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很多物质在太赫兹波段内的光谱参数具有指纹特征!这是太赫兹技术在安检等众多领域有所应用

的基础$但是!目前常用的太赫兹时域光谱"

A_̀*AN,

#技术提取物质光学参数的
N:e7%%30-/

算法!要求样品

上下表面平行且充分光滑$然而在很多有潜力的实际应用场合中!尤其是对于固体样品!表面粗糙度不可避

免!并且不能使用模具压片等实验室制样手段来保证其表面的平行光滑特性!由此需要一种不受样品表面

粗糙度影响且更具有普适性的光学参数提取算法来增加太赫兹时域光谱技术在实际场合下的应用能力$分

析了太赫兹波透射表面粗糙样品的光程!建立了包含有样品粗糙度%折射率和消光系数的表面粗糙样品太

赫兹透射模型!在已知粗糙度及平均厚度的条件下!提取出在太赫兹波段有特征吸收的表面粗糙样品的折

射率和吸收系数!验证了此透射模型的适用性$首先!选择在太赫兹波段有特征吸收的
$

*

乳糖和
P*

组氨酸

作为实验材料!制作了质量分数和密度相同的表面粗糙样品和光滑样品!并在太赫兹时域光谱系统中获取

它们的太赫兹透射实验数据&然后!利用建立的透射模型从实验数据中提取出了表面粗糙
$

*

乳糖和
P*

组氨

酸样品的折射率和吸收系数&最后!为衡量透射模型提取结果的优劣性!把
N:e7%%30-/

算法作为另一种光学

参数提取的参照方法!将本模型算法%

N:e7%%30-/

算法对表面粗糙样品的提取结果分别与从平行光滑样品中

提取的标准结果进行比较!计算两种提取方式与标准值之间的均方根误差"

@V,W

#$比较结果表明!相比于

N:e7%%30-/

算法!本透射模型方法所提取出的表面粗糙样品的折射率和吸收系数与标准值之间偏差更小!在

一定程度上减少了粗糙度对提取结果的影响!具有更高的精确度$因此!在已知表面粗糙样品的粗糙度以及

平均厚度的条件下!利用此模型可较为精确地在太赫兹时域光谱系统中提取出物质的光学参数$此研究结

果将有力推进太赫兹波光学参数提取技术的实际应用$
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由于太赫兹时域光谱的探测具有相干特性(

;*)

)

!能同时

记录样品的幅值和相位信息!因此已经广泛用于物质光学参

数的定量计算中(

!*G

)

$然而在测试固体样品之前!需要通过

研磨及压片等手段来获得表面平行且光滑的样品(

=*>

)

!只有

透射过平行且光滑样品的太赫兹波才能使用常用的
N:e7%*

%30-/

算法来对物质的光学参数进行定量计算(

;+

)

$但是在很

多实际应用场合如考古研究!机场安检等!样品表面形态各

异!且不可对检测对象表面进行处理!因此需要一种更贴近

实际并能适应样品表面粗糙的光学参数提取模型!来增加太

赫兹时域光谱技术在实际场合下的应用能力$

在我们的前期工作(

;;

)中!主要研究了单粗糙面样品的

太赫兹透射问题!建立了包含有样品表面粗糙度%消光系数

和折射率参数的太赫兹透射模型!选择在太赫兹波段没有特

征吸收的聚四氟乙烯样品来验证了模型的适用性$但是!它

并不适用于双粗糙面样品的太赫兹透射过程及光学参数的提

取$本文改进了文献(

;;

)的方法!建立了更贴合实际应用的

双表面粗糙样品的太赫兹透射模型!可在已知的上下表面粗

糙度及平均厚度的条件下提取出反映物质特征的光学参数$
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光学参数提取算法

!!

在太赫兹时域波谱系统中!理想样品指的是表面光滑且

平行的样品!理想样品光学参数提取算法是由
N:e7%%30-/

等(

;+

)在
;>>D

年提出的$如图
;
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#所示!时域太赫兹波
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#

垂直入射到厚度为
'

!复折射率为*
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#的光滑样品表面!复

折射率*
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#分别为折射率与消

光系数$入射太赫兹波在样品内部发生多次反射$将回波截

断只留取主波之后!对时域信号和参考信号进行傅里叶变换

分别得到
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!

和
/

分别为角频率和真空中的光速!光滑样品的厚

度为
'

!

>

"

!

#为传递函数!由
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#相除得到$

在测量固体样品时!为使用此算法进行样品折射率和吸

收系数的提取!通常需要使用研钵和压片机等工具制得表面

平行且光滑的样品后才能进行太赫兹波谱测试!这使得利用

太赫兹波谱技术对样品进行折射率和吸收系数的定量分析时

需要平行且表面光滑的样品为前提!这大大减弱了太赫兹波

谱技术在实际场合中的应用能力!然而
N:e7%%30-/

光学参数

提取算法对于粗糙样品的适用性需要进一步讨论与分析$在

此次研究中!将粗糙样品的平均厚度作为参数
'

代入式"

;

#

和式"

"

#中提取出表面粗糙样品的折射率和吸收系数!并将

此方式提取的结果与透射模型的提取结果进行优劣性

比较$

图
%

!

表面平行光滑样品的太赫兹透射示意图#
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表面粗糙样品的太赫兹透射示意图#
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透射模型光学参数提取算法

!!

由图
;

"
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#可见!对于入射太赫兹波来说!每一个入射点

所对应的样品厚度都相同!因此各入射点太赫兹波在样品内

部的传输光程相同$对于平行且光滑样品而言!此算法有着

较高的精确度$但是当入射表面粗糙时!不同太赫兹入射点

所对应的样品厚度各不相同!太赫兹在样品内部的传播光程

也会各不相同$此时在提取样品的吸收系数及折射率时需要

考虑样品表面粗糙度参数!以下为表面粗糙样品透射模型的

建立过程$

假设待测样品满足如下条件(

;;

)

'"

;

#粗糙表面高度分布

符合高斯型分布&"

"

#样品均匀且各向同性!太赫兹光斑尺

寸远大于样品表面相关长度&"

)

#样品表面粗糙度稍小于入

射波波长$

建模过程如上图
;

"
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#所示!将入射太赫兹波
)

%

"
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#平均

分为
@

个入射波微元!每个入射波
)
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A

"
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#入射点对应不同

的粗糙表面高度
'

"

A

#和透射波
)

B

A

"

!

#!则探测器接收到的

透射波
)

B

"

!

#可表示为所有透射波之和$将粗糙样品的上下

表面分割为宽度相同%高度不同的平行微元表面!则每个入

射太赫兹微元垂直入射到上表面后!沿垂直下表面方向透射

出样品表面!则透射太赫兹波可以表示为
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分别为角频率和真空中的光速!复折射率*
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#对应的入射点表面厚度$粗糙样品上表面不同

点高度为
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实验部分

P&%

!

样品制备及数据采集

实验选择
V.P-34

公司生产的纯度
>>&FZ

的
$

*

乳糖一水

合物和沪试公司生产的纯度
>>&+Z

的
P*

组氨酸作为实验材

料!稀释剂为由
V7.0$*X$b5-01

公司生产的粒度在
;)

"

";

#

I

之间的聚四氟乙烯"

XA8W

#$由于在样品上下两表面两次

剥离砂纸的过程中容易造成样品碎裂及表面粗糙度测量问题

等限制原因!所以在实验部分以制得的单表面粗糙样品为实

验样品!即样品上表面粗糙!下表面光滑$以制作单粗糙面

$

*

乳糖样品为例$首先!将
"&)!

K

的
XA8W

和
+&;"

K

乳糖放

入研钵中进行充分的混合研磨$然后!将砂纸放入磨具后倒

入混合物粉末进行压片!所有样片的压片时间和压强统一为

)I74

和
DVX3

$从磨具中取出样片后!用镊子将砂纸从样

片中剥离!即可得到一面粗糙一面光滑的样品$同时按照传

统标准方式制得与单粗糙面样品质量分数相同!质量为
+&!!

K

!厚度为
;&F=II

的双表面光滑样品$由于压片的时间和

压强相同!因此样片的密度可认为近似相同!平均每克乳糖

样品的厚度为
;&F=II

,

+&!!a)&F>II

!由此根据粗糙乳

糖样品的质量可得到粗糙样品的平均厚度$重复上述步骤制

得粗糙
P*

组氨酸样品$样品的粗糙度由型号为
CP,!;++

的

奥林巴斯激光共聚焦显微镜扫描获得$样品的具体信息参见

表
;

$

表
%

!$

9

乳糖及
N9

组氨酸样品信息

F6B;)%

!

$,*0+>6580,0,54)

$

9N6-50.)6,7N9O8.5878,).6>

=

;)

,3I

(

%- ':I9-0 @$:

K

J4-11

,

#

I 6e-03

K

-5/J7.M4-11

,

II \-7

K

J/

,

K

V311̂03./7$4

,

Z

$

*P3./$1-

2

; ;!F&"+ ;&F= +&!! !&==

2

" ;+G&D+ ;&DF +&!D !&==

P*_71/7574-

2

; ;);&"+ ;&GD +&!= ;+&+;

2

" >D&D+ ;&=) +&F+ ;+&+;

!!

本文中所使用的太赫兹透射式时域谱仪具体工作原理和

光路图详情请参考文献(

;"

)$所有样品的太赫兹透射时域数

据采集流程是相同的$首先进行空载情况下参考信号的测

量!之后为了降低随机误差的影响!连续采集三次信号后求

取其平均值作为样品的时域透射信号$充入干燥氮气后当湿

度降低到
FZ

开始进行实验!所有采集过程都是在密闭环境

中进行$

P&'

!

数据处理

完成信号采集后!首先对时域中的参考信号和样品信号

进行傅里叶变换后分别得到频域信号$然后!提取出频域信

号的幅值信息$其中针对相位信息中的解扰卷误差传递问

题!参照文献(

;)

)的方法对相位进行处理!处理后得到相位

信息$由于样片表面上表面粗糙!下表面光滑!则利用激光

共聚焦显微镜测得的上表面粗糙度即为参数
$

$利用幅值和

相位信息分别按照透射模型(式"

G

#和式"

=

#)和
N:e7%%30-/

算

法(式"

;

#和式"

"

#)分别提取出吸收系数和折射率!再计算它

们与标准值之间的均方根误差$吸收系数
'

"

!

#由消光系数
"

"

!

#按照
'

"

!

#

a"

"

"

!

#

!

,

/

计算得到$

在利用透射模型公式进行表面粗糙样品的折射率和消光

系数提取时!令实验数据的幅值和相位分别与式"

G

#和式"

=

#

相等!在
V6AP6O

软件中解方程即可获得表面粗糙样品的

折射率和消光系数$最后计算两种方法提取结果与标准值之

间的均方根误差!由于质量分数和密度相同!从双表面光滑

的
$

*

乳糖和
P*

组氨酸样品中提取的吸收系数和折射率可当

作标准值$均方根误差按
C

4

(

@

%

4

;

"

+%

5

$

%

#

"

,

4 5

@

;

,

"

计算得

到$其中!

+%

为提取值!

$

%

为标准值!

@

为数据点个数$

!

!

结果与讨论

!!

按照上述顺序进行数据处理过后!按照两种方法提取出

表面粗糙
$

*

乳糖和
P*

组氨酸样品的吸收系数和折射率分别

如图
"

和图
)

所示!其中红色曲线为从光滑样品中得到的标

准值$

$

*

乳糖和
P*

组氨酸的吸收峰位置分别与文献(

;!*;F

)

中一致$

M&%

!

吸收系数

两种不同方式提取出的单粗糙面样品的吸收系数曲线如

图
"

所示$对于
N:e7%%30-/

算法来说!样品表面粗糙度越大!

探测器接受到的样品幅值越小$而幅值主要影响到样品吸收

系数的提取$

N:e7%%30-/

算法中主要针对表面平行且光滑的

样品!没有考虑到样品表面粗糙度参数及由粗糙度造成的幅

值衰减作用!所以导致由粗糙度引起的幅值衰减被当成是样

品的吸收!使得吸收系数曲线明显高于标准值$

2

;

$

*

乳糖

和
2

;P*

组氨酸样品的粗糙度值分别为
;!F&"

和
;);&"

#

I

!

从图
"

可见!

N:e7%%30-/

算法对于粗糙度在
;!F&"

#

I

以下的

$

*

乳糖和
P*

组氨酸能够实现定性识别!但是不能实现精确度

较高的定量计算$而物质在太赫兹频段吸收峰的强弱与该物

质在某一频率分子的共振频率强弱等微观因素有关!因此

N:e7%%30-/

算法并不一定能对粗糙度在
;!F&"

#

I

以下的所有

物质进行特征识别$

!!

根据表
"

中均方根误差数值可以判断出!由
N:e7%%30-/

算法提取出的表面粗糙样品的吸收系数与标准值之间的均方

根误差要明显高于同种样品中由透射模型提取值的均方根误

差!且粗糙度对于
N:e7%%30-/

算法的影响趋势为'粗糙度越

大!均方根误差越大!对定量计算的精确程度影响越大$利

用
N:e7%%30-/

算法提取出的
$

*

乳糖和
P*

组氨酸的均方根误差
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乳糖样品吸收系数曲线#

B

$(

%

%N9

组氨酸样品吸收系数曲线#

-

$(

%
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组氨酸样品吸收系数曲线#
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;)
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-

#

6,754)

%

'N9O8.5878,).6>

=

;)

"

7

#

分别从
F)&D)

升高到
==&FG

!从
!D&)D

升高到
G)&)=

$而对于

同种粗糙程度的样品而言!从表
"

中的均方根误差数据可以

看出!相比于
N:e7%%30-/

算法!透射模型的提取方法精确度

更高!可有效减少因为样品表面粗糙度而造成的幅值衰减问

题!例如
2

;

和
2

"

$

*

乳糖样品的均方根误差分别从
==&FG

降低到
";&=>

!从
FD&D)

降低到
;)&F;

$因此对于表面粗糙样

品的吸收系数提取而言!透射模型提取方法相比于
N:e7%*

%30-/

算法有着更高的精确度$

M&'

!

折射率

对于
N:e7%%30-/

算法来说!粗糙度参数对于吸收系数提

取的影响较为明确!提取值相对于标准值明显偏高$但从

图
)

可以看出!粗糙度对于
N:e7%%30-/

算法的折射率的提取具

>=)

第
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#

表
'

!

透射模型方法和
"<@8;;6+)5

算法提取出的

吸收系数的均方根误差

F6B;)'

!

F4)+0059>)6,9.

W

<6+))++0+

"

(V2R

#

0*6B.0+

=

580,

-0)**8-8),5)Y5+6-5)7B

3

54)5+6,.>8..80,>07);6,7

54)"<@8;;6+)56;

1

0+854>

,3I

(

%-

A0341I7117$4

I$5-%

(

W

j

&

"

G

#!"

=

#)

N:e7%%30-/

3%

K

$07/JI

(

W

j

&

"

;

#!"

"

#)

$

*P3./$1-

2

; ";&=> ==&FG

2

" ;)&F; F)&D)

P*_71/7574-

2

; ""&+! G)&)=

2

" ";&DG !D&)D

表
P

!

透射模型方法和
"<@8;;6+)5

算法提取出的

折射率的均方根误差

F6B;)P

!

F4)+0059>)6,9.

W

<6+))++0+

"

(V2R

#

0*+)*+6-58@)

8,7)Y)Y5+6-5)7B

3

54)5+6,.>8..80,>07);6,754)

"<@8;;6+)56;

1

0+854>

,3I

(

%-

A0341I7117$4

I$5-%

(

W

j

&

"

G

#!"

=

#)

N:e7%%30-/

3%

K

$07/JI

(

W

j

&

"

;

#!"

"

#)

$

*P3./$1-

2

; +&;" +&)D

2

" +&+G +&;>

P*_71/7574-

2

; +&+F +&))

2

" +&+! +&"D

有不确定性$提取值可能会高于标准值!也可能会低于标准

值$按照
N:e7%%30-/

算法!折射率的提取与平均厚度和相位

差有关!而相位差是一个与样品表面粗糙度无关的参数!因

此难以确定粗糙度对样品折射率提取结果的影响$

!!

从表
)

中可以看出!对于
N:e7%%30-/

算法来说!提取结

果的均方根误差随着粗糙度增大而增大!例如
N:e7%%30-/

算

法提取出的
P*

组氨酸的均方根误差从
+&"D

升高到
+&))

$但

对于相同样片的不同提取方法所获得的折射率数值来说!透

射模型的提取结果与标准值之间的均方根误差更小!精确程

度更高$例如对于
P*

组氨酸的
2

;

样品!透射模型提取结果

的均方根误差为
+&+F

!远低于由
N:e7%%30-/

算法所提取结果

的均方根误差
+&))

$因此对于粗糙样品的折射率提取而言!

透射模型提取方法相比于
N:e7%%30-/

算法有着更高的精

确度$

F

!

结
!

论

!!

建立了表面粗糙样品的太赫兹透射模型!选择在太赫兹

波段有特征吸收的
$

*

乳糖和
P*

组氨酸作为实验材料!通过利

用此透射模型提取出表面粗糙样品的吸收系数和折射率!验

证了此透射模型对于在太赫兹波段有特征吸收物质的适用

性$为比较透射模型提取效果的优劣程度!选择在太赫兹时

域光谱领域中最常用的
N:e7%%30-/

算法作为参照!分别计算

了两种不同方式提取结果与从双表面光滑样片中获得的标准

值的均方根误差$相比于
N:e7%%30-/

算法!无论是吸收系数

还是折射率的提取!透射模型与标准值之间的偏差更小!有

着较高的精确度$在此篇研究中!展示了一种适用于太赫兹

时域光谱技术的表面粗糙样品光学参数的提取方法!弥补了

相关提取算法缺失的空白!为全表面粗糙样品的光学参数提

取提供了参考!进一步增加了太赫兹时域光谱技术在实际应

用领域的适用性$
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