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Аннотация—В работе продемонстрировано 

применение рамановской спектроскопии для анализа 

изменения спектральных свойств кожи пациентов при 

наличии хронической сердечной недостаточности (ХСН). 

Рамановские спектры были зарегистрированы с 

использованием лазерного модуля с центральной длиной 

волны 785 нм, оптического пробника и портативного 

спектрометра QE65 Pro. В исследовании приняли участие 

133 пациента с подтвержденным диагнозом хронической 

сердечной недостаточности и 64 здоровых волонтера, 

составляющих контрольную группу. Анализ 

спектральных данных осуществлялся с использованием 

метода частичных наименьших квадратов в сочетании с 

дискриминантным анализом PLS-DA. На 80% 

экспериментальных данных была построена 

статистическая модель для анализа спектральных 

различий кожи пациентов с ХСН и контрольной группы. 

Оценка эффективности построенной статистической 

модели была проведена на тестовом наборе 

экспериментальных данных (20%), которая составила 

ROC AUC 0,838. 
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1. ВВЕДЕНИЕ 

При наличии у пациентов хронической сердечной 
недостаточности (ХСН) в организме человека 
значительно увеличивается уровень белка proBNP, 
который расщепляется, образовывая активный гормон 
мозговой натрийуретический пептид (МНП или BNP). 
Высокий уровень BNP ведет к снижению реабсорбции 
натрия и ускоренному выделению его почками вместе с 
водой и другими веществами. Таким образом 
существует связь между наличием у пациента 
заболевания ХСН и биохимическими изменениями в 
организме.  

Сегодня для изучения биохимических изменений в 
организме человека на основании различных 
биологических проб успешно применяются оптические 
методы [1]. Рамановское рассеяние успешно развивается 
в клинических экспериментальных исследованиях для 
оценки компонентного состава кожи, сыворотки крови, 
урины. Оптический подход позволяет оценивать 
изменение функциональных групп нуклеиновых кислот, 

белков, липидов и углеводов, и их изменений в 
следствии различных внешних и естественных факторов. 
Например, в ряде работ продемонстрировано 
применение Рамановского рассеяния для 
количественной оценки изменения компонентного 
состава кожи [2], урины [3], сыворотки крови [4] при 
наличии у пациентов заболевания почек.  

В работе [5] предложено применение Рамановской 
спектроскопии для измерений спектральных 
характеристик урины для диагностики ишемической 
болезни сердца. При этом наиболее доступным органом 
для in vivo детектирования биохимических изменений в 
организме в следствие развития заболеваний является 
кожа человека. Поэтому целью данной работы было 
проведение анализа спектральных характеристик кожи 
пациентов для детектирования ХСН с использованием 
Рамановского рассеяния и хемометрического анализа. 

2. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

А. Экспериментальная установка и объекты 

исследования 

In vivo исследование кожи пациентов с ХСН и 
волонтеров контрольной группы проводилось в 
Самарской городской Клинической Больнице №1 имени 
Н. И. Пирогова с использованием экспериментального 
оборудования, которое включает в себя лазерный модуль 
с центральной длиной волны 785 нм, портативный 
спектрометр QE6500, оптический пробник inPhotonics. 
Подробное описание установки представлено в 
работе [2]. Регистрация спектров осуществлялась в 
диапазоне 780–1000 нм со спектральным разрешением 
0,2 нм.  

Для каждого пациента и волонтера были 
зарегистрированы 2 спектра кожи левого и правого 
предплечья. Все спектры были зарегистрированы в 
течение 20 секунд с трехкратным усреднением. Были 
проанализированы 266 спектров кожи 133 пациентов с 
ХСН, 128 спектров кожи 64 здоровых волонтеров 
контрольной группы. 

Б. Анализ экспериментальных данных 

Для анализа экспериментальных данных был 
использован диапазон 803–914 нм, который 
соответствует 1050–1800 см–1 с характерными пиками 



IX Международная конференция и молодёжная школа «Информационные технологии и нанотехнологии» (ИТНТ-2023) 
Секция 6. Информационные технологии в биомедицине 

062622 

рамановского рассеяния биологических компонентов в 
области “fingerprint”. 

Экспериментальные данные были разделены на 
обучающую и тестовую выборку в соотношении 1:4 
таким образом, чтобы спектры кожи предплечий одного 
пациента попали либо в обучающую, либо в тестовую 
выборку. Статистическая модель для бинарной 
классификации спектров кожи пациентов с ХСН и 
здоровых волонтеров, построенная с помощью метода 
частичных наименьших квадратов в сочетании с 
линейным дискриминантным анализом (partial least 
squares with discriminant analysis, PLS-DA), была обучена 
на 80% экспериментальных данных (80% спектров кожи 
пациентов с ХСН и 80% спектров кожи волонтеров 
контрольной группы). Эффективность построенной 
модели была оценена на тестовом наборе данных, 
который составил 20% экспериментальных данных. Для 
количественной оценки построения статистической 
модели были рассчитан значения точности 
классификации и площади под характеристической 
кривой ROC AUC. 

3. РЕЗУЛЬТАТЫ 

Основные полосы в рамановских спектрах кожи как 
пациентов с ХСН, так и волонтеров здоровой группы 
ассоциированы со следующими химическими связями: 
1080 см–1 υ𝑠(PO2

−) в фосфолипидах, 1158 см–1 υ(C–С) в 
каротиноидах, 1240–1280 см–1 υ𝑎𝑠(P02

-) в фосфолипидах, 
1335 см–1 ω(CH2CH3) в липидах, 1445–1450 см–1 δ(CH2) в 
липидах, белках, 1645–1650 см–1 υ(C=С) в липидах, 
Амид I. 

Для спектров кожи пациентов с ХСН и здоровых 
волонтеров была построена статистическая модель PLS-
DA с использованием двух латентных переменных LVs. 

 

         контроль                       ХСН 

Рис. 1. Разброс PLS-предикторов спектров кожи пациентов с ХСН 
(n=53) и здоровых волонтеров (n=26) из тестовой выборки 

При обучении модели на 80% экспериментальных 
данных была получена точность классификации 
спектральных данных кожи пациентов с ХСН и 
волонтеров контрольной группы, равная 0,87. 
Тестирование модели на 20% экспериментальных 
данных позволило получить точность классификации 
0,90 соответственно. Разброс значений PLS-предикторов, 
вычисленных для каждого спектра экспериментальной 
выборки представлен на рисунке 1. ROC кривая 

тестового набора данных представлена на рисунке 2, 
значение ROC AUC составило 0,838 (0,734-0,943 при 
доверительном интервале 95%). 

 

Рис. 2. ROC кривая для разделения спектров кожи пациентов с ХСН 
(n=54) и здоровых волонтеров (n=26) из тестовой выборки 

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Сравнительный анализ рамановских спектров кожи 

пациентов с ХСН и здоровых волонтеров, 

зарегистрированных in vivo в клинических условиях, 

показывает возможность обнаружения изменений 

биокомпонентного состава кожи при наличии сердечно-

сосудистых заболеваний. Эффективность подхода 

продемонстрирована при валидации модели на тестовом 

наборе экспериментальных данных, точность 

классификации составила 0,90. 
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