
书书书

第２９卷 光　学　学　报 光学前沿———光电技术

２００９年６月 犃犆犜犃犗犘犜犐犆犃犛犐犖犐犆犃 专　　刊

文章编号：０２５３２２３９（２００９）Ｓｕｐｐｌｅｍｅｎｔ１０２６２０４

犚犇犡及其混合炸药的太赫兹光谱的研究

冯瑞姝１，２　李微微１　周庆莉１　牧凯军１　张亮亮１　张存林１
１首都师范大学物理系 北京市太赫兹波谱与成像重点实验室省部共建教育部重点实验室，北京１０００３７

２大庆师范学院 物理系，黑龙江 大庆（ ）
１６３７１２

摘要　对单质炸药环三亚甲基三硝胺（ＲＤＸ）、钝感ＲＤＸ以及多种以单质炸药为主体成分的混合炸药进行了太赫

兹（ＴＨｚ）谱的实验测量和理论分析。利用太赫兹时域光谱技术（ＴＨｚＴＤＳ）给出了这些炸药样品在０．２～０．５ＴＨｚ

范围内的折射率和吸收系数；并与理论模拟的结果进行比较。结果表明，单质炸药ＲＤＸ、钝感ＲＤＸ与六种以ＲＤＸ

为主要成分的混合炸药具有相同的特征吸收峰，实验测量与理论模拟结果符合很好，利用ＴＨｚＴＤＳ技术可以对单

质炸药以及以其为主体成分的混合炸药进行检测和识别。
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１　引　　言

爆炸物及其相关成分的感测科学和技术对于国

土安全和国家防御有着至关重要的作用。爆炸物的

探测方法有很多种，包括：Ｘ射线、红外线、太赫兹

波、微波、伽玛射线等等。太赫兹波是介于毫米波和

红外光之间的电磁辐射，在无线电物理领域称为亚

毫米波，在光学领域称为远红外辐射。太赫兹波具

有的特点：能有效地穿透衣服、信封、木制、陶瓷以及

塑料包裹等绝缘材料而对人体没有伤害，其单光子

能量特别低，可以做到无损检测。另外，多种爆炸性

物质分子的振动和转动能级谱处于太赫兹频段

（１００ＧＨｚ～１０ＴＨｚ），位于红外和微波之间，由于

非相干源和探测器的限制，这个区域的光谱用常规

方法很难做。随着飞秒激光的发展，现在可以用相

位一致的方法产生和探测太赫兹波，打开了一个更

广泛的应用领域。基于这些优点，太赫兹技术逐渐

地成为了对人体携带和隐蔽的爆炸物进行探测的有

效手段。众多的利用太赫兹时域光谱技术（ＴＨｚ
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ＴＤＳ）对爆炸物及其相关成分进行检测的实验研究

也相继开展。２，４ＤＮＴ、ＨＭＸ、ＴＮＴ和ＲＤＸ等炸

药的相关的理论研究成果也已经相继发表［１～４］。

在过去的十年里，ＴＨｚＴＤＳ技术作为远红外

区域具有独特性质的光谱技术已经广泛地应用到了

包括化学和生物学探测鉴定在内的各个研究领域

中［５，６］。与传统的光谱技术相比，ＴＨｚＴＤＳ技术不

仅信噪比高，而且能够迅速地对样品组成的细微变

化作出分析和鉴别。物质的太赫兹谱（包括透射谱

和反射谱）包含着非常丰富的物理和化学信息，研究

物质在这一波段的光谱对于物质结构的探索具有重

要意义。

利用ＴＨｚＴＤＳ技术对单质炸药ＲＤＸ、ＨＭＸ、

钝感ＲＤＸ以及以单质炸药为主体成分的多种混合

炸药的太赫兹谱进行了测量比较，得到了每一种炸

药样品在０．２～０．５ＴＨｚ范围内的折射率和吸收系

数。实验结果表明，单质炸药ＲＤＸ、钝感ＲＤＸ与多

种以ＲＤＸ为主要成分的混合炸药具有相同的特征

吸收峰；单质炸药 ＨＭＸ、未知成分混合炸药８７０２

在０．２～０．５ＴＨｚ范围内具有相似特征吸收峰，可

以初步判定８７０２是以 ＨＭＸ为主体成分的混合炸

药。由此，可以利用太赫兹技术鉴别不同种类的炸

药，并可对混合炸药的成分进行初步判定。

２　实验方法和样品制备

２．１　实验装置

采用自由空间电光取样进行太赫兹时域光谱测

量。使用的装置如图１所示，ＴＨｚＴＤＳ实验中的发

射极为ＩｎＡｓ晶体，探测极为ＺｎＴｅ晶体，用自锁模

钛宝石激光器作为超短脉冲激光光源，输出脉宽为

１００ｆｓ，中心波长为８１０ｎｍ，重复频率为８２ＭＨｚ
［７］。

实验中，为了减少空气中水分对太赫兹波的吸收，在

光路图中虚线框部分加密封罩，并向罩中充入氮气，

装置所处的实验室环境温度为２１ ℃，湿度小于

５％。

２．２　数据分析方法

ＴＨｚＴＤＳ技术可以提取出样品的折射率和吸

收系数等光学参量［７］。分别将测量得到的参考信号

和透过样品的太赫兹波时域谱进行快速傅里叶变换

获得相应频域谱

犜＝犈ｓａｍｐｌｅ（ν）／犈ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ（ν）。 （１）

样品的复折射率Ν＝狀＋ｉκ，其中实部狀为样品的

实际折射率，虚部κ为消光系数。考虑到弱吸收近

似，即κ狀，则

图１ 太赫兹波产生和探测系统示意图

Ｆｉｇ．１ ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆＴＨｚＴＤＳｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ

狀＝１＋φ（ω）·犮／ω犱， （２）

κ＝ｌｎ
４狀（ω）

［ρ（ω）（狀（ω）＋１）
２｛ ｝］·犮／ω犱 ， （３）

其中φ（ω）为样品与参考信号的相位差，ρ（ω）为样

品与参考信号的振幅比，犮为光速，ω为角频率，犱为

样品的厚度。

２．３　样品制备

给出了包括单质炸药环三亚甲基三 硝胺

（ＲＤＸ）、钝感ＲＤＸ、以及以单质炸药为主体成分的

几种混合炸药在０．２～２．５ＴＨｚ范围内的太赫兹

谱。ＲＤＸ 俗 称 黑 索 今 或 旋 风 炸 药，分 子 式 是

Ｃ３Ｈ６Ｎ６Ｏ６，为白色粉状结晶。单质炸药也称为爆

炸化合物，为单一化合物组成的爆炸性物质，通常所

称的单质炸药是指单质猛炸药。由于单质ＲＤＸ装

药性能差，不能单独用于装填弹药，需加入添加剂使

之钝感化。钝感ＲＤＸ为橘红色粉状结晶。混合炸

药也称爆炸混合物，是由两种以上的化学物质混合

构成的猛炸药。作为组分的化学物质可以是炸药，

也可以是非爆炸性的物质如氧化剂、可燃剂等。

８７０１炸药，为白色颗粒状，是以ＲＤＸ为主体成分的

混合炸药，比同类炸药威力高出４．２～７．５％；Ｒ８５２

炸药，为黑色颗粒状，是以ＲＤＸ为主体成分的耐温

混合炸药，耐热性高于８７０１炸药；Ｒ７９１炸药，与

Ｒ８５２配套使用，为黑色颗粒状，是以ＲＤＸ为主体成

分的高能敏感传爆药；ＰＷ０炸药，为黑色颗粒状，是

以ＲＤＸ为主体成分的含铝高威力混合炸药；ＰＷ３０

炸药，是以ＲＤＸ为主体成分的含铝高威力混合炸

药；塑—１塑性炸药，为白色或淡黄色颗粒，是由主

体炸药ＲＤＸ、粘结剂及增塑剂组成的塑性混合炸

药；８７０２炸药，为乳白色颗粒状，其主体成分测量前

未知。

由于聚乙烯粉末在０．２～２．５ＴＨｚ范围内没有

３６２
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特征吸收，因此为了减少样品过厚所带来的过强吸

收，在炸药样品中添加聚乙烯粉末，比例为１：２，总

重量为１５０ｍｇ。为了减少样品的散射影响，将混合

了聚乙烯粉末的炸药样品进行精细研磨并压制成

片，厚度为１ｍｍ。

３　实验结果与讨论

图２为ＲＤＸ的吸收谱，可看出ＲＤＸ在０．８２，

１．０６，１．３７，１．９５ＴＨｚ处有明显的吸收峰
［７］。由于

属于低频波段，这种共振吸收一般认为是由分子间

相互作用或声子共振模式引起的。几种爆炸物的特

征吸收谱线均可以作为指纹谱用于物质的鉴别。结

果表明，不同种类的爆炸物及其相关材料在太赫兹

波段具有不同的特征吸收，因此可利用该特性进行

爆炸物种类的鉴别。

图２ ＲＤＸ的吸收、折射谱

Ｆｉｇ．２ ＡｂｓｏｒｐｔｉｖｅａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｏｆＲＤＸ

图３是几种以ＲＤＸ为主体成分的混合炸药的

吸收谱。结果表明，这几种混合炸药具有基本一致

的特征峰，谱线的走向趋势基本相同。这是因为它

们的主体炸药都是ＲＤＸ。与它们的主体炸药ＲＤＸ

的吸收谱相比，特征峰位均能与ＲＤＸ的相对应，在

０．２～２．５ＴＨｚ范围内，几种炸药的四个特征吸收

峰位比较见表１。但混合炸药的特征峰与ＲＤＸ稍

有不同，峰位有微小偏移，这可能是由于混合炸药中

其他添加成分所造成的，这也表明了太赫兹技术能

够对样品组成的细微变化作出分析和鉴别。

图３ 混合炸药８７０１、Ｒ８５２、Ｒ７９１、

ＰＷ０、ＰＷ３０、钝感ＲＤＸ、塑１与ＲＤＸ的吸收谱

Ｆｉｇ．３ Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ８７０１，Ｒ８５２，Ｒ７９１，ＰＷ０，

ＰＷ３０，ｄｅｓｅｎｓｉｔｉｚｅｄＲＤＸ，ｐｌａｓｔｉｃｅｘｐｌｏｓｉｖｅＮｏ．１ａｎｄＲＤＸ

表１　ＲＤＸ、钝感ＲＤＸ以及几种以ＲＤＸ为主体

成分的混合炸药在０．２～２．５ＴＨｚ范围内的吸收峰位。

Ｔａｂｌｅ１　Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｐｅａｋｓｏｆｅｉｇｈｔｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ｉｎ０．２～２．５ＴＨｚｒａｎｇｅ

Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ Ｒｅｓｏｎａｎｃｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｐｅａｋ／ＴＨｚ

ＲＤＸ ０．８２， １．０６， １．３７， １．９５

ＤｅｓｅｎｓｉｔｉｔｉｚｅｄＲＤＸ ０．８２， １．０４， １．３６， １．９５

８７０１ ０．８３， １．０５， １．３７， １．９７

Ｒ７９１ ０．８２， １．０５， １．３８， １．９６

Ｒ８５２ ０．８２７， １．０５， １．３８， １．９６

ＰＷ０ ０．８２， １．０４７， １．３７６， １．９６

ＰＷ３０ ０．８２， １．０５５， １．３９， １．９２

ｐｌａｓｔｉｃｅｘｐｌｏｓｉｖｅ１ ０．８３， １．０８， １．３６， １．９２

４　ＲＤＸ的太赫兹吸收光谱的理论模拟

借助Ｇａｕｓｓｉａｎ０３软件，采用密度泛函理论中

的Ｂ３ＬＹＰ和６３１Ｇ基组设置对 ＲＤＸ单分子进行

理论模拟，对分子构型精确地进行优化。图４（ａ）是

经几何优化以后的分子构型。然后在几何优化好的

结构上，应用相同的方法和基组对ＲＤＸ的红外振

动频率进行模拟计算。所有频率计算结果没有出现

虚频，证实得到了分子在势能面上的最低点。

将理论和实验的结果相对比，发现它们部分峰

符合的很好。说明炸药ＲＤＸ在０．２～２．５ＴＨｚ范

围内的太赫兹光谱不仅是由分子内振动模式导致

的，而且还由分子之间的相互作用导致。ＲＤＸ的分

子结构及原子编号如图４（ａ）所示。可以看出该环

三亚甲基三硝胺 ＲＤＸ 为硝胺化合物，由三个

ＮＮＯ２组成。通过理论模拟计算得到吸收光谱与实

验结果部分吸收峰有很好的吻合，如图４（ｂ）所示。

可以看出实验中得到的０．８２ＴＨｚ和１．０５ＴＨｚ两

４６２
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处吸收峰对应于理论计算结果中的１．００ＴＨｚ；实

验中所得到的１．４０ＴＨｚ附近处吸收峰对应于理论

计算结果中的１．５０ＴＨｚ；实验中所得到的１．９６

ＴＨｚ处吸收峰对应于理论计算结果中的１．８３

ＴＨｚ。理论值和实验值有一定的频移，对应理论值

与实验值存在一定误差，而造成频移的原因最大可

能是温度的原因。因为所建模型为绝对零度条件

下，而实际测量则是在室温条件下进行的。另外，分

子间的弱相互作用或晶格的振动也有可能导致吸收

峰发生频移。

图４ （ａ）ＲＤＸ的分子结构图；（ｂ）ＲＤＸ吸收谱理论与实验对比

Ｆｉｇ．４ （ａ）ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｖｃｔｕｒａｌｄｉａｇｒａｍｏｆＲＤＸ；（ｂ）Ｔｈｅｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ

ＲＤＸｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｏｒｙａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

５　结　　论

对单质炸药ＲＤＸ、钝感ＲＤＸ以及多种以ＲＤＸ

为基的混合炸药进行了太赫兹频谱的探测，获得了

样品材料的特征吸收谱和折射率等参数，结果表明

单质炸药 ＲＤＸ 具有特征吸收谱，因此可以利用

ＴＨｚＴＤＳ技术鉴别不同种类的炸药。对于以ＲＤＸ

为主体成分的混合炸药，具有与相应主体炸药相似

的特征吸收谱。因此，可利用ＴＨｚＴＤＳ技术对单

质炸药以及混合炸药的主体成分进行初步判定。几

种爆炸物质对太赫兹波独特的吸收性质说明ＴＨｚ

ＴＤＳ技术在爆炸物特征识别及安全检测领域具有

重要的应用价值。

参 考 文 献

１Ｆ．Ｈｕａｎｇ，Ｂ．Ｓｃｈｕｌｋｉｎ，Ｈ．Ａｌｔａｎ犲狋犪犾．．Ｔｅｒａｈｅｒｔｚｓｔｕｄｙｏｆ１，

３，５ｔｒｉｎｉｔｒｏｓｔｒｉａｚｉｎｅｂｙｔｉｍｅｄｏｍａｉｎａｎｄ Ｆｏｕｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍ

ｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．犃狆狆犾．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，２００４，８５：

５５３５～５５３７

２Ｙ．Ｑ．Ｃｈｅｎ，Ｈ．Ｂ．Ｌｉｕ，Ｙ．Ｑ．Ｄｅｎｇ犲狋犪犾．．ＴＨｚｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃ

ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｏｆ２，４ｄｉｎｉｔｒｏｔｏｌｕｅｎｅ ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，

２００４，４００：３５７～３６１

３Ｄ．Ｊ．Ｆｕｎｋ，Ｆ．Ｃａｌｇａｒｏ，Ｒ．Ｄ．Ａｖｅｒｉｔｔ犲狋犪犾．．ＴＨｚｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄｉｍａｇｉｎｇ：ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｅｎｅｒｇｅｔｉｃｍａｔｅｒｉａｌｓ

ＰＢＸ９５０１ａｎｄＰＢＸ９５０２［Ｊ］．犃狆狆犾．犛狆犲犮狋狉狅狊犮．，２００４，５８：

４２８４３１

４Ｍ．Ｃ．Ｋｅｍｐ，Ｐ．Ｆ．Ｔａｄａｙ，Ｂ．Ｅ．Ｃｏｌｅ犲狋犪犾．．Ｓｅｃｕｒｉｔｙ

ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆｔｅｒａｈｅｒｔｚｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ［Ｃ］．犛犘犐犈，２００３，５０７０ ：

４４～５２

５Ｍ．Ｗａｌｔｈｅｒ，Ｂ．Ｆｉｓｃｈｅｒ， Ｍ．Ｓｃｈａｌｌ犲狋 犪犾．．Ｆａｒｉｎｆｒａｒｅｄ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌｓｐｅｃｔｒａｏｆａｌｌｔｒａｎｓ，９ｃｉｓａｎｄ１３ｃｉｓｒｅｔｉｎａｌｍｅａｓｕｒｅｄ

ｂｙＴＨｚｔｉｍｅｄｏｍａｉｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，

２０００，３３２：３８９～３９５

６Ｇ．Ｍａｒｋｅｌｚ，Ａ．Ｒｏｉｔｂｅｒｇ，Ｅ．Ｊ．Ｈｅｉｌｗｅｉｌ．Ｐｕｌｓｅｄｔｅｒａｈｅｒｔｚ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｏｆ ＤＮＡ，ｂｏｖｉｎｅ ｓｅｒｕｍ ａｌｂｕｍｉｎ ａｎｄ ｃｏｌｌａｇｅｎ

ｂｅｔｗｅｅｎ０．１ａｎｄ２．０ＴＨｚ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，２０００，３２０：

４２～４８

７ＹｉｎｇＨｕ，ＰｉｎｇＨｕａｎｇ，ＬａｎｔａｏＧｕｏ犲狋犪犾．．Ｔｅｒａｈｅｒｔｚｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃ

ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎｓｏｆｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ［Ｊ］．犘犺狔狊．犔犲狋狋．犃，２００６，３５９（６）：

７２８～７３２

５６２


