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固体粉末的太赫兹折射率和吸收系数准确提取方法 
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摘  要：为解决固体粉末类物质太赫兹折射率和吸收系数提取不准确的问题，采用太赫兹时

域光谱 (THz-TDS)技术以聚乙烯 (PE)与聚四氟乙烯 (PTFE)为研究对象，分析一元和二元混合粉中孔隙

率对光学参数提取的影响；以有效介质理论为基础，提出基于Landau-Lifshitz-Looyenga(LLL)模型

的折射率和吸收系数提取方法。结果表明：经过LLL模型修正的PE和PTFE粉末的折射率与文献中

报道热塑成型的PE和PTFE板一致，证实了LLL模型在固体粉末太赫兹光学参数计算应用中的有效

性。研究成果可为固体粉末的太赫兹标准光谱数据库建设和物质定量识别等领域提供指导。 
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Accurate extraction method of terahertz refractive index and 

absorption coefficient of solid powder 

LIU Quancheng，DENG Hu，CHEN Linyu，GUO Jin，XIONG Zhonggang，SHANG Liping* 
(School of Information Engineering，Southwest University of Science and Technology，Mianyang Sichuan 621010，China) 

Abstract：Aiming to provide an accurate method to calculate the refractive index and absorption 

coefficient of solid powder materials in terahertz region, the effects of porosities of unary and binary 

powders on the extraction of optical parameters are studied by taking polyethylene(PE) and 

polytetrafluoroethylene(PTFE) as examples. Based on the effective medium theory, the refractive indexes 

of PE and PTFE are calculated by using Landau-Lifshitz-Looyenga(LLL) model, and the results are in 

consistent with the refractive indexes of thermoplastic plates of PE and PTFE. This research is help for 

constructing terahertz standard spectra database of solid powder as well as the quantitative identification. 

Keywords：Terahertz Time Domain Spectroscopy(THz-TDS)；effective medium model；refractive 

index；absorption coefficient；solid powder 

 

太赫兹时域光谱 (THz-TDS)技术 [1-2]是一种利用飞秒激光产生宽带太赫兹 (THz)脉冲的基于时间分辨的泵浦

探测技术。THz 波段位于有机分子的低能共振范围，如氢键、大分子的骨架振动、偶极旋转振动模式等 [3]。同时，

THz 的光子能量较低，是 X 射线的百万分之一，紫外光的千分之一，在检测时不具有电离性。因此，THz-TDS

在无损检测领域得到了广泛关注 [4]。THz-TDS 可以提供样品的振幅和相位信息，从而可以实现物质的分子表征、

质量控制等需求。目前，欧洲“THz-bridge”、美国国家标准技术研究所、日本国家信息通信机构与理化研究所

等机构建立了包括生物分子、含能材料、糖类、矿物质等材料的太赫兹标准光谱数据库，数据库内容主要由物质

在太赫兹频段的折射率和吸收系数组成。同时，基于太赫兹吸收光谱的抗生素 [5]、氨基酸 [6]、糖类 [7]、炸药 [8]等

物 质 的 定 性 与 定 量 研 究 也 是 目 前 的 研 究 热 点 。 目 前 ， THz-TDS 提 取 物 质 折 射 率 和 吸 收 系 数 的 方 法 主 要 依 据

Duvillaret 与 Dorney 等提出的模型 [9-11]。部分学者在上述模型基础上开展了光学参数精确提取方法的研究，如

Fabry-Perot 效应消除 [12-13]、被测对象几何厚度校准 [14]等。由于被测对象多为固体粉末，预处理主要通过粉末压

片的方式。受压力、粉末粒径、表面特性、混合物成分等众多因素的影响，压片中存在一定比例的空气，其本质  
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为固体粉末与空气的固-气混合介质，并非是密度均匀、无空隙的介质。因此，基于上述模型计算的折射率和吸

收系数实际是固-气混合介质的等效光学参数，与被测粉末对象的实际光学参数存在一定的误差，进而影响太赫

兹光谱数据库和定性定量分析的准确性。因此开展固体粉末的折射率和吸收系数准确提取方法的研究具有重要意

义。本文在 Duvillaret 与 Dorney 等提出的方法基础上，结合有效介质理论，分析了空气的体积量对一元和二元

混合粉末压片折射率和吸收系数计算的影响，提出了基于有效介质模型的粉末物质太赫兹折射率与吸收系数准确

计算方法。 

1  实验与方法 

1.1 样品  

聚乙烯(PE)粉末购于上海阳励机电科技有限公司，颗粒直径约为 50 μm。PE 粉末密度由空气比重瓶法进行

测量，为 0.952 g/cm3。聚四氟乙烯(PTFE)粉末购于沈阳天宇祥微粉材料厂，颗粒直径约为 15 μm。PTFE 粉末密

度为 2.120 g/cm3。用于太赫兹时域光谱检测的样品采用压片法进行压片制备，制备流程如下：取一定量的粉末

样品混合均匀放入直径 13 mm 模具，采用自动压片机(Atlas，Specac)进行压片，压力设置为 5 000 kg，压制时间

设置为 2 min。  

1.2 实验装置  

采 用 的 装 置 为 飞 秒 激 光 器 (MaiTai HP,Spectra- 

Physics)与太赫兹时域光谱仪(Z-3,Zomega)。系统简图

如图 1 所示。其中飞秒脉冲中心波长为 800 nm，脉宽

为 80 fs，重复频率为 80 MHz，泵浦光为 100 mW，探

测光为 20 mW。太赫兹辐射源为偶极子型光电导天线，

偶极子间距为 200 μm。太赫兹探测装置为 ZnTe(110)

与光电平衡探测器。为消除环境中水分对光谱测试的

干扰，所有过程在室温、相对湿度 0 %的条件下进行。 

采用太赫兹光谱获得参考信号与样品信号的时域

光谱，采用快速傅里叶变换得到对应的频域光谱。根据 Duvillaret 与 Dorney 等提出的模型，由式(1)~式(2)计算得

到物质的折射率 n(ω)与吸收系数 α(ω)。时域信号中 Fabry-Perot 效应的消除采用文献[13]中提到的经验模态分解

(Empirical Mode Decomposition，EMD)方法，频域信号采用 Savitzky-Golay 进行平滑滤波，窗口点数设置为 49，

多项式设为 2 阶。  
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式中：ω 为角频率；d 为样品厚度；c 为光在真空中的速度；ρ(ω)为样品信号和参考信号幅值比；φ(ω)为样品信

号相对参考信号的延迟时间。 

1.3 有效介质模型  

有效介质理论是一种广泛应用的研究多相复合介质的理论方法，为复合介质的宏观与微观特性提供联系 [15]。

根据有效介质模型，粉末压片的宏观介电常数可以分解为各个组分的体积分数与介电常数的组合。目前在太赫兹

频 段 广 泛 应 用 的 有 效 介 质 近 似 模 型 主 要 有 ： Maxwell-Garnet(MG),Bruggeman(BG)与 Landau-Lifshitz-Looyenga 

LLL[16]。其中，LLL 模型对嵌入的粒子没有任何特定形状的要求，因而在固体粉末领域具有明显的应用优势。对

于 LLL 模型，复合介质的宏观介电常数 εeff 与 n 个组分的介电常数 εj、体积分数 νj 存在以下关系：  

3 33 3
eff 1 1 2 2= + + + n nε ν ε ν ε ν ε                                 (3) 

1

1
n

j                                            (4) 

式中介电常数 ε 为物质复折射率的平方，由折射率与吸收系数表示为：  
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Fig.1 A sketch of terahertz time-domain system 
图 1 太赫兹时域光谱系统简图 
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式中 λ 为电磁波的波长。  

2  结果与讨论 

根据国内外研究现状，用于太赫兹光谱检测的固体粉末样品

多为一元粉末和二元混合粉末压片两种。本文以 PE 和 PTFE 两种

材料为对象，分别开展一元粉末和二元混合粉末压片的研究。PE

是固体粉末太赫兹光谱测试中广泛采用的稀释材料，具有吸收系

数低和较低压力下形成稳定的压片的优点。根据 1.1 节中设置的条

件，制备质量范围为 200~400 mg，50 mg 为梯度的 5 个 PE 粉末压

片样品。将样品静置 24 h 以释放其中的压力，形成稳定的压片。

采用千分尺测量压片的几何体积，结合 PE 的质量与密度，分别计

算 5 个样品中空气的体积分数，为 16.51%,16.23%,16.35%,16.98%, 

16.75%，平均体积分数为 16.56%。可以看出，在相同压制条件下，

不同质量的 PE 粉末压片中含有的空气体积分数基本相同，体积分

数的略微差异推测源于压片厚度和直径的测量误差。由于空气的

存在，PE 压片的几何厚度大于 PE 粉末的实际光学厚度，因而由

式(1)～式(2)计算得到的折射率与吸收系数实际为 PE 压片的等效

光学参数，低估了 PE 粉末的实际光学参数。  

图 2 给出了由式(1)~式(2)计算得到的 5 个 PE 压片的平均折射

率与吸收系数。从图 2 中可以看出，PE 压片在 0.4~2.0 THz 范围

内无明显吸收。已知 PE 压片的光学参数和空气的体积分数，根据

LLL 模型可求得 PE 粉末的复介电常数，进而得到 PE 粉末的实际

折射率与吸收系数，见图 3。计算得到的 PE 粉末折射率与 P D 

Cunningham[17]等研究结果相符，证明了 LLL 模型计算一元粉末压片光学参数的正确性。P D Cunningham 等采用

的样品为热塑成型的高密度 PE 平板，被认为不存在空气，因而样品光学厚度与几何厚度一致；同时在 0.3~2.0 THz

范围内，由 LLL 模型计算的 PE 粉末和 PE 压片的折射率与吸收系数平均相对偏差分别为 6.56%与 22.41%。这说

明由于压片中空气的存在，吸收系数计算存在更大误差，特别需要注意的是，吸收系数普遍用于太赫兹物质定量

分析。  

针对太赫兹频段强吸收的样品，通常采用 PE 作为稀释剂与样品混合，以获得更宽的太赫兹光谱。目前普遍

采用文献[18]中的方法：40 mg 奥克托今(HMX)与 360 mg PE 混合作为样品信号，以 360 mg PE 作为参考信号，

通过式(1)~式(2)计算得到 HMX 的折射率与吸收系数。本文通过 PTFE 与 PE 的二元混合样品为对象，分析上述

方法存在的计算误差，研究 LLL 模型用于二元混合物质光学参数的修正结果。  

制备 3 个不同组分含量的 PE 与 PTFE 压片，PE 质量固定为 200 mg，PTFE 分别为 100 mg, 200 mg,300 mg。

根据质量、密度、压片几何体积，得到 3 个样品中空气体积分数分别为：13.22%,9.85%和 6.94%。可以看出，随

着 PTFE 质量的增加，压片样品中空气体积逐渐减少。根据文献[18]中方法，以 PE 压片为参考信号，PE 与 PTFE

混合样品压片为样品信号，分别计算得到各样品的折射率与吸收系数，见图 4。可以看出，3 个样品折射率与吸

收系数存在较大差别，折射率与吸收系数在 0.3~2.0 THz 范围内平均标准偏差分别为 0.018 6 和 1.413 3。表明文

献[18]中的方法并不适用于二元混合样品光学参数的准确提取。同时，由于色散效应的作用，粉末物质在太赫兹

频段的折射率与吸收系数通常随频率增加而略微增加，但图 4 中部分样品折射率与吸收系数却随频率的增加略微

降低。这是由于 EMD 未能完全消除参考信号 PE 压片中存在的 Fabry-Perot 效应，给 PTFE 光学参数计算引入非

线性误差。  

以空气为参考信号，计算 PE 与 PTFE 混合样品压片的有效光学参数；再根据各组分的体积分数，利用 LLL

模型计算得到 PTFE 样品的实际光学参数，如图 5 所示。经过 LLL 模型修正后的 3 组样品折射率与吸收系数  

明显相近，标准偏差分别为 0.001 2 和 0.121 5。同时，修正后 PTFE 粉末的折射率与 P D Cunningham 报道的 PTFE

热塑板材折射率吻合 [17]，证明 LLL 模型可以准确提取二元混合粉末压片中物质的折射率和吸收系数。  

Fig.2 THz refractive index and absorption 
coefficient spectra of PE tablet 

图 2 PE 压片折射率与吸收系数光谱 
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Fig.3 THz refractive index and absorption 
coefficient spectra of PE powder 

图 3 PE 粉末的折射率与吸收系数光谱 
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3  结论  

本文结合 THz-TDS 技术，以 Duvillaret 与 Dorney 等提出的参数提取方法为基础，分析了固体粉末压片样品

中残留空气对折射率和吸收系数提取的影响。以 PE 与 PTFE 为对象，研究了基于 LLL 模型的一元粉末压片与二

元粉末压片太赫兹光学参数准确计算方法。经过 LLL 计算后的粉末折射率与热塑成型的 PE、PTFE 板结果一致，

证实了 LLL 模型在固体粉末太赫兹光学参数计算应用中的有效性。本研究成果可为太赫兹标准数据库的建立和

太赫兹光谱技术定量研究领域提供方法支撑。  

参考文献： 

[ 1 ] AFSAH-HEJRI L,AKBARI E,TOUDESHKI A,et al. Terahertz spectroscopy and imaging:a review on agricultural 

applications[J]. Computers and Electronics in Agriculture, 2020(177):105628-1-24. 

[ 2 ] AFSAH-HEJRI L,HAJEB P,ARA P,et al. A comprehensive review on food applications of terahertz spectroscopy and 

imaging[J]. Comprehensive Reviews in Food Science and Food Safety, 2019,18(3):1563-1621. 

[ 3 ] ZHU Z,CHENG C,CHANG C,et al. Characteristic fingerprint spectrum of neurotransmitter norepinephrine with broadband 

terahertz time-domain spectroscopy[J]. Analyst, 2019,144(8):2504-2510. 

[ 4 ] ZHONG Shuncong. Progress in terahertz nondestructive testing:a review[J]. Frontiers of Mechanical Engineering, 2019, 

14(3):273-281. 

[ 5 ] 王天鹤,吴紫阳,丁金闪,等. 基于多特征联合的太赫兹药品检测方法[J]. 太赫兹科学与电子信息学报, 2020,18(2): 

190-195. (WANG Tianhe,WU Ziyang,DING Jinshan,et al. A multi-feature joint medicine inspection method based on 

THz–TDS[J]. Journal of Terahertz Science and Electronic Information Technology, 2020,18(2):190-195.) 

[ 6 ] ZHANG X,LU S,LIAO Y,et al. Simultaneous determination of amino acid mixtures in cereal by using terahertz time 

domain spectroscopy and chemometrics[J]. Chemometrics and Intelligent Laboratory Systems, 2017(164):8-15.  

[ 7 ] DU C,ZHANG X,ZHANG Z. Quantitative analysis of ternary isomer mixtures of saccharide by terahertz time domain 

spectroscopy combined with chemometrics[J]. Vibrational Spectroscopy, 2019(100):64-70. 

Fig.5 THz spectra of PTFE modified by LLL model 
图 5 由 LLL 模型修正的 PTFE 太赫兹频段光学参数 
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Fig.4 THz spectra of the PE and PTFE tablet 
图 4 PE 与 PTFE 压片的太赫兹光谱 
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