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摘要　针对混合物成分识别难题,采用太赫兹时域光谱技术获得物质的特征吸收光谱,研究０．１~７．０THz宽带太

赫兹吸收光谱处理方法和特征光谱识别方法.先扣除空气环境中环境噪声、背景噪声和随温度变化的水蒸气吸收

谱对待测物质造成的影响,获得用于识别的太赫兹吸收光谱;基于模板匹配、数值平滑、主吸收峰提取与识别和混

合物成分判定等方法,建立混合物成分的太赫兹光谱提取分析模型;调用太赫兹光谱数据库,采用模板匹配和吸收

峰峰值、面积比对的方法,依次判断识别扣除各样品的太赫兹吸收光谱.最后,依据算法模型完成混合火炸药的太

赫兹特征光谱探测与识别.结果表明,所提方法可逐一分辨混合物成分,是一种可靠的太赫兹宽带光谱特性识别

方法.
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１　引　　言

太赫兹辐射通常是指频率在０．１~１０．０THz范

围内的电磁辐射,可穿透大多数非极性物质,同时因

为太赫兹辐射具有较低的光子能量,不会对生物体

产生有害的电离和伤害,因此在物质特性分析和无

损检测等方面具有巨大的应用前景.许多化合物在

太赫兹波段有着独特的“指纹光谱”,可应用于物质

的准确识别.
现有的太赫兹时域光谱系统能够获得被测样品

的太赫兹吸收光谱,并由此分析判定被测样品中感

兴趣的成分;但被测样品的成分经常存在一定判定

误差,尤其是被测样品为混合物时,只能检测出其中

一种成分或部分成分,而不能逐一分辨出其中所有

物质 成 分,甚 至 对 其 中 任 何 一 种 成 分 都 无 法 识

别[１Ｇ３].如果被测物质处在空气环境中,由于受到各

类噪声和随温度等因素变化的水蒸气吸收谱的影

响,上述不足将更为明显,从而制约了太赫兹技术在

物质识别方面的应用[４Ｇ５].
针对现有的太赫兹光谱分析和识别方法的不

足,本文旨在探讨一种基于模板匹配的太赫兹光谱

处理方法,建立混合物成分的太赫兹光谱提取和分

析模型,采用模板匹配和吸收峰峰值、面积比对的方

法,依次判断和识别并扣除各样品的太赫兹吸收光

谱,逐一分辨出被测样品的组成成分.

２　太赫兹吸收光谱处理识别物质方法

混合物样品可能包含多种物质成分,如炸药分

为单体炸药和混合炸药两类.单体炸药分为硝基

类、硝胺类、硝酸脂类、以及胺类和硝酸盐类等不同

种类化合物[６].混合炸药由单体炸药和铝粉、木粉

及各种添加剂等组成.如CLＧ２０,化学名称为六硝

基六氮杂异伍兹烷;LLmＧ１０５,化学名称为２,６Ｇ二氨

基Ｇ３,５Ｇ二硝基吡嗪Ｇ１Ｇ氧化物;FOXＧ７属于高能硝胺

炸药,化 学 名 称 为１,１Ｇ二 氨 基Ｇ２,２Ｇ二 硝 基 乙 烯

(DADNE);RDX的分子式为(CH２NNO２)３,化学名

称为环三亚甲基三硝胺.
针对混合物样品物质成分识别的难题,采用太

赫兹光谱探测技术,通过被测物质的吸收特征光谱

研究相应的吸收光谱处理及识别物质方法[７Ｇ９],具体

步骤如下.

１)利用太赫兹时域光谱系统检测混合物A的

组分.先获取混合物A的太赫兹吸收光谱,再扣除

环境噪声和背景噪声,消除随温度变化的水蒸气吸

收谱造成的影响,获得用于识别的太赫兹吸收光谱.

２)调用太赫兹光谱数据库,采用模板匹配和吸

收峰比对的方法,依次判断、识别并扣除各样品的太

赫兹吸收光谱;分析和判定扣除后的吸收光谱数据,
直到检测出混合物所有组分.

光谱数据库中要确保包含有组成所述被测混合

物A的各种单一物质的标准太赫兹吸收光谱,还可

包含太赫兹频域常见物质的标准太赫兹吸收光谱,
如火炸药和铝粉等[１０].光谱数据库中所有的太赫

兹吸收光谱和所述移除样品时测得的背景环境信号

V(T)(T 为太赫兹吸收频率)均在液氮环境下测

量,排除水蒸气吸收等干扰;被测混合物 A的太赫

兹吸收光谱U(T)在普通空气条件下测量,测量结

果中混入了水蒸气吸收的影响和各种噪声干扰.

３　基于模板匹配的太赫兹主吸收峰

提取方法
针对被测物质处在空气环境中的太赫兹特征光

谱信噪比低的问题,研究了基于模板匹配、数值平

滑、主吸收峰提取与识别、噪声扣除与信号计算和混

合物成分判定等识别方法[１１Ｇ１３].存在的问题:１)特
征吸收峰不明显;２)若干吸收峰接近,不易区分.太

赫兹特征光谱的提取方法如图１所示.

图１ 太赫兹主吸收峰的提取方法

Fig敭１ Terahertzmainabsorptionpeakextractionmethod

具体流程如下.

１)消除干扰

测得被测样品的太赫兹吸收光谱和背景环境信
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号,对该吸收光谱扣除背景环境信号和光谱数据库

中的水蒸气吸收谱,得到预处理的太赫兹吸收光谱

U１(T).

２)数值平滑

数值平滑的意义是进一步剔除太赫兹吸收光谱

曲线上的随机噪声,提高识别的准确性.

　　当 T＋
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÷＞１０时,

U２(T)＝[U１(T)＋U１(T＋a)＋
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式中:b为采样点总数;a 为采样间隔.用(１)~(３)
式对预处理的太赫兹吸收光谱U１(T)进行数值平

滑,得到用于物质识别的太赫兹吸收光谱U２(T).

３)主吸收峰识别

将太赫兹吸收光谱与太赫兹光谱数据库进行比

较,提取被测样品的主吸收峰数据;从光谱数据库中

逐一载入各物质的太赫兹吸收光谱.先确定光谱数

据库中物质E的最大值点(主吸收峰),再以最大值

点为中心,提取与该物质对应的被测样品吸收光谱

数据,记为当前识别谱U３(T).这一步提取的是与

物质E对应频率的被测样品吸收光谱数据,需分析

后才能判定物质E是否存在被测样品中.
这里物质A是指被测混合物,物质E是可能存

在于混合物A中的待检成分,具有自己的太赫兹吸

收谱.虽在现有技术下,不同探测设备针对同一物

质的太赫兹吸收光谱可能会获得不同的探测结果,
单一物质的太赫兹吸收光谱作为具有共识的已知量

来使用,物质E正是这样具有公认的太赫兹吸收光

谱的单一物质.

４　混合物成分的太赫兹光谱提取和

分析模型
建立混合物成分的太赫兹光谱提取和分析模

型,通过分析主吸收峰特征和吸收谱形状以判定物

质E是否存在混合物中,识别流程如图２所示,其

中主吸收峰特征通过吸收峰高低差异进行判定,吸
收谱形状通过计算比较物质 E的吸收谱面积和

U３(T)的面积进行判定,由此确定混合物吸收光谱

中是否存在物质E的特性吸收谱.其中峰值偏差ε
和面积偏差f 由实验确定,取值过大导致漏判,取
值过小导致错判.

４．１　基于模板匹配的判定计算

利用生成物质E对应的判定模板ZE(T)判定

模板在相同频率处,包含了物质E的主吸收峰,其
他位置用零值填充,即在T 取值位于物质E的主吸

收峰时,ZE(T)＝UE(T),其他频率点ZE(T)＝０,
其中UE(T)表示物质E在T 处的吸收光谱.

将ZE(T)覆盖在U３(T)上进行比对,寻找在

U３(T)上是否出现了物质E的主吸收峰,判别方法

如下.

１)计算峰值偏差

计算并判断峰值偏差

ZE(t)－U３(t)＜ε (４)
是否成立,式中:ZE(t)为ZE(T)在太赫兹频率为t
时的值;U３(t)为U３(T)在太赫兹频率为t时的值.

若(４)式成立,说明U３(T)在t位置处出现了

类似物质E的吸收峰,则自动进入步骤２),进一步

判定该吸收峰是否由物质E产生;若(４)式不成立,
说明在t位置处未出现明显类似物质E的吸收峰,
则自动进入步骤３),进一步确认在U３(t)上是否存
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图２ 识别物质成分模型的流程图

Fig敭２ Flowchartforidentifyingsubstancecomponentsmodels

在物质E的吸收峰.

２)计算面积偏差

计算ZE(T)的面积ME 和U３(T)对应区域的

面积M′E,即

ME＝ ∑
T＝i＋ja

T＝i－ia
ZE(T), (５)

M′E＝ ∑
T＝i＋ja

T＝i－ia
U２(T), (６)

式中:i、j分别为以峰值点为中心,向左、向右的取

样点个数.
吸收峰面积偏差的表达式为

M′E－ME

ME
＜f. (７)

　　若(７)式成立,说明U３(T)对应位置出现的吸

收峰高度和面积均与物质E主吸收峰相同,则可判

定混合物A中存在物质E,将物质E记录下来.若

(７)式不成立,说明U３(T)对应位置出现的吸收峰不

是由物质E产生,当前物质E的判断流程结束,返
回载入下一种物质,继续识别.

实验证明f 的取值在３％~８％之间较为合理,

f 值太小导致识别误差增大,使得存在于混合物A
中的物质未能有效识别,甚至使识别过程陷入无限

循环以致无法结束,f 值太大可能导致错判,将不同

的吸收峰错误地判定为相同物质.

３)在漂移处理数p 以内计算峰值偏差

某些情况下,在采集、处理、分析和转换等软硬

件环节中引入的误差,会导致测得的吸收谱与物质

E的实际吸收谱出现偏差,从直观上看好像吸收谱

在频率坐标上出现偏移,在这种情况下为了识别出

物质E,需允许频率有一个合理的偏移量,这个偏移

量就是漂移处理数p.
在U３(T)中t附近寻找是否存在与物质E类

似的吸收峰,方法如下.
吸收峰的太赫兹频率个数为

２p＝ ZE(t)－U３(Tp)

Tp ＝t＋a,t＋２a,,t＋pa,t－a,

t－２a,,t－pa, (８)
式中:Tp 为太赫兹吸收频率值序列;U３(Tp)为

U３(T)在Tp 处的值.
找 出 在 ２p 个 值 中 的 最 小 值,记 为

minZE(t)－U３(Tp),并记录取得该最小值时

Tp 的漂移频率值q.判断

minZE(t)－U３(Tp)＜ε (９)
是否成立.若(９)式不成立,说明在U３(T)上找不

到物质E的吸收峰,即混合物 A中没有物质E,则
物质E的识别流程结束,回到步骤１)计算峰值偏差

选择下一种物质继续识别;若(９)式成立,说明在

U３(T)上存在与物质 E相似的吸收峰,则进入步

骤４),进一步判断.

p 值的大小决定了在处理中允许主吸收峰频率

漂移的范围,p 值越大,允许主吸收峰频率漂移的范
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围也越大,同时造成错误识别的可能性也越大,实验

表明p 的最佳取值范围为３~１２.

４)在p 以内计算面积偏差

计算ZE(T)的面积 ME 和U３(T)在q 附近的

面积M″E,即

ME＝ ∑
T＝t＋ja

T＝t－ia
ZE(T), (１０)

M″E＝ ∑
T＝q＋ja

T＝q－ia
U３(T). (１１)

　　吸收峰面积偏差的表达式为

M″E－ME

ME
＜f. (１２)

　　若(１２)式成立,说明U３(T)在q 位置出现的吸

收峰高度和面积均与物质E主吸收峰相同,则可判

定混合物A中存在物质E,将物质E记录下来.若

(１２)式不成立,说明U３(T)对应位置出现的吸收峰

不是由物质E产生,载入下一种物质,继续识别.
这增加了在一定频率漂移范围内的识别和判断,消
除了漂移带来的影响,使得处理更可靠.

４．２　样品吸收谱的扣除与判定方法

当第一次有物质被识别时,使用U２(T)扣除物

质E的UE(T),扣除后的吸收光谱作为U３(T),即
U３(T)＝U２(T)－UE(T);已有物质被识别时,从

U３(T)中扣除物质E的UE(T),扣除后的吸收光谱

U３(T)－UE(T)作为U３(T).
判定是否仍有吸收峰存在的方法如下.
判定U３(T)是否有大于吸收峰高度阈值r 的

点;若U３(T)中没有大于r 的点,说明U３(T)中已

没有吸收峰,所有被测样品中存在的物质都已被

识别.
实验证明r的取值在０．２~０．３之间较为合理,

r值太小导致识别过程冗长,甚至使识别过程陷入

无限循环以致无法结束,r 值太大会使一些吸收峰

被错过,导致部分物质无法从被测样品中识别出来.

５　混合火炸药太赫兹光谱实验结果

采用美国Zomega公司生产的ZAP(空气产生原

理的太赫兹光谱仪)宽带太赫兹时域光谱仪分别对硝

基弧、TNT(三硝基甲苯)固态样品和TTNTＧF(炸药)
粉末等三种混合物火炸药样品的太赫兹光谱进行测

试,对测试结果采用太赫兹光谱识别算法进行处理,
火炸药太赫兹光谱的测试实验是在氮气环境下进行,
始终对ZAP宽带太赫兹时域光谱仪内部充氮气,氮
气环境下的光谱测试结果,如图３~５所示.

图３ 硝基弧混合样品的有效太赫兹吸收峰曲线

Fig敭３ Effectiveterahertzabsorptionpeakcurvesof
nitroＧarcmixedsamples

图４ TNT固态混合样品的有效太赫兹吸收峰曲线

Fig敭４ Effectiveterahertzabsorptionpeakcurvesof
TNTsolidmixedsamples

图５ TTNTＧF粉末混合样品的有效太赫兹吸收峰曲线

Fig敭５ Effectiveterahertzabsorptionpeakcurves
ofTTNTＧFpowdermixedsamples

该系统采用飞秒激光激发空气产生太赫兹波,
其频谱覆盖范围为０．１~７．０THz.原始测试结果

包含了信号吸收峰、水吸收峰和噪声峰,根据太赫兹

吸收光谱处理识别物质方法去除水吸收峰;进而,按
照基于模板匹配的太赫兹主吸收峰提取算法运行软

件,滤掉噪声吸收峰.在识别物质成分时,识别出水

吸收峰和噪声产生无效的太赫兹光谱特征峰:１．０５,

１．６４,２．１７,２．６３,３．００,５．０４,６．０３THz,根据识别算

法,扣除这些特征吸收峰.据此判断出火炸药混合
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物中包含铝粉和粘合剂等物质,铝粉和粘合剂的吸

收峰分别为０．４６８THz和０．９３７THz.
物质识别的结果:有效太赫兹吸收峰值在０．５９,

１．４６,１．９９THz时,对应的样品为硝基弧炸药;有效

太赫兹吸收峰值在０．８８THz时,对应的样品为

TNT固态样品;有效太赫兹吸收峰值在０．４７THz
和０．９４THz时,对应的样品为TTNTＧF粉末样品.
基于模板匹配的太赫兹光谱识别物质方法,可解决

混合物样品物质成分的识别难题,其中Ref为无样

品时的有效太赫兹吸收峰曲线.

６　结　　论

对于混合了铝粉和粘合剂等的炸药,吸收峰的

提取比较困难,采用基于模板匹配的宽带太赫兹光

谱识别物质方法可有效识别物质典型的太赫兹吸收

峰.该方法将实验环境下的太赫兹光谱与普通环

境下的太赫兹光谱结合,扣除环境噪声和背景噪

声,消除随温度变化的水蒸气吸收造成的影响,获
得用于识别的太赫兹吸收光谱,再调用太赫兹光

谱数据库,采用模板匹配和吸收峰高度、面积比对

的方法,依次判断和识别并扣除各样品的太赫兹

吸收光谱;判定扣除后的吸收光谱数据,根据对多

种混合物样品的检测结果,可检测出混合物中所

有组分.
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