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摘要　为了将太赫兹光谱分析技术应用于物质识别领域，需要建立太赫兹波段的光谱数据库，并研究合适的数据库

使用方法，以鉴别未知物质。光谱获取采用自行搭建的太赫兹时域光谱测量系统，通过小波变换去除基线和噪声等

干扰信息，建立起含有２０种典型有机物的光谱数据库。使用该数据库识别未知物质时，分成两步：１）用径向基函数

神经网络算法判断未知物质是否在数据库中；２）若在数据库中，采用基于纠错输出编码的支持向量机多类算法鉴别

物质种类。测试结果表明，对库内物质识别率为９６．７％，对库外物质也有较好的预测和推断能力，识别率为９３．２％。

提出的太赫兹光谱数据库建立和使用方法，对系统噪声等干扰因素有很好的抑制作用，可以应用到实际场合。
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１　引　　言

太赫兹（ＴＨｚ）波通常指频率在０．１～１０．０ＴＨｚ

之间的电磁辐射，从频域上看，属于远红外波段，作

为电磁波谱上的最后一段空隙，是近２０年来国内外

科学家研究的热点。ＴＨｚ波有很多优良的特性，包

括对非极性物质有很强的穿透能力、光子能量低等。

大多数极性分子在ＴＨｚ波段内共振吸收能量，形成

各自的指纹谱，这为无损检测和物质识别提供了一

种新的有效途径。

在ＴＨｚ光谱识别领域，国内机构对识别方法进

０８１５００２１



中　　　国　　　激　　　光

行了一定程度的研究，但建立ＴＨｚ光谱数据库方面

的工作，仍处于起步阶段。如赵晶晶［１］对四种爆炸

物建立了光谱数据库。国外研究机构在这方面的研

究进行得较早，美国伦斯勒理工学院 ＴＨｚ研究中

心，研究了含有１７种爆炸物的ＴＨｚ光谱数据库
［２］；

美国标准技术组织（ＮＩＳＴ）在其网站上公布了部分

食品和药物的ＴＨｚ光谱
［３，４］；欧洲“ＴＨｚＢｒｉｄｇｅ”工

程给出了蛋白质等生物分子的 ＴＨｚ光谱
［３］；２００７

年，日本的ＲＩＫＥＮ和ＮＩＣＴ的ＴＨｚ数据库公诸于

世，并逐年扩充，如今已有５００多种可供查询的物

质［４］，有利于各个机构对ＴＨｚ光谱分析技术的研究

与利用。国外组织在各自的研究领域建立了不同类

别的ＴＨｚ光谱数据库，但没有统一标准，测量系统

主要有ＴＨｚ时域光谱（ＴＨｚＴＤＳ）系统和傅里叶变

换红外光谱分析仪（ＦＴＩＲ），两者在带宽、分辨率和

信噪比方面各有特点。现有数据库对于光谱吸收峰

的信息有很重要的参考价值，但是在进行实际物质

鉴别时，往往需要全谱信息。所以针对特定的应用

领域和光谱测量系统，若感兴趣的物质不在现有的

数据库中，或已有数据不能满足实际系统要求，研究

人员需要重新建立光谱数据库。

在光谱识别方法方面，研究人员通常将可见光、

近红外［５］等波段范围的识别算法应用到ＴＨｚ领域，

以寻找适合ＴＨｚ光谱特点的识别方法。如首都师范

大学的翟爽等［６］对环三次甲基三硝铵（ＲＤＸ）、２，４

二硝基甲苯（ＤＮＴ）、２，４，６三硝基甲苯（ＴＮＴ）和环

四次甲基四硝铵（ＨＭＸ）四种爆炸物使用曲线极值

算法分析，识别率为９８％；贾燕等
［７］在氮气环境下

实验，用误差反向传播（ＢＰ）神经网络算法，对９种

毒品训练和识别，正确率为８９％。Ｈｏｓｈｉｎａ等
［８］在

邮件识别系统中，采用互相关系数进行识别。Ｌｉａｎｇ

等［９］使用自组织特征映射神经网络对６种毒品正确

识别。陈艳江［１０］对中药进行识别，结果表明支持向

量机（ＳＶＭ）优于三层ＢＰ神经网络算法。上述研究

的局限性在于，数据库规模有限，若未知物质不在数

据库中，将会产生误判。

本文针对２０种有机物，讨论ＴＨｚ光谱数据库

的建立方法，并将该数据库应用于物质识别。获取

光谱时，使用小波变换预处理，可有效去除基线和噪

声等干扰因素。识别过程分成两步：１）使用径向基

函数（ＲＢＦ）神经网络算法，判断未知物质是否在数

据库中，排除数据库外物质干扰；２）然后采用基于

纠错输出编码（ＥＣＯＣ）的ＳＶＭ多类算法，进行物质

识别，取得了较为理想的结果。

２　ＴＨｚ光谱数据库的建立

在利用ＴＨｚ光谱分析和鉴别物质时需要一个

光谱数据库，为了确定未知物质成分，需要将未知的

光谱与数据库内的已知光谱进行比较，分析未知物

质种类。该数据库与研究领域相关，往往需要自行

建立。在测量ＴＨｚ光谱的过程中，由于环境背景辐

射、测量系统噪声、样品颗粒散射等因素的影响，直

接得到的ＴＨｚ光谱中存在大量干扰信息，影响数据

库的质量和识别的效果。因此，需要对直接测量得

到的光谱进行预处理，如图１所示，尽量滤除系统干

扰，提高光谱数据库质量，有利于系统的识别。

图１ ＴＨｚ光谱数据库建立和物质识别流程图

Ｆｉｇ．１ ＴＨｚｓｐｅｃｔｒａｌｄａｔａｂａｓｅｅｓｔａｂｌｉｓｈｍｅｎｔａｎｄ

ｍａｔｅｒｉａｌｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ

２．１　样品制备

建立样品光谱数据库，选择２０种有机物，包括：

白氨酸、半胱氨酸、苯甲酸、对甲苯甲酸、对氯苯胺、

二苯甲酮、谷氨酸、果糖、海藻糖、抗坏血酸、邻苯二

甲酸、酪氨酸、麦芽糖、木糖、苏氨酸、腺苷、烟酰胺、

乙二胺四乙酸、蔗糖和组氨酸，涵盖了酸类、糖类、胺

类和酮类等，具有一定的代表性。

制作片状样品时，称量 ７０ ｍｇ固体样本和

１４０ｍｇ聚乙烯粉末，在碾钵中碾碎并混合均匀，取

出１２０ｍｇ混合物放入压片机中，在１０ＭＰａ压力下

压片１０ｍｉｎ，可得到片状样品，直径为１３ｍｍ，厚度

约为１ｍｍ。

２．２　犜犎狕犜犇犛

ＴＨｚＴＤＳ系统结构如图２所示。飞秒激光器中

心波长为８００ｎｍ，脉宽１００ｆｓ，重复频率８０ＭＨｚ，经分

光镜分成两束，一束作为抽运光，透过椭球面镜的孔

射向低温生长的砷化镓ＬＴＧａＡｓ光电导天线激发

ＴＨｚ脉冲，ＴＨｚ脉冲经过椭球面镜反射后穿过样品，

聚焦于探测晶体ＺｎＴｅ；另一束作为探测光被反射镜

０８１５００２２
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图２ ＴＨｚＴＤＳ系统示意图

Ｆｉｇ．２ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆＴＨｚＴＤＳｓｙｓｔｅｍ

反射，同样照射到探测晶体上。ＴＨｚ脉冲的电场通过

线性电光效应调制ＺｎＴｅ折射率，使得探测激光偏振

状态发生改变。移动平移台改变探测光光程，实现对

ＴＨｚ脉冲的时域扫描，获得完整的ＴＨｚ波形。

ＴＨｚＴＤＳ系统测量在室温、空气环境下进行，

相对湿度约为２５％，系统带宽０．３～２．２ＴＨｚ，频谱

分辨率为４０ＧＨｚ，满足固体样本的识别要求。

２．３　光谱预处理

受样本颗粒散射等因素影响，ＴＨｚ光谱会出现

基线漂移现象。测量环境背景干扰会使光谱出现噪

声，尤其是空气中水蒸气的吸收，在某些特定频率处

图３ ２０种物质ＴＨｚ光谱

Ｆｉｇ．３ ＴＨｚｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｗｅｎｔｙｍａｔｅｒｉａｌｓ
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（如１．１ＴＨｚ、１．７ＴＨｚ和２．２ＴＨｚ等），光谱的信

噪比相对较低，噪声明显。若直接对测量的ＴＨｚ光

谱建立数据库，大量无用的干扰信息将影响建库质

量，进一步影响数据库的使用效果。

采用小波变换去除低频的基线和高频的噪声信

息，在使用小波变换过程中，需要解决两个问题：

１）小波基函数的选择；２）如何进行分解和重构。

小波基函数的选择方法目前没有统一的准则，通常

视具体的应用场合而定。在预处理过程中，小波基

函数需要满足两个约束条件：１）小波基函数平滑，

也就是不同尺度下重建后的小波连续，没有阶跃点；

２）小波分解后的低频分量，与光谱能量走势相同，

且低频起始端尽量趋近于０。在对低频分量选择的

同时，决定了小波分解和重构的方法。

通过对不同光谱，不同小波基函数的尝试发现，

正交小波Ｄｂ６、Ｄｂ９和 Ｄｂ１０都可满足要求。选择

Ｄｂ９小波为小波基函数，对 ＴＨｚ光谱进行６尺度

Ｍａｌｌａｔ分解，第６尺度下的低频分量表示基线信息，

第１～３尺度下的高频分量代表噪声信息，将其舍

去，保留第４～６尺度下的高频分量。对数据库中

２０种物质处理后的结果如图３所示，可以看出，基

线被有效地去除，高频波动被抑制，保留了有效信

息。由于基线分量中包含直流成分，舍去后出现小

于零的现象，对光谱的识别没有影响。将ＴＨｚ光谱

与ＴＨｚ数据库
［４］以及文献［１１，１２］比较，吸收峰所

处位置基本一致。

３　ＴＨｚ光谱数据库的使用

将ＴＨｚ光谱数据库应用到物质识别领域，判别

未知物质种类，如图１所示。识别过程分为两步：

１）判断未知物质是否在数据库中。由于数据库规

模有限，未知物质不在数据库中的情况广泛存在，使

用基于ＲＢＦ神经网络算法排除库外物质，尽量避免

误判的可能性。２）若未知物质在数据库中，采用基

于ＥＣＯＣ的多类ＳＶＭ 算法，判别物质种类。ＳＶＭ

具有最小化结构风险特征，判别多类问题时与

ＥＣＯＣ相结合，进一步提高算法容错能力，取得了较

好的结果。

３．１　鉴别物质是否在数据库中

使用ＲＢＦ神经网络鉴别是否在数据库中，该网

络由输入层、隐藏层和输出层三部分组成，如图４所

示。输入层为２０个样本数据犘＝｛狆１，狆２，…，狆２０｝；

隐藏层由２０个节点组成，计算样本数据狆犻 与节点

犆犼距离的高斯映射；输出层一个节点，采用线性传

输函数，目标输出为犜＝｛狋１，狋２，…，狋２０｝。

图４ ＲＢＦ神经网络结构

Ｆｉｇ．４ ＳｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＲＢＦｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ

对该网络训练，寻找函数满足犉（狆犻）＝狋犻 ＝１，

１≤犻≤２０。将所有２０个样本输入分别作为隐节点

的中心犆犻＝狆犻，１≤犻≤２０，目标求解权值狑犻，１≤

犻≤２０满足线性方程组：

∑
犖

犼＝１

狑犼犌（狘狘狆犻－狆犼狘狘）＝狋犻，１≤犻≤２０．

　　设第犼个隐节点在第犻个样品的输出为φ犻犼 ＝

犌（狘狘狆犻－狆犼狘狘），上述方程组可表示成Φ犠＝犜，若Φ

可逆，可求出方程组的解为犠 ＝Φ－
１犜。在ＴＨｚ光谱

识别中，每种物质都有各自的指纹谱，Φ 必定可逆，

线性方程组有解。

分析未知物质是否在数据库中，难点在于缺少

数据库外物质作为训练样本，因为库外物质是未知

和无限的，无法用有限的库外物质代替模拟训练。

ＲＢＦ神经网络将数据库内的物质映射到１，隐藏层

的高斯函数将数据库外物质映射到０，对未知物质

有很好的预测效果。

３．２　鉴别物质种类

使用基于ＥＣＯＣ的ＳＶＭ 算法鉴别物质种类。

ＳＶＭ是一种统计学习方法，在最小化样本点误差的

同时，提高了模型的泛化能力，而且没有数据维度的

限制［１３］。对于一个线性可分的两类问题，在数学

上，最终可以转化为求解不等式约束下的最小

值［１４］。对于非线性可分的情况，处理的思想是将低

维空间线性不可分问题，映射到高维空间，转化成线

性可分问题，在高维空间中构造最优分类超平面进

行分类。

ＳＶＭ算法的学习规则，决定了它适合解决两类

问题［１４］，延伸到处理多类问题时，通常构造多个二

值分类器。ＥＣＯＣ提供了一个可行的方案，它在编

码过程中引入冗余数据，当数据由于干扰等因素出

现错误时，可以对错误位纠正，恢复出正确的数据，

纠错能力和编码的设计有关［１５］。

对于一个犖 类分类问题，设计编码矩阵犆犖×犕，
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Ｍ表示Ｍ位编码，即Ｍ个ＳＶＭ二值分类器，编码矩

阵第犻行犆犻表示第犻类物质的编码，犆犻犼表示第犻类物

质的犼位编码为０或者１，用以ＳＶＭ分类。对样本数

据的训练，就是对犕 个ＳＶＭ分类器训练的过程，将

原始的数据空间，映射到编码空间。对未知样本测

试时，将样本光谱数据投影到编码空间，计算与各个

类别编码间的距离，距离最小的类别即为未知样本

所属类别。即使样本在数据空间投影过程中出现了

某些位的错误，ＥＣＯＣ依然能够恢复出正确的信息，

划分到正确的类别，从而使得算法的容错能力大大

提高。

４　数据库使用结果

４．１　鉴别物质是否在数据库处理结果

选择２０种有机物作为数据库内样品，７种有机

物作为数据库外的测试样品，在不同时间、相对湿度

（２０％～３０％）、背景辐射等环境下测量，得到数据库

内物质１００个样本，数据库外物质２８个样本。选取

数据库内４０个样本，取平均后得到２０个输入样本，

对隐藏层含２０个节点的ＲＢＦ网络训练，余下的８８

个样本用来测试，输出结果为了方便观察，通过符号

函数调整，结果如图５所示。

图５ ＲＢＦ神经网络测试结果

Ｆｉｇ．５ ＴｅｓｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆＲＢＦｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ

图５中‘Ｏ’表示数据库内物质，‘Ｘ’代表数据库

外物质，横坐标为样本编号，纵坐标为网络输出值，１

代表判定结果为数据库内物质，０代表数据库外物

质。从结果中可以看出，数据库内６０个样本有４个

被识别错误，原因是系统测量时，水蒸气吸收、噪声

干扰等环境因素影响，造成测量谱与节点间距离相

对较大而形成误判。在数据库外物质训练样本缺失

的情况下，库外２８个样本仅有２个误识别，说明网

络对库外物质有很好的推断能力。ＲＢＦ神经网络

算法，对该８８种样本正确识别８２种，识别率为

９３．２％，可用于排除数据库外物质。

４．２　鉴别物质种类结果

ＲＢＦ神经网络算法已经排除了数据库外的物

质干扰，本部分将研究对数据库内物质分类的效果。

实验数据和ＲＢＦ神经网络保持一致，对数据库内

１００个样本，选择同样的４０个样本训练ＳＶＭ网络，

６０个样本用以测试。ＥＣＯＣ矩阵大小为２０×６３，使

用６３个二值分类器将训练集分成２０个类，具有较

好的容错性。

样本训练是对６３个ＳＶＭ 设计的过程，使用径

向基核函数处理６３个非线性可分的两类问题，训练

成功后，确定了原始光谱数据空间向编码空间映射

的方案，配合ＥＣＯＣ，解决了２０个类的ＳＶＭ 分类

问题。

６０个测试样品，正确识别５８个，识别率为

９６．７％。目前获得的ＴＨｚ光谱，由于硬件和成本因

素的制约，带宽不够宽、分辨率不够高、高频处信噪

比不够好是普遍存在的现象。在实验平台上测量的

ＴＨｚ光谱，２．２ＴＨｚ范围内，很多物质只有一个谱

峰，峰宽较宽，大部分物质的吸收峰集中在１．５～

２．２ＴＨｚ之间，部分物质吸收峰十分接近，较难分

辨。基于ＥＣＯＣ的ＳＶＭ 多类算法在设计过程中，

引入了风险最小化和纠错机制，在处理ＴＨｚ光谱识

别问题上取得了很好的结果，同时具有较好的泛化

能力，适合应用在实际场合。

４．３　隐藏样品识别结果

ＴＨｚ辐射对绝大部分非极性物质穿透能力很

强，包括塑料、纸张、纤维和布等常用遮挡材料。

ＴＨｚ光子能量低，约为４ｍｅＶ，目前普遍认为对人

体没有伤害，这些特性决定 ＴＨｚＴＤＳ技术在隐藏

物非接触测量领域有很好的应用前景［１６］。

图６ 纸张遮挡前后二苯甲酮光谱对比

Ｆｉｇ．６ Ｓｐｅｃｔｒａｌｃｏｎｔｒａｓｔｏｆｂｅｎｚｏｐｈｅｎｏｎｅｂｅｆｏｒｅａｎｄ

ａｆｔｅｒｐａｐｅｒｂｌｏｃｋ

实验讨论在纸张（信封）遮挡情况下，使用ＴＨｚ

光谱数据库识别的结果。在数据库中随机选择３种
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物质，对甲苯甲酸、二苯甲酮和酪氨酸，分别测量它

们在没有遮挡和装在信封情况下的ＴＨｚ光谱，图６

和图７分别给出了二苯甲酮和酪氨酸的ＴＨｚ光谱

数据库识别结果，为更好地对比，滤除了光谱的高频

噪声，保留了低频基线，并进行了平移处理。酪氨酸

遮挡后的ＴＨｚ光谱，有很明显的基线漂移现象，二

苯甲酮在１．２ＴＨｚ处多了一个弱吸收峰，１．８ＴＨｚ

处的主峰宽度变宽，可能是信封纸中微量水的吸收

与隐藏物质光谱叠加的结果。

图７ 纸张遮挡前后酪氨酸光谱对比

Ｆｉｇ．７ Ｓｐｅｃｔｒａｌｃｏｎｔｒａｓｔｏｆｔｙｒｏｓｉｎｅｂｅｆｏｒｅａｎｄａｆｔｅｒ

ｐａｐｅｒｂｌｏｃｋ

对隐藏样品检测，会受到遮挡物干扰的影响，通

常表现为基线漂移、弱吸收峰数量和位置的改变以

及主峰宽度和幅度的变化。基线漂移可以通过去基

线算法加以抑制，对吸收峰的干扰由于缺少未知遮

挡物的信息，难以滤除。故隐藏样品的识别率很大

程度取决于识别算法的设计，基于ＥＣＯＣ的ＳＶＭ

算法具有较好的容错和纠错能力，对三个遮挡样品

识别得到了正确的结果，说明讨论的数据库搭建和

使用方法具有很好的适应性，在隐藏样品识别领域

具有一定的应用潜力。

５　结　　论

对２０种有机物，讨论了ＴＨｚ光谱数据库的建

立方法，并将其应用于光谱识别领域。实验结果验

证了建库方法以及光谱数据库使用方法的可行性。

最后，对隐藏样品进行讨论，由于基于 ＥＣＯＣ的

ＳＶＭ算法具有很强的容错能力，在存在遮挡物干扰

的情况下，依旧能够正确识别。所讨论的建库和用

库方法，在ＴＨｚ光谱识别领域有很好的应用前景。
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