезным в многоцентровых и 

транснациональных исследованиях, когда для записи спектров 

рамановского рассеяния используется различное оборудование с разными 

техническими характеристиками. 

Разделение спектрально схожих компонентов по-прежнему является 

проблемой. В этом исследовании не удалось выделить отдельные виды 

белков, получилось только выделить их как единую группу веществ. 

Будущие исследования планируется посвятить расширению методологии 

другими методами анализа спектров рамановского рассеяния, например, с 

помощью нейронных сетей. 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 21-75-10097. 
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