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данных и могут использоваться для расширения обучающих выборок при 

анализе рамановских спектров кожи методами машинного обучения.  
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Диагностика хронической сердечной недостаточности (ХСН) на 

ранних стадиях осложнена отсутствием уникальных симптомов, а анализ на 

стандартные маркеры (NT-proBNP) дорогостоящий и требует большого 

объема крови. Перспективной альтернативой является метод рамановской 

спектроскопии, позволяющий анализировать состав крови даже по одной 

капле [1]. Однако из-за сложности и визуальной схожести спектров 

возникает необходимость в разработке алгоритмов автоматизированного 

извлечения признаков и классификации [2]. 

В работе использованы рамановские спектры сыворотки и плазмы 

крови 236 пациентов (199 с ХСН и 37 человек группы контроля). Измерения 

выполнялись на спектрометрическом комплексе EnSpectr R785, 

интегрированным с микроскопом ADF U300. Для удаления 

флуоресцентного фона и фильтрации шумов реализован алгоритм, 

включающий коррекцию базовой линии (алгоритм arPLS), сглаживание 

фильтром Савицкого-Голея и векторную нормализацию. На рисунке 1 

представлен результат работы алгоритма. 

Основным методом формирования признаков выбрано разложение 

спектральной матрицы на компоненты методом разрешения многомерных 
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кривых (MCR) [3].  
 

 
Рисунок 1 – Пример рамановского спектра сыворотки крови до и после 

предобработки 

 
Рисунок 2 – Спектральные профили компонентов, выделенные методом MCR 

из рамановских спектров сыворотки крови 
 

На рисунке 2 показано, что применение метода позволило 

восстановить спектральные профили чистых компонентов и определить их 

концентрации в исследуемых образцах. Также реализован алгоритм поиска 

локальных максимумов разностного спектра и сценарий использования 

полных спектральных отсчетов без сжатия. 

Для классификации пациентов с ХСН и контрольной группы 

применялись семь моделей (LogReg, k-NN, NaiveBayes, SVM, DT, RF, 

GradBoost) с использованием техники undersampling для балансировки 

классов. Оценка проводилась методом кросс-валидации с оптимизацией 
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параметров (GridSearchCV). Лучшие результаты классификации 

представлены в таблице 1. 

Таблица 1 – Результаты классификации ХСН 

Признаки Модель Accuracy Recall ROC AUC 

Концентрации 

MCR компонентов 
GradBoost 

0,627 ± 

0,056 

0,761 ± 

0,089 

0,716 ± 

0,047 

Локальные 

максимумы 
SVM 

0,606 ± 

0,072 

0,779 ± 

0,120 

0,720 ± 

0,064 

Спектральные 

отсчеты 
RandomForest 

0,648 ± 

0,049 

0,693 ± 

0,279 

0,653 ± 

0,112 
 

Анализ подтвердил преимущество методов формирования 

пространства признаков на основе MCR и локальных максимумов над 

полными спектрами. Метод MCR обеспечил наилучшую устойчивость 

(СКО 0,047) и высокую чувствительность. Разработанная методика 

позволяет проводить идентификацию ХСН с ROC AUC более 0,70, что 

подтверждает эффективное применение рамановской спектроскопии для 

автоматизированного скрининга ХСН. 
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