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摘
!

要
!

在采用太赫兹时域光谱#

UIY,UQ.

$技术对
>

种常见危险品进行实验研究并得到它们在
"'#

!

#'@

UIY

频率范围的特征吸收谱的基础上!用模糊识别方法对
>

种常见危险品的太赫兹特征吸收谱进行了训练

和识别"将爆炸物
[Qe

#黑索金$'

/

,I(à

'

Q(U

#

#

!

?,

二硝基甲苯$及毒品
\8

#甲基苯丙胺$'氯胺酮等的

不同特征吸收峰作为模糊聚类分析数据源!利用相关系数法建立模糊相似矩阵!借助传递闭包法获得模糊

等价矩阵!形成标准太赫兹吸收光谱模型库!采用极差分析进行数据预处理!计算海明贴近度!识别待检物

品为隐蔽在军服后的
[Qe

和毒品
\Q8

#替苯丙胺$"研究结果表明!由分子间相互作用或声子共振模式引

起的不同特征吸收是确定危险品类型和种类的依据!用模糊识别可以实现对不同种类危险物品的识别和鉴

定!为太赫兹光谱技术用于危险品的检测和识别提供了一种新的有效方法"

关键词
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引
!

言

!!

恐怖袭击事件如汽车炸弹'机场等公众聚集场所的恶意

爆炸及毒品问题!严重困扰着当今社会安全和人类文明进

步"目前!常用的安检技术有
e

射线安检技术'电子安全廊'

核磁共振检测技术'活化检测技术等"传统的安检技术对一

些片状和液体状等特殊爆炸物易出现漏检!对危险品的种类

也难于确认!且由于对人体存在一定的辐射损伤而无法用于

对人员的检查"而太赫兹波#简称
UIY

波$作为频率在
"'-

!

-"UIY

范围内的电磁辐射!其波段在微波和红外光之间!

在
UIY

波频率范围内!很多相对可见光和远红外光不透明

的材料是近似透明的!

UIY

波的波长远小于微波辐射!从而

可以获得更高的空间分辨率并且由于对活性组织的无损害

性"

UIY,UQ.

是基于飞秒超快激光技术的远红外波段光谱

测量新技术!它利用物质对
UIY

波的吸收所引起的低频运动

来获得材料的特征谱线"目前!对多种爆炸物以及毒品的探

测研究发现!它们在
UIY

范围内都有一定的指纹光谱特

性(

-,?

)

"在利用太赫兹光谱和成像技术对危险品识别和检测

的基础上!本文探索性提出用模糊识别方法对
>

种常见爆炸

物及毒品的太赫兹吸收光谱进行模糊聚类并成功地进行了分

类识别"

-

!

UIY,UQ.

在爆炸物检测中的应用

!!

许多爆炸物都是含有硝基的芳环化合物!且多种爆炸物

分子的转动和振动谱位于
UIY

频段!运用
UIY,UQ.

技术能

够得到这些物质的折光率'吸收系数等丰富的光谱和结构信

息"与傅里叶变换红外光谱#

:Ua[

$相比!

UIY,UQ.

具有高

信噪比和不需低温测辐射热仪等优点!可以对炸药进行无损

非电离和高灵敏度的光谱测量"国内外已经开展的对爆炸物

的研究有&黑索金#

[Qe

$!

#

!

?

!

@,

三硝基甲苯#

U(U

$!奥克

托金#

I\e

$!太安#

JdU(

$!

#

!

?,

二硝基甲苯#

Q(U

$等"

A/H

)

(

C

)等利用
UIY

技术获得了
[Qe

!

U(U

!

I\e

!

JdU(

等普通炸药和
Jd,?

'塞姆汀塑胶炸药的特征指纹谱"

I<56

B

(

@

)等用透射式
UIY,UQ.

#

"'-

!

-'@UIY

$和
:Ua[

测

得可用来鉴别
[Qe

的多个特征吸收峰#

"'*!

!

-'"@

!

-'!?

!

-'?!

!

-'C@

!

-'>>

!

-'+*UIY

$!其中
"'*UIY

吸收被认为是

[Qe

分子间的相互作用引起的"他们同时还利用
Q:U

*

@,

!--D]

"对
[Qe

结构进行优化并获得其单分子低频振动光

谱!把
"'*!

!

-'"@

!

-'?!

!

-'+*UIY

这
?

个光谱特征归于分

子内振动模式!其中波数大于
@""0H

G-的计算值与
:Ua[

实



验数据符合很好(

>

)

"

W9<

(

*

)等发现利用漫反射
UIY,UQ.

装置

测定的
[Qe

的吸收谱与透射谱一致且有很好的重复性!如

图
-

!并指出
UIY

反射谱具有远场检测和鉴别隐藏在包装品

或衣物下的优势"
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最近!

]<%

(

+

)等利用反射式
UIY

系统研究了迄今为止密

度和能量水平最高的高能量密度化合物之一的六硝基六氮杂

异伍兹烷#

I(à

!

#

!

?

!

@

!

*

!

-"

!

-#,

六硝
,#

!

?

!

@

!

*

!

-"

!

-#,

六

氮杂四环(

C'C'"'"C

!

+"!

!

--

)十二烷$

C

种晶型之一的
/

,

I(à

在
"'#

!

#'CUIY

范围的光谱!如图
#

中
0

为实验测

试值!

1

为理论计算值"其中室温下所测吸收峰
-'"C

!

-'@>

!

-'+"UIY

!与理论计算基本相符!其吸收被认为是
/

,I(à

分子内振动模式!而
-'C#UIY

的吸收则认为是由声子或分

子间振动模式所引起"在计算中得到
#'!!UIY

处的吸收!

是因为他们模拟的是
"A

气相中单个分子简正振动模式!而

实验是在室温下进行!在此处没有发现吸收"结果说明可利

用这些指纹谱来鉴别该物质"

'(

)
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/#S&Z

!!

Q(U

!

#

!

?,

二硝基甲苯!是军用炸药的主要成分!蒸汽

压力高于
U(U

!探测其蒸汽浓度可以发现隐藏的地雷或未

爆炸的军火!美国伦斯勒理工大学
UIY

研究中心目前正在

利用高斯软件对爆炸性物质振动和转动谱线进行理论模拟计

算!并得到关于
#

!

?,Q(U

共振吸收峰位的初步结果"首都师

范大学
UIY

实验室的实验数据与其计算结果有一定的一致

性!根据
Q(U

分子结构!由分子间相互作用模式及声子带

隙模拟分析计算得到在
"'#+

!

"'?@

!

"'@@

!

-'"*UIY

存在吸

收峰"以上实验结果及理论计算表明各种爆炸物在
UIY

波

段都具有相应的特征谱!利用这些特征光谱不仅能够分析物

质的低频运动!进而理解分子集体振动模式和结构方面的性

质!而且可以用于鉴别和检测爆炸物"

#

!

UIY,UQ.

在毒品检测中的应用

!!

毒品的种类繁多!近几年利用
UIY,UQ.

研究较多的是

苯丙胺类!包括甲基苯丙胺#

\8

!又名去氧麻黄碱或安非他

命!俗称+冰毒,$!替苯丙胺#

\Q8

$!替甲基苯丙胺#

\Q,

\8

$"而俗称的+摇头丸,是多种致幻性苯丙胺类兴奋剂的混

合物!常见的为
\Q\8

和
\Q8

等掺杂一定量的其他物质"

对其他毒品如氯胺酮#

A/15H96/

!俗称
A

粉$'吗啡'可卡因

等的
UIY

光谱也有一定的报道"

.<6

等(

-"

)等用反射式
UIY,UQ.

测得
"'#

!

#'CUIY

范

围内
\8

!

\Q8

!

\Q\8

的特征吸收谱!如图
!

!其中!

-

为

\Q\8

!

#

为
\8

!

!

为
\Q8

"这些指纹谱的存在正是利用

UIY,UQ.

对毒品进行无损检测的基础"

W9

(

--

)等利用
UIY,

UQ.

对
\8

进行了详细的研究!测得了
\8

在
"'#

!

#'@

UIY

的
UIY

特征吸收谱
-'#!

!

-'@>

!

-'*?

!

#'?!UIY

!并

运用
Q:U

计算了该物质的振动频率!其结果与实验值基本

相符!计算还进一步说明了
UIY

特征频率来自于集体振动

模式"然而
-'*?UIY

在计算时没有得到!作者从手性原子

角度给出分析&计算采用的结构优化是能量较低的
W,\8

!

而实验中的
-'*?UIY

可能是由另外
#

种异构体
Q,\8

引起

的"这些研究表明&利用
UIY

技术研究毒品!能够获得该物

质的低频振动模式及
UIY

波段的+指纹谱,!由此来检测和

鉴别不同种类的毒品"

'(

)

*@

!
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?

3.1

!!

有些小组(

-#,-?

)采用反射式发射
UIY

的测量装置在室温

氮气环境中测试氯胺酮样品!相对湿度小于
?'>T

!光谱实

际有效范围为
"'#

!

#'@UIY

!光谱频率分辨率小于
C"

]IY

!测得氯胺酮的特征吸收谱!如图
?

"从吸收谱中!可得

到位于
-'->

!

-'C#

!

-'*@

!

#'??UIY

的特征吸收峰"从折射

率谱可以看出!折射率在
-'?*

!

-'C>

之间变化与吸收光谱

的吸收峰位置相对应!在每个吸收峰位置附近!样品折射率

都随频率增大而减小!即呈现反常色散特性"

'(

)

*A
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!

模糊聚类识别原理

@*+

!

模糊聚类分析

!'-'-

!

标定

标定又称为建立模糊相似矩阵!即标出衡量被分类对象

间相似程度的统计量
K

*

D

#

*

!

D

'

-

!

#

!4!

%

$"设论域
R

'

5

S

-

!

S

#

!4!

S

%

6!其中每个元素为一个样本!建立
R

上的相

似关系
;

!

;

表示相似矩阵
K

*

D

'

;

#

S

*

!

S

D

$"每个样本为
5

维

向量
S

* '

5

;

*-

!

;

*#

!4!

;

*5

6"

!'-'#

!

聚类

经过标定所建立的模糊矩阵
;

是
R

'

5

S

-

!

S

#

!

A

!

S

%

6的

一个自反
K

**'

-

!

*

'

-

!

#

!4!

%

'对称关系
K

*

D

'

K

D

*

!

*

!

D

'

-

!

#

!4!

%

!即
;

是
%

阶模糊相似矩阵!则存在一个最小的

自然数
#

#

#

?

%

$!使得
;

#为模糊等价矩阵!且对于一切大于

#

的自然数
I

!恒有
;

I

'

;

#

-

;

#

"称为
;

的传递包矩阵!记

为
&

#

;

$"所以通过求传递包将
%

阶模糊相似矩阵
;

改造成
%

阶模糊等价矩阵
&

#

;

$"从模糊矩阵
;

出发!利用求平方法
;

#

;

#

#

;

?

#

4!当第一次出现
;

#

-

;

#

'

;

#时!表明
;

#已

经具有传递性!

;

# 就是所求的传递包
&

#

;

$!且
&

#

;

$为模糊

等价矩阵(

-C

)

"

@*"

!

模糊模式识别

当识别对象和模式类都是论域中的模糊子集时!讨论待

识别对象归属于哪一个模式类的问题便成为衡量
#

个模糊集

合之间接近程度的问题"本文采用基于择近原则的模糊识别

方法(

-@,-*

)

"

?

!

危险品模糊识别仿真实验结果及分析

!!

从图
-

!

图
?

可以看出!爆炸物
[Qe

'

/

,I(à

及毒品

\8

'

A/15H96/

在
"'#,#'@UIY

波段存在不同的特征吸收!

这是由于爆炸物及毒品种类所对应的分子结构的不同所导致

的!因此不同的
UIY

吸收光谱代表不同的危险品"危险品在

UIY

波段的吸收特性对时间的依赖性小!基本不随时间而变

化"因此!能充分体现危险品在
UIY

波段吸收特性的特征吸

收峰是确定危险品类型和种类的依据!在此基础上!结合模

糊识别算法能够方便有效地利用
UIY,UQ.

技术进行危险品

的探测和无损检测"

A*+

!

危险品模糊聚类分析

选择已测得的
C

种危险品的太赫兹特征吸收峰作为模糊

聚类分析数据源进行聚类训练!如图
C

#

5

$!其中!

[Qe

'

/

,

I(à

'

\8

'氯胺酮'

Q(U

分别用
S

-

!

S

#

!

S

!

!

S

?

!

S

C

表示!

待检测物品分别用
S

@

和
S

>

表示!危险品模糊聚类分析的文

件和参数设置如图
@

!使用标准差预处理方法"如果不打算

进行
:

检验!这时显著性水平的
:5-

或
:5#

文本框需要设置

为
"

"如果需要进行检验!

:5-

和
:5#

都必须大于
"

!且
:5-

要大于
:5#

"最后选定
:5-

为
"'!

!

:5#

为
"'-C

"使用相关系

数进行标定"危险品模糊相似矩阵如图
>

#

5

$!等价矩阵如图

>

#

;

$"

吸收蜂
-

吸收蜂
#

吸收蜂
!

吸收蜂
?

S

-

,[Qe "'*! -'"@ -'?! -'+*

S

#

,I(à -'"C -'C# -'@> -'+"

S

!

,\8 -'#! -'@> -'*? #'?!

S

?

,

氯胺酮
-'-> -'C# -'*@ #'??

S

C

,Q(U "'#+ "'?+ "'@> -'"@

#

5

$

吸收蜂
-

吸收蜂
#

吸收蜂
!

吸收蜂
?

标志

S

-

,[Qe "'*! -'"@ -'?! -'+* -

S

#

,I(à -'"C -'C# -'@> -'+" #

S

!

,\8 -'#! -'@> -'*? #'?! !

S

?

,

氯胺酮
-'-> -'C# -'*@ #'?? !

S

C

,Q(U "'#+ "'?+ "'@> -'"@ ?

待检物
,S

@

"'*!? -'"C? -'!?> -'C!> "

待检物
,S

>

-'# -'? -'** #'C> "

#

;

$

'(

)

*B

!

$=:=12708.26.H

?

321(4.=95(33.

)

=3507

)

'(

)

*E

!

>=0=-.:.01.::(9

)

126.H

?

321(4.=95(33.

)

=3507

)

[- [# [! [? [C

4- - "'>!C "'?-! "'?*- "'-C!

4# "'>!C - "'>@! "'* "'"?@

4! "'?-! "'>@! - "'+># "'""?

4? "'?*- "'* "'+># - "'"">

4C "'-C! "'??@ "'""? "'""> -
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!!

分类的部分结果如图
*

"可以看出
.

取
"'+>#

时分类的

效果唯一显著!这时
C

种危险品按特征吸收分为
?

类!

S

-

,

[Qe

为一类!向量输出标志是+

-

,%

S

#

,

/

,I(à

为一类!向

量输出标志是+

#

,%

S

C

,Q(U

为
-

类!向量输出标志是+

?

,!这

!

类危险品为爆炸物"

S

!

,\8

和
S

?

,

氯胺酮为毒品类!向量输

出标志是+

!

,!如图
C

#

;

$"

A*"

!

待检测物品模糊模式识别

危险品模糊聚类分析获得危险品分类并形成标准太赫兹

吸收光谱模型库!再用模糊模式识别对未分类的危险品在标

准模型库中找出最接近者"

图
C

#

;

$为待检物品模糊识别模型的数据源!利用反射式

UIY,UQ.

测得待检物品的太赫兹吸收峰!将危险品的聚类

分析结果纳入模糊识别的特征吸收数据!对待检测物品进行

模糊模式识别"文件参数设置见图
+

!采用极差分析进行预

处理!计算贴近度用海明贴近度"待检物品
S

@

与标准模型
-

爆炸物
[Qe

有最大贴近度!被识别为
[Qe

%待检物品
S

>

与

标准模型
!

有最大贴近度!被识别为毒品类"如图
-"

"

'(

)

*c

!

>=0=-.:.01.::(9

)

12679(91

?

.8:.5

'(

)

*+F

!

'7XX

K

0.82

)

9(:(292679(91

?

.8:.5

!!

其中!待检物品
<@

的特征吸收谱如图
--

!为隐蔽在军

服后的爆炸物
[Qe

(

-+

)

!待检物品
S

>

的特征吸收谱如图
-#

!

为毒品
\Q8

(

#"

)

"识别结果充分表明!用模糊聚类分析对危

险品的吸收谱作训练与模糊模式识别结合起来!能够达到正

确识别效果"

'(

)

*++

!

M;=0=8:.0(1:(8=C120

?

:(2926T$a

;(55.9C.;(95:;.79(620-

'(

)

*+"

!

M;=0=8:.0(1:(8=C120

?

:(2926O$P

!!

由于各个实验室的实验设备不同!采用的数据处理方法

也不尽相同!危险样品的类别与数量都极为有限!所得结果

有时存在一定误差!同时在理论计算方面也有许多问题需要

解决!所以得出的结论存在一定的局限性!另外!

R52;/2

(

#-

)

用
UIY,UQ.

分别得到了
-"

!

*"0H

G-范围内
I\e

!

[Qe

!

JdU(

不同晶面在
-"

!

!""A

的吸收谱!说明温度对不同单

晶态爆炸物影响很大"

C

!

结
!

论

!!

目前!

UIY

光谱技术应用于危险品检测的研究还处于探

索阶段!国际上关于
UIY

波在爆炸物及毒品检测方面的研

究报道很少"本文在对几种常见危险品的太赫兹吸收谱进行

模糊聚类分析训练之后!利用模糊模式识别对特征吸收谱进

行了识别研究"该识别方法过程简单'省时!只要建立一定

的危险品太赫兹特征谱数据库!用训练好的模糊识别算法!

就可以对未知物品进行识别"研究结果表明!用模糊识别方

法可以实现对不同种类危险物品的识别和鉴定!为太赫兹光

谱技术用于危险品的检测和识别提供了一种新的有效方法"
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