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太赫兹时域光谱技术在食品、药品和环境
领域中的应用研究进展

孙一健，王继芬*

中国人民公安大学侦查学院，北京 100038

摘要 太赫兹时域光谱技术能够利用物质在特定频率范围内的吸收得到物质的折射率、吸收系数、反射系数等光学参

数，因具有指纹性、低能性、强穿透性、相干性等优点，近年来在食品、药品、环境领域中做出了重要的贡献。在介绍太赫

兹时域光谱法的原理及获得光学参数方法的基础上，重点讨论了太赫兹时域光谱技术在食品、药物、环境等方面的研究

现状，最后对其在实际工作中的局限性和发展的前景进行了总结和展望，以期对未来太赫兹时域光谱技术在食药环领域

的应用提供指导。
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Research Progress of Terahertz Time-Domain Spectroscopy in Food,
Drugs, and Environment

Sun Yijian, Wang Jifen*

School of Investigation, People’s Public Security University of China, Beijing 100038, China

Abstract Terahertz time-domain spectroscopy utilizes the absorption of a substance in a specific frequency range to
acquire optical parameters such as refractive index, absorption coefficient, and the reflection coefficient of a substance. It
has made significant contributions in the fields of food, drugs, and environment recently due to its benefits such as
fingerprint, low energy, strong penetration, and coherence. This study focuses on the current research status of terahertz
time ‐ domain spectroscopy in food, drugs, and environment based on an introduction to the principle of terahertz time-
domain spectroscopy and method of acquiring optical parameters. Furthermore, for the future application of terahertz time‐
domain spectroscopy in the fields of food, drugs, and environment, we summarize and assess its limits in practical work
and its development possibilities.
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1 引 言

食品、药品、环境（简称“食药环”）问题的安全关系

到国家安全、社会稳定、经济发展等各方面，与社会中

的每个人都息息相关，是关系老百姓自身权益的重要

问题，也是最基本的民生问题之一。我国人口数占世

界人口数的五分之一，是世界人口的第一大国，必须依

法保障我国食药环领域的安全。目前，我国已经将食

药环领域的安全作为国家的首要任务，2020年，公安

部统一部署全国各地公安机关开展“昆仑行动”，严厉

打击食药环领域的违法犯罪活动。

在食药环领域，常见的检测方法有液相色谱-质谱

联用法、气相色谱-质谱联用法、液相色谱法、气相色谱

法、紫外光谱法、红外光谱法、荧光光谱法等。然而，上

述方法均具有一定的局限性，例如，色谱法的检测仪器

庞大，检测的成本较高，耗时较长，需要专业的人士进

行前处理等操作。在食药环领域，通常检材种类和数

量较多，且保质期较短，不易储存，需要进行现场的快

速检测。上述方法无法满足对大量样品进行现场快速

检测的要求，近年来，新兴的太赫兹光谱技术作为一种
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无损的检测技术，为食药环领域检材提供了新思路。

2 太赫兹时域光谱技术概述

2. 1 太赫兹时域光谱法的原理

太赫兹（THz）区域是电磁频域的一部分，其频域

范围为 0. 1~10 THz，波长为 0. 03~3 mm，指的是电

磁频域的红外和微波区域之间非常小的间隙［1-3］，具有

指纹谱性、低能性［4-5］、强穿透性［6-8］、相干性［9］等优点。

太赫兹时域光谱（THz-TDs）系统由超快脉冲激光器、

太赫兹发射器、太赫兹接收器、时间迟延控制系统等部

分组成，如图 1所示。超快脉冲激光器发出的激光在

经过分束镜之后被分成两束光，一束为泵浦光，另一束

为探测光。泵浦光经过反射之后进入到延时装置，之

后入射到 GaAs发射天线的表面；在该表面之上产生

的太赫兹脉冲进入到由 4个抛物面反射镜排列成的

8-F共焦几何结构之中。首先，第一个反射镜将光束

准直成平行光束，而后，为了将太赫兹光束的直径压缩

到与样本光束大小相当，放置第二面和第三面抛物面

反射镜，光线在离开第三个反射镜后重新准直，并由第

四个反射镜聚集到太赫兹接收器上。这种 8-F共焦几

何结构保证了发射机与接收机之间良好的光束耦合，

并且对太赫兹光束的频率进行了压缩。另一束探测光

经过反射镜反射之后，也可以和泵浦光一起聚集到太

赫兹接收器上，最后，通过对延时装置的不断调整，就

可以获得完整的太赫兹波形。

2. 2 太赫兹时域光谱的光学参数提取

在经 THz-TDs扫描之后，通过快速傅里叶变换，

样本的时域信号转换为频域信号，通过 Dorney等［11］和

Duvillaret等［12］提出的方法，频域的振幅信息和相位信

息转换为样本的吸收系数和折射率。 n͂ (ω )可以用来

表示太赫兹的光学特征，表达式为

n͂ (ω)= n (ω)- jk (ω)， （1）
式中：ω表示频率；n (ω)表示实折射率；k (ω)表示消光

系数；n͂ (ω)表示复折射率在实验中的三组太赫兹信

号，分别为 ET (ω)，E 2(ω)，E 1 (ω)，其中 ET (ω)表示初始

的太赫兹信号，E 2(ω)为传播一段距离 L后的太赫兹

信号，E 1 (ω)为初始信号穿过样品之后的信号。
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若样品在 THz波段的吸收比较弱，消光系数一般

远远小于折射系数，式（3）和式（4）可以近似表示为
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式中：下标 b表示样品。进一步可以获得折射率、消光

系数和吸收系数，表达式分别为
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式中：c代表真空中的光速；d是样品厚度。

3 THz-TDs在食品检测方面的应用

伴随着人民生活水平的不断提升和食品安全问题

的频发，人们越来越关注食品检测领域的新技术。

THz-TDs能够对食品和农产品进行无损检测，而且对

检测者没有损害，因此近年来该方法在食品安全领域

备受关注。

李斌等［13］研究了病虫害对美洲核桃的影响，利用

THz-TDs采集了所制作切片在 0~2 THz波段的太赫

兹吸收光谱，结果显示，水含量较高的烟草天蛾切片会

呈现较高的吸收性，含水量的多少是太赫兹波谱吸收

的重要因素。三聚氰胺是一种富含氮的分子，因氮含

量高，这种化学物质被非法加入到奶粉等食品中以增

加 总 氮 的 浓 度 ，对 人 体 造 成 危 害 。 Baek 等［14］利 用

THz-TDs技术，在室温下获得了三聚氰胺混合物在

0. 1~3 THz频率范围内的太赫兹光谱，在不同的基质

中进行检测，三聚氰胺都具有相同的吸收峰，表明

THz-TDs可以作为食品中对三聚氰胺进行定性检测

的工具。苯甲酸作为一种食品添加剂，经常被添加到

图 1 太赫兹透射时域光谱系统光学原理图［10］

Fig. 1 THz-TDs configured in transmission mode[10]

面粉中以延长保质期，过量的苯甲酸会对人体造成严

重的损害。胡军等［15］使用 THz-TDs技术建立了一种

检测面粉中苯甲酸含量的模型，他们采用平滑、多元散

射校正及归一化等方法对所得到的原始 THz光谱进

行矫正，并建立了三种预测模型，分别是主成分分析

（PCA）模型、最小二乘支持向量机模型及反向传播神

经网络模型。结果表明，在预处理方面，归一化方法的

处理结果优于其他方法，所建立的三种模型中，反向传

播 神 经 网 络 模 型 的 rp 为 0. 9945，预 测 均 方 根 误 差

（RMSEP）为 0. 66%，所建立的方法能够实现对面粉

中苯甲酸的无损检测，具有重要的意义。

硝苯醚作为一种除草剂，被广泛地应用于菜园中，

防止杂草的生长。Wang等［16］使用THz-TDs对不同质

量比（0~51. 84%）的硝菊酯混合物进行测定，并采用

了偏最小二乘（PLS）、反向区间偏最小二乘、移动窗口

偏最小二乘等算法，通过控制变量的选择实现了最佳

的分析精度。结果表明，硝苯醚在 0. 3~0. 6 THz内有

三个吸收峰（0. 48，0. 98，1. 33 THz），同时太赫兹光

谱与双偏最小二乘法结合的方式具有最好的模型精度

和预测精度（R=0. 9995），因此可以利用太赫兹光谱

对硝苯醚进行定性定量分析。吡虫啉是一种新型的杀

虫剂，因高效、灵敏度高等特点被广泛应用于农业生产

中，但其过量的残留问题也给人们的健康造成了危害。

霍帅楠等［17］开发了一种利用超材料太赫兹光谱法检验

低密度吡虫啉的方法，所建立的方法可以检测出质量

浓度低于 1 mg/L的吡虫啉溶液。Cao等［18］为测量面

粉中的吡虫啉和多菌灵，将THz-TDs法与简单线性回

归相结合，采用多光谱基线校正方法消除倾斜基线，对

修正过的光谱使用 Voigt函数进行拟合后再进行偏最

小二乘分析，并将结果与单独使用偏最小二乘的方法

进行比较。结果表明，在样本量较小的情况之下，方法

2（Voigt-偏最小二乘）比方法 1（偏最小二乘）具有更好

的预测结果，当样本数量逐渐增大时，所获得的精度趋

于一致，所以 Voigt-偏最小二乘法可以适用于对面粉

中的吡虫啉和多菌灵进行检测。Qin等［19］在对多菌灵

和番茄粉的混合物进行检测的过程中，将THz-TDs法
与快速搜索寻找密度峰聚类相结合，使用主成分分析

方法对THz-TDs的数据进行预处理，并将得到的结果

作为快速搜索寻找密度峰聚类的输入值，并将该方法

与 K-均值算法进行比较。结果表明，偏最小二乘和快

速搜索寻找密度峰聚类相结合的方法在检测距离较近

的类别时比 K-均值算法具有更好的性能，且具有更高

的稳定性。

敌百虫在农业生产中被用作预防害虫，体内若含

有过多的敌百虫会使人体免疫系统受到损害。王昀

等［20］将THz-TDs应用于检测土壤中的敌百虫，光谱信

息显示敌百虫在 1. 18，1. 55，1. 91 THz处存在特征吸

收峰，通过对不同浓度的敌百虫-土壤混合压片的光谱

进行分析，可以看出随着敌百虫含量的降低，吸光度也

随之减少，如图 2所示。实验中，对化学计量法与太赫

兹光谱法进行结合，采用偏最小二乘法对 1. 174~
1. 193 THz频段内的光谱进行建模，结果表明该模型

的 相 关 系 数 R2 大 于 0. 99304，校 正 均 方 根 误 差

（RMSEC）小于 0. 0219，RMSEP小于 0. 0246，交叉验

证均方根误差（RMSECV）小于 0. 0286，因此可以使用

THz-TDs技术检测土壤中的敌百虫。Maeng等［21］使

用THz-TDs检测小麦粉混合物中的多种杀虫剂，结果

表明有 5种杀虫剂在太赫兹范围内显示出特定的吸收

光谱，可以据此对农药的种类进行识别。Lee等［22］使

用基于纳米材料的THz-TDs检测苹果表面的灭多威，

该方法能够将灭多威的检出限降至 8 mg/kg。表 1总
结了近期在食品领域的文献中常用的化学计量学方

法，其中MSBC表示多光谱基线校正，OLS表示普通

最小二乘，CFSFDP表示基于密度峰值的快速聚类。

近年来，一些经济高效的太赫兹系统已经被开发

出来，虽然这些技术需要进一步的改进，但太赫兹技术

已经成为食品工业领域中强大的检测和定量工具，在

不久的将来，太赫兹光谱有望在食品领域得到广泛的

应用。

4 THz-TDs在药品检测方面的应用

青霉素作为一种 β-内酰胺类的抗生素，自被发现

具有抗菌作用以来，便在全世界广泛应用，挽救了无数

的生命。刘晓庆等［27］使用 THz-TDs对纯青霉素钠和

三种不同的阿莫西林胶囊四种不同的药物进行了检

测，结果表明，四种药物在 0. 2~1. 4 THz内均存在明

显的吸收峰，三种不同品牌的阿莫西林的质量分数越

大，所对应的吸收峰强度值也越大，所建立的方法对检

测青霉素类药品具有重要的意义。牛黄是一种价格昂

贵的中药材，市场中有很多不法商贩将其与黄连、人工

牛黄等物质混杂出售。章龙等［28］采用 THz-TDs测定

了包括天然牛黄、人工牛黄、黄连等六种物质的光谱

图 2 不同浓度的敌百虫在土壤中的吸收光谱［20］

Fig. 2 Absorption spectra of trichlorfon with different contents in
soil[20]
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面粉中以延长保质期，过量的苯甲酸会对人体造成严

重的损害。胡军等［15］使用 THz-TDs技术建立了一种

检测面粉中苯甲酸含量的模型，他们采用平滑、多元散

射校正及归一化等方法对所得到的原始 THz光谱进

行矫正，并建立了三种预测模型，分别是主成分分析

（PCA）模型、最小二乘支持向量机模型及反向传播神

经网络模型。结果表明，在预处理方面，归一化方法的

处理结果优于其他方法，所建立的三种模型中，反向传

播 神 经 网 络 模 型 的 rp 为 0. 9945，预 测 均 方 根 误 差

（RMSEP）为 0. 66%，所建立的方法能够实现对面粉

中苯甲酸的无损检测，具有重要的意义。

硝苯醚作为一种除草剂，被广泛地应用于菜园中，

防止杂草的生长。Wang等［16］使用THz-TDs对不同质

量比（0~51. 84%）的硝菊酯混合物进行测定，并采用

了偏最小二乘（PLS）、反向区间偏最小二乘、移动窗口

偏最小二乘等算法，通过控制变量的选择实现了最佳

的分析精度。结果表明，硝苯醚在 0. 3~0. 6 THz内有

三个吸收峰（0. 48，0. 98，1. 33 THz），同时太赫兹光

谱与双偏最小二乘法结合的方式具有最好的模型精度

和预测精度（R=0. 9995），因此可以利用太赫兹光谱

对硝苯醚进行定性定量分析。吡虫啉是一种新型的杀

虫剂，因高效、灵敏度高等特点被广泛应用于农业生产

中，但其过量的残留问题也给人们的健康造成了危害。

霍帅楠等［17］开发了一种利用超材料太赫兹光谱法检验

低密度吡虫啉的方法，所建立的方法可以检测出质量

浓度低于 1 mg/L的吡虫啉溶液。Cao等［18］为测量面

粉中的吡虫啉和多菌灵，将THz-TDs法与简单线性回

归相结合，采用多光谱基线校正方法消除倾斜基线，对

修正过的光谱使用 Voigt函数进行拟合后再进行偏最

小二乘分析，并将结果与单独使用偏最小二乘的方法

进行比较。结果表明，在样本量较小的情况之下，方法

2（Voigt-偏最小二乘）比方法 1（偏最小二乘）具有更好

的预测结果，当样本数量逐渐增大时，所获得的精度趋

于一致，所以 Voigt-偏最小二乘法可以适用于对面粉

中的吡虫啉和多菌灵进行检测。Qin等［19］在对多菌灵

和番茄粉的混合物进行检测的过程中，将THz-TDs法
与快速搜索寻找密度峰聚类相结合，使用主成分分析

方法对THz-TDs的数据进行预处理，并将得到的结果

作为快速搜索寻找密度峰聚类的输入值，并将该方法

与 K-均值算法进行比较。结果表明，偏最小二乘和快

速搜索寻找密度峰聚类相结合的方法在检测距离较近

的类别时比 K-均值算法具有更好的性能，且具有更高

的稳定性。

敌百虫在农业生产中被用作预防害虫，体内若含

有过多的敌百虫会使人体免疫系统受到损害。王昀

等［20］将THz-TDs应用于检测土壤中的敌百虫，光谱信

息显示敌百虫在 1. 18，1. 55，1. 91 THz处存在特征吸

收峰，通过对不同浓度的敌百虫-土壤混合压片的光谱

进行分析，可以看出随着敌百虫含量的降低，吸光度也

随之减少，如图 2所示。实验中，对化学计量法与太赫

兹光谱法进行结合，采用偏最小二乘法对 1. 174~
1. 193 THz频段内的光谱进行建模，结果表明该模型

的 相 关 系 数 R2 大 于 0. 99304，校 正 均 方 根 误 差

（RMSEC）小于 0. 0219，RMSEP小于 0. 0246，交叉验

证均方根误差（RMSECV）小于 0. 0286，因此可以使用

THz-TDs技术检测土壤中的敌百虫。Maeng等［21］使

用THz-TDs检测小麦粉混合物中的多种杀虫剂，结果

表明有 5种杀虫剂在太赫兹范围内显示出特定的吸收

光谱，可以据此对农药的种类进行识别。Lee等［22］使

用基于纳米材料的THz-TDs检测苹果表面的灭多威，

该方法能够将灭多威的检出限降至 8 mg/kg。表 1总
结了近期在食品领域的文献中常用的化学计量学方

法，其中MSBC表示多光谱基线校正，OLS表示普通

最小二乘，CFSFDP表示基于密度峰值的快速聚类。

近年来，一些经济高效的太赫兹系统已经被开发

出来，虽然这些技术需要进一步的改进，但太赫兹技术

已经成为食品工业领域中强大的检测和定量工具，在

不久的将来，太赫兹光谱有望在食品领域得到广泛的

应用。

4 THz-TDs在药品检测方面的应用

青霉素作为一种 β-内酰胺类的抗生素，自被发现

具有抗菌作用以来，便在全世界广泛应用，挽救了无数

的生命。刘晓庆等［27］使用 THz-TDs对纯青霉素钠和

三种不同的阿莫西林胶囊四种不同的药物进行了检

测，结果表明，四种药物在 0. 2~1. 4 THz内均存在明

显的吸收峰，三种不同品牌的阿莫西林的质量分数越

大，所对应的吸收峰强度值也越大，所建立的方法对检

测青霉素类药品具有重要的意义。牛黄是一种价格昂

贵的中药材，市场中有很多不法商贩将其与黄连、人工

牛黄等物质混杂出售。章龙等［28］采用 THz-TDs测定

了包括天然牛黄、人工牛黄、黄连等六种物质的光谱

图 2 不同浓度的敌百虫在土壤中的吸收光谱［20］

Fig. 2 Absorption spectra of trichlorfon with different contents in
soil[20]
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图，建立了支持向量机识别模型以及合成少数类过采

样技术的随机森林模型。结果表明，后一种模型的分

类准确率达到 95%，且运行速度远远高于前一种分类

模型，所建立的模型方法为识别天然牛黄与其他易混

品提供了高效的方法。亚甲基蓝是一种杂环芳香化合

物，在医学方面，被用作治疗尿液结石、排尿疼痛等泌

尿外科疾病。Yan等［29］建立了一种太赫兹光谱技术，

对三种亚甲基蓝水合物（五水合物、二水合物和非水合

物）进行了测定，并研究了温度对亚甲基蓝水合物太赫

兹光谱的影响，他们以 10 ℃/min的升温速率将亚甲基

蓝的五水合物从 20 ℃加热到 160 ℃，并对它们的太赫

兹吸收光谱进行了测定。结果表明，三种物质的太赫

兹吸收光谱和折射率均具有明显的差异，其中五水亚

甲基蓝在 0. 84 THz和 1. 68 THz处有两个明显的吸收

峰，二水亚甲基蓝在 0. 89 THz处有一个宽而弱的吸收

峰，亚甲基蓝的无水合物在 0. 2~2 THz内没有明显的

吸收峰。并且随着温度的不断升高，五水亚甲基蓝的

两个吸收峰强度不断减小，当温度达到 75 ℃时，两个

吸收峰开始消失，表明五水亚甲基蓝的晶态随着温度

的升高而改变。

穿心莲是一种中草药，具有抵抗人类免疫缺陷病毒

的功效。Ma等［30］用 THz-TDs法测定了穿心莲的两种

活性成分（穿心莲内酯、脱水穿心莲内酯）的光谱性质，

并 对 穿 心 莲 内 酯 和 脱 水 穿 心 莲 内 酯 按 照 质 量 比

1∶1. 25、1∶1. 5、1∶10、1∶20进行混合，同时将聚乙烯混合

在样品中，以增加药物之间的吸附性。研究的结果表

明，在THz光谱中，由于分子间的相互作用或者是分子

的构象不同，THz-TDs可以区分两种相似活性成分的

区别，根据朗伯-比尔定律对双组分的混合物进行分析，

分析结果与实际的质量比相符。所建立的方法可以广

泛用于制药领域的卫生质量评价和产品稳定性检验。

Nowak等［31］在研究THz光谱的双杂环药物识别的过程

中，比较了六种统计机器学的方法，方法包括线性判别

分析、定量描述分析、支持向量机（SVM）、余弦相似性、

朴素贝叶斯等，结果表明利用四次多项式的支持向量机

对双杂环毒品药物进行分类的准确率高达 98%。

20世纪 80年代以来，毒品的泛滥给各个国家造成

了巨大的损害，目前许多实验室都利用太赫兹技术得

到毒品的太赫兹吸收光谱。表 2展示了 14种常见毒品

的太赫兹吸收光谱。和挺等［32］建立了包含吗啡、咖啡

因、可待因、杜冷丁、海洛因、3，4-亚甲基二氧基苯丙胺

（MDA）、3，4- 亚 甲 基 二 氧 基 甲 基 苯 丙 胺（3，4-

methylenedioxymetham-phetamine，MDMA）等 38 种

常见毒品的太赫兹光谱数据库。Fan等［33］以盐酸可卡

因和无碱可卡因为对象，在 4~296 K的温度范围内研

究了它们的吸光度与温度的关系，结果表明，尽管两种

物质的分子结构近似，但是太赫兹吸收光谱的峰位和

强度具有明显的差异，吸收带从室温到 4 K逐渐变窄，

并向更高频率移动，如图 3和图 4所示，表明变温测试

可以揭示更加复杂的光谱结构。Chen等［34］在改进的

微遗传算法的辅助下，利用THz-TDs法分析了四种毒

品混合物的太赫兹光谱（MA、MDA、MDMA、海洛

因）。他们制作了包含四种毒品以及抗生素的样本混

合物，样品的光谱不是从实验中获得的实际光谱数据，

表 1 太赫兹时域光谱处理方法及其在食品检测中的研究汇总

Table 1 Terahertz time-domain spectral processing methods and their applications in food detection
Target object

Cyfluthrin

Imidacloprid and
carbendazim in flour matrix

Trichlorfon in soil

Mixture of carbendazim and
tomato powder

Imidacloprid，carbendazim，

fomediazine，dioxonitrile

Nitrofen

Chlorodifon，
Dipterex

Cyfluthrin

Pretreatment method

MSBC

PCA

Method
SLR
PLS

LS-SVM
PLS-LS-SVM
Voigt-PLS
PLS

PLS

CFSFDP

MPGA-SVM

BiPLS
PLS

MwPLS
PCA
SVM
OLS
ANN

Result

R=0. 996
RMSEC is 0. 546
RMSEV is 0. 782

RMSEC is 3. 7382%

R2>0. 99304
RMSEC is less than 0. 0219
RMSEP is less than 0. 0246
RMSECV is less than 0. 0286

Accuracy is 86%

Accuracy is 100%

RMSEP is 0. 4064
R=0. 9995

Accuracy is 100%

Error is 1%

Reference

［17］

［20］

［23］

［21］

［24］

［25］

［26］

［16］
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而是通过对混合物中全部的组分进行加权后获得的，

结果表明，所涉及的方法可以在误差范围内分析识别

混合物中的组分及对应的百分比。王光琴［35］使用高斯

软件对MDMA、咖啡因、盐酸氯胺酮、O3吗啡、MDA
等毒品的太赫兹吸收光谱进行仿真，与THz-TDs系统

得到的吸收谱图进行比对，得出了实验结果与模拟结

果差异的原因。

目前，许多国家的法律不允许在没有搜查令的情

况下打开可疑的信件或者包裹，而获取搜查令在一定

程度上导致了更高的非法毒品走私率。大多数的非极

性材料在太赫兹波段内没有吸收，所以太赫兹技术可

以对隐藏在邮件、行李中的各种危险物品进行检测。

Kato等［36］研制出基于注入种子 THz参数产生和检测

的大功率、高灵敏度的 THz波谱成像系统，他们用麦

芽糖、葡萄糖和果糖三种糖类代替毒品，制备 10 mm×
10 mm大小、1 mm厚的三个样品，并使用了三种类型

的覆盖材料，包括国际邮件的 EMS信封、纸板以及气

泡纸包装。所得到的实验结果表明，该方法获得了

80 dB以上的动态范围。水分子是极性分子，其振动

及转动能级处于太赫兹波长的范围内，因此水分子的

存在会干扰太赫兹光谱对物质的检测。曹恩达等［37］采

用谱减法处理太赫兹光谱中水分子吸收的干扰，测试

了食品级淀粉、食品级蔗糖以及氯雷他定三种物质在

8种包装物下的折射率和吸收系数，对所得的太赫兹

脉冲信号进行谱减法处理，结果表明，所建立的方法能

够有效地抑制水分子吸收的干扰。徐哲［38］应用 THz-

图 4 盐酸可卡因的变温吸收光谱［33］

Fig. 4 Temperature-dependent absorption spectra of
cocaine hydrochloride[33]

表 2 14种毒品的太赫兹吸收光谱

Table 2 THz absorption spectra of 14 drugs

Drug
Synthetic cannabinoid
Ketamine hydrochloride

MDMA
Methamphetamine
Cocaine hydrochloride
Codeine phosphate

Morphine
Pethidine hydrochloride

Heroin
N-（1-carbamoyl-2-Methyl propyl）-

1-amyl indazole 3-formamide
N-（1-carbamoyl-2-methyl propyl）-1-

（4-Fluorine benzyl）indazole-3-formamide
N-（1-carbamoyl-2-Methyl propyl）-1-

（Cyclohexyl methyl）indazole-3-formamide
Ephedrine hydrochloride

Caffeine

Characteristic absorption peak location /THz
1. 27
1. 16
1. 20
1. 23
0. 85
0. 81
1. 50
1. 15
1. 89

1. 15

1. 01

2. 01

1. 26
1. 30

2. 20
1. 31
1. 83
1. 67
1. 20
1. 01
1. 97
1. 84
2. 42

1. 96

1. 99

1. 96
1. 49

1. 52
2. 57
1. 87
1. 47
1. 25

2. 40

1. 64

1. 94

1. 56

1. 96

1. 96

Reference
［40］
［42］
［43］
［44］
［44］
［44］
［44］
［44］
［40］

［45］

［45］

［45］

［40］
［40］

图 3 无碱可卡因的变温吸收光谱［33］

Fig. 3 Temperature-dependent absorption
spectra of cocaine free base[33]
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TDs在 0. 3~2 THz的范围内对甲基苯丙胺的左消旋

体和右消旋体进行检测，结果表明，右消旋体的第二吸

收峰弱于第三吸收峰，左消旋体的第二吸收峰强于第

三吸收峰，以此可以作为区分左右消旋体的依据。

在实际的检测中，由于实验时温度的不同、水蒸气

的吸收、毒品包装的影响等原因，传统的太赫兹光谱识

别方法会经常发生误判的情况，在这种情况下，神经网

络算法可以通过训练，从而更好地对被测样品进行分

类识别，实现自动快速的机器识别应用。张平鹤［39］对来

源不同的毒品进行THz-TDs分析，对得到的太赫兹指

纹吸收光谱进行归一化和小波变换预处理，提取特征，

然后使用径向基人工神经网络、支持向量机神经网络、

限制玻尔兹曼机神经网络对光谱样本进行训练和识

别，证明了三种网络能够对在不同性状、不同包装物、不

同检测环境下的同种毒品进行太赫兹指纹吸收光谱训

练识别［40］。贾燕等［41］在 0. 2~2. 6 THz频率范围内，使

用 THz-TDs法对常见的 9种毒品进行研究，并使用误

差逆传播神经网络对所得到的光谱进行分析，结果表

明，将 BPNN和用二阶导数方法对毒品的吸收谱进行

预处理的方法结合起来，识别率可以达到 89%。

5 THz-TDs在环境方面的应用

土壤是全人类重要的资源，伴随着经济的快速发

展，工业废渣、矿源以及化肥等污染物进入土壤中，进

而污染了土壤。其中，重金属离子的污染是当前土壤

污染的一个关键方面，土壤中的重金属能够通过作物

进入到人的体内。Li等［46］首次将太赫兹技术应用于

土壤中重金属离子的检测，他们使用THz-TDs仪器采

集了含有不同重金属离子的土壤样品的吸收光谱。结

果 表 明 ，含 有 Pb2+、Cr2+、Zn2+、Cu2+的 土 壤 样 品 在

0. 1~1. 1 THz的频段内具有不同的吸收特性，但是由

于土壤中的各种颗粒对 THz光谱具有较强的吸收和

散射特性，获得的宽带仅为 1. 1 THz，因此需要进一步

的研究来降低成本，提高仪器的灵敏度和信噪比。随

后，Li等［47］开发出了一种可行、高效的检测土壤中

Pb2+的方法，他们将化合物 Pb（NO3）2加入到纯土中，

选取 30个质量分数为 30×10−6~900×10−6，间隔为

30×10−6的样品，使用遗传 -偏最小二乘法对所收集的

光 谱 数 据 进 行 分 析 ，所 得 的 R2 为 0. 81，RMSEP 为

58. 75，表明所建立的模型能够预测土壤中 Pb2+的含

量。牟诗怡等［48］使用 THz-TDs技术对土壤中的六价

铬和微塑料进行了定性以及定量分析，他们使用干燥

箱干燥的方法除去土壤中的水分，以排除水分对太赫

兹吸收的影响。实验结果表明，六价铬对太赫兹的吸

收系数高于土壤，对太赫兹的吸收频率在 2 THz内，当

吸收频率为 1 THz时，铬的含量为 50%的土壤与纯土

壤相比，吸收系数上升了 5 cm−1，因此可以通过对土壤

进行太赫兹光谱分析来检测土壤中六价铬的含量。

Pb2+是环境中典型的重金属污染离子，其进入土壤之

后，能够以多种不同的方式富集于土之中，因此对土壤

中铅进行检测具有重要的意义。

生活和工业用水的不断排放，以及除草剂、杀虫剂

等物质的不断增加，对水环境造成了严重的影响，因此

水污染检测一直以来都是环境污染控制领域的研究热

点问题。Park等［49］使用带有超材料传感器的 THz-
TDs检测环境和水环境中的微生物，如酵母细胞、霉菌

和细菌等，这些微生物的直径为 1~100 μm。超材料

具有强烈局部化和增强场特征的微米级带隙结构，因

此这些微生物与间隙的大小是兼容的；此外，超材料由

周期性排列的亚波长金属元素组成，对表面附近的物

质非常敏感，有利于在水环境中传输。实验结果表明，

所建立的方法可以用来检测水和环境中的各种微生

物。Sun等［50］提出了一种利用反射式脉冲太赫兹系统

监测水中油污的方法，他们利用太赫兹成像技术对一

杯覆盖着一层芝麻油的水进行了模拟油污监测分析，

通过对反射太赫兹脉冲进行分析，可以精确地计算出

芝麻油层的光学厚度和漫射面积。

在过去的几十年间，随着经济和工业的快速发展，

空气质量一直受到世界各国的高度关注，目前大气中

的悬浮颗粒物被公认为是大气中的首要污染物。

PM2. 5是指直径小于或者等于 2. 5 μm的悬浮颗粒物，

是目前空气中的主要污染物。Zhan等［51］对 27组不同

含量的 PM2. 5的 THz介电效应进行了基础研究，并将

逆误差传播神经网络和THz-TDs法相结合，对大气中

的 PM2. 5进行研究，他们在 27个样本中随机选择 18个
样本作为训练集，其余 9个样本作为预测集。结果表

明，PM2. 5具有明显的吸收特性，在太赫兹范围内表现

出区域性特征，随着 PM2. 5含量的增加，光强减小，太赫

兹峰值强度与 PM2. 5呈线性关系，PM2. 5含量越大，线性

关系越好。所建立的预测集和训练集的 PM2. 5预测值

与实际值的相关系数均超过 0. 98，因此所建立的方法

是监测大气中 PM2. 5的一种有潜力的方法。

6 THz-TDs在其他方面的应用

近年来，恐怖主义在全球蔓延的趋势愈演愈烈，反

恐已经成为国际社会的共识，其中在安检过程中对爆

炸物的识别是目前面临的重要课题。当前，已经使用

很多不同的技术来检测爆炸物和相关的化合物，例如

X射线和中子成像等，然而这些方法均具有一定的局

限性。而新兴的太赫兹技术的电磁辐射可以通过许多

非导电材料，如衣服和普通包装等，且具有非电离性等

优点，因此具有高信噪比的太赫兹技术可以作为一种

新型的方式，为爆炸物的检测提供一种非侵入性、非破

坏性、非电离和高灵敏度的检测方式。

Trofimov等［52］将光谱动力学的方法引入到爆炸

物的检测中，针对黑索金、奥克托金、2，4，6-三硝基甲

苯、太恩及其不同比例的混合物，对样品表面从 90°（远

距离反射）和 45°（镜面反射）两个不同角度反射的THz

信号进行分析，研究了方法探测纯炸药和隐藏在薄层

材料下炸药的可能性。这种方法克服了太赫兹波在爆

炸物表面多次反射的问题，能够通过一组积分测量同

时分析多条谱线的动态，并获得物质独特的二维太赫

兹特征。获得的反射信号包含两个脉冲：从小球表面

反射的主脉冲和源自小球内部多次反射的幅度较小的

子脉冲。研究结果表明，若对样品进行远距离反射，通

过对主脉冲进行分析可以检测到 PE薄层下的黑索

金，但若要检测到棉花下的黑索金，则必须对子脉冲进

行分析，但即使同时对主脉冲和子脉冲进行分析也很

难对奥克托金和太恩进行识别，然而，在镜面反射下，

可以通过对子脉冲进行分析来区分棉花下的黑索金和

太安。Puc等［53］研究了不同纸张和纺织品对爆炸物太

赫兹光谱的影响，他们测试了三种不同的情况，包括使

用不同类型的纸张和纺织品覆盖爆炸物模拟器，以及

用四种不同的模拟器沉积和浸渍覆盖材料。结果表

明，当模拟颗粒被纺织品和纸张样品覆盖时，在 THz
吸收光谱中可以成功识别出模拟颗粒的光谱特征，在

其他的两种情况下也能够得到相同的结果。

在过去的二十年，化学计量学的方法被用于处理

太赫兹光谱数据，化学计量学的应用减少了大量的变

量，方便了数据分析的过程。Sleiman等［54］将偏最小二

乘回归模型应用在太赫兹光谱分析爆炸物的研究中，

所建立的方法能对吸收峰有重叠的两种爆炸物进行区

分，且能够确定两种爆炸物的混合物中各物质所占的

比例。实验中以两种常见的爆炸物黑索金和太恩为

例，两种物质的太赫兹吸收光谱在 2 THz附近有显著

的重叠，如图 5所示。实验过程中对比了两种不同的

偏最小二乘算法，其中偏最小二乘法 1只能检索一个

分析物的浓度，而偏最小二乘法 2可以检索两个甚至

更多个物质的浓度。实验结果表明，偏最小二乘

算法 2能够同时考虑黑索金和太恩，具有更好的效果，

能够实现对具有重叠吸收峰的混合物进行检测和识

别。Palka［55］在对样品反射信号进行频谱分析的基础

上，提出一种在 0. 5~1. 8 THz范围内的新光谱指纹的

提取方法，所提出的技术仅考虑了反射脉冲的一部分

（称为 p-信号），因此被称为 p-谱法。该方法最重要的

优点是可以用来识别未被覆盖的材料以及被几层常

用的包装材料覆盖的物质，但该方法对大气中的水蒸

气十分敏感，因此未来需要开发一种消除水蒸气的算

法，以便在不能吹扫的条件下也能够对物质进行

检测。

7 展 望

与传统的拉曼光谱、液相色谱、气相色谱等检测技

术相比，太赫兹光谱法作为一种新兴的技术手段，在食

药环领域的应用尚处于起步阶段，在公安工作的实际

应用过程中也存在着诸多的问题，未来在食药环领域

的研究应当着重从以下方面入手。

1）目前，有关毒品的太赫兹光谱数据库的构建仍

处于起步阶段，各地针对毒品检测的标准不一致，在今

后要不断完善毒品的太赫兹光谱数据库，建立统一的

现场检测标准。

2）在未来，要开发更优的模型来定性定量检测食

品成分，建立与食品安全相关的化合物的资料库，用于

食品的监测与控制。

3）要进一步加强太赫兹技术的研发，目前太赫兹

光谱法的检测上限为 3 THz，在未来要利用超材料，进

一步研发新的发射光源以及探测器，提高 THz波的检

测范围以及灵敏度等。

4）在远距离探测固态以及气态爆炸物时，空气中

的浮尘、烟雾、水分等都会影响太赫兹光谱的检测，尽

管目前已经有研究通过薄层透过式及衰减全反射模块

等方法消除水分、烟雾等在太赫兹检测中的影响，但是

仍然无法解决这一问题，在未来要进一步突破各种干

扰因素对太赫兹吸收的影响。

5）随着社会不断进步，食药环领域中的检测对象

愈加复杂，监测数据的维度也不断增加，传统的化学计

量学方法的准度和精度已经不能满足工作需求，在未

来，要考虑将机器学习、人工智能算法等耗时少、精确

度高的模型与太赫兹光谱法相结合。

综上所述，尽管目前太赫兹光谱技术仍然存在技

术和理论上的不足，但伴随着太赫兹技术的不断发展

和完善，在不远的未来，太赫兹技术将成为食药环领域

中的常规分析和研究工具。
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上，提出一种在 0. 5~1. 8 THz范围内的新光谱指纹的

提取方法，所提出的技术仅考虑了反射脉冲的一部分

（称为 p-信号），因此被称为 p-谱法。该方法最重要的

优点是可以用来识别未被覆盖的材料以及被几层常

用的包装材料覆盖的物质，但该方法对大气中的水蒸

气十分敏感，因此未来需要开发一种消除水蒸气的算

法，以便在不能吹扫的条件下也能够对物质进行

检测。
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术相比，太赫兹光谱法作为一种新兴的技术手段，在食

药环领域的应用尚处于起步阶段，在公安工作的实际

应用过程中也存在着诸多的问题，未来在食药环领域

的研究应当着重从以下方面入手。

1）目前，有关毒品的太赫兹光谱数据库的构建仍

处于起步阶段，各地针对毒品检测的标准不一致，在今

后要不断完善毒品的太赫兹光谱数据库，建立统一的

现场检测标准。

2）在未来，要开发更优的模型来定性定量检测食

品成分，建立与食品安全相关的化合物的资料库，用于

食品的监测与控制。

3）要进一步加强太赫兹技术的研发，目前太赫兹

光谱法的检测上限为 3 THz，在未来要利用超材料，进

一步研发新的发射光源以及探测器，提高 THz波的检

测范围以及灵敏度等。

4）在远距离探测固态以及气态爆炸物时，空气中

的浮尘、烟雾、水分等都会影响太赫兹光谱的检测，尽

管目前已经有研究通过薄层透过式及衰减全反射模块

等方法消除水分、烟雾等在太赫兹检测中的影响，但是

仍然无法解决这一问题，在未来要进一步突破各种干

扰因素对太赫兹吸收的影响。

5）随着社会不断进步，食药环领域中的检测对象

愈加复杂，监测数据的维度也不断增加，传统的化学计

量学方法的准度和精度已经不能满足工作需求，在未

来，要考虑将机器学习、人工智能算法等耗时少、精确

度高的模型与太赫兹光谱法相结合。

综上所述，尽管目前太赫兹光谱技术仍然存在技

术和理论上的不足，但伴随着太赫兹技术的不断发展

和完善，在不远的未来，太赫兹技术将成为食药环领域

中的常规分析和研究工具。
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