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!"# 光谱技术在炸药及其相关材料

检测中的应用进展!

胡- 颖- - 张存林- - 郭澜涛. - - 王晓红
（首都师范大学物理系- 北京- /00012）

摘- 要- - 太赫兹（345）光谱技术近年来在航空航天、生命科学、安全检测等领域的应用进展迅速& 由于许多炸药及

其相关材料在 345 波段具有特征吸收，许多非金属、非极性材料对 345 波是透明的，且 345 波具有低能性，345 光谱

技术在安检中具有巨大的应用潜力& 文章介绍了国际上 345 光谱技术在炸药及其相关材料研究中的现状和进展及文

章作者在炸药及其相关材料 345 光谱研究方面的成果，讨论了 345 技术应用于安全检测领域面临的挑战&
关键词- - 345 光谱，炸药及其相关材料，综述，吸收峰，模拟
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/- 引言

太赫兹（345，/ 345 Y /0/W 45）频段是指频率从

0& / 345 到 /0 345，介于毫米波与红外光之间的电

磁辐射区域，属于远红外波段，其成像和光谱技术可

以提供传统的微波和 C 射线技术所不能提供的信

息& 近十几年来，超快激光技术和半导体材料科学与

技术的迅速发展，为 345 脉冲的产生提供了稳定、

可靠的激发光源，345 辐射的应用得到了蓬勃发

展［/—S］& 在 345 源方面，包括量子级联激光器［2］、自

由电子高功率 345 辐射器等［U］的相继研制成功，为

345 科学与技术的发展奠定了基础& 在 345 应用方

面，在天文学研究上，科学家在南极移动天文站利用

345 望远镜已经观察到很多重要的新星体，对于研

究宇宙的起源和星体的形成有重要的意义［R］，在生

命科学领域，M& ;*8D( 等人［/0，//］发展了基于 345 时

域光谱的无标记基因诊断技术，该技术在利用 345
技术进行生命科学研究方面具有重要的意义& 在航

空航天方面，哥伦比亚号航天飞机失事后，美国一个

实验室已经成功应用 345 技术对航天飞机的绝缘

泡沫层进行了检测/）& 345 技术已经被 ;:Z:（ 美国

航空航天局）确定为航天安全检测工具之一&
345 波技术应用于安全检测方面，特别是对炸

药及其相关材料检测研究方面已经成为一个热点，

345 波在炸药及其相关材料检测研究中的优势主要

有以下三点［/W］：（/）不同炸药材料在 345 波段具有

不同的特征吸收，可以用 345 技术来进行炸药的鉴

别；（W）345 波可以穿透非金属和非极性材料，可以

利用 345 波来探测隐藏在这些包装材料中的炸药；

（1）345 波的能量比较低，不会导致生物组织电离，

可以对人体和生物材料等进行无损检测&
目前国际上已经有很多研究小组开展了应用

345 光谱技术进行炸药及其相关材料检测方面的研

究，国际上的研究机构主要集中在美国、英国和日
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本- 代表性的大学和研究机构有：美国的新泽西理工

学院，伦斯勒理工学院，约翰霍普金斯大学，美国洛

斯阿拉莫斯国家实验室，402567)809 :32- ，4(;<021/
=207327< :32- ，英国的剑桥大学，>781?07, 公司，日

本的大阪大学等- 国内首都师范大学也在进行相关

的研究-

$! 炸药及其相关材料的 >@A 光谱研

究现状

!- "# >@A 光谱技术

近年来，很多研究小组采用不同技术对炸药及

其相关材料进行了 >@A 光谱研究，主要技术包括傅

里叶变换红外光谱技术（B>:C）和 >@A 时域光谱技

术（>@A D >E=）- B>:C 技术是传统的红外测量技术，

在中红外光谱测量中有着广泛的应用，>@A D >E=
技术于 $% 世纪 F% 年代由 G>H>，I7// 实验室和 :IJ
公司的 >- K- L1)<53 研究中心发展起来［’，$］- >@A D
>E= 是一种非常有效的检测手段- 典型的 >@A 时域

光谱实验系统主要是由飞秒脉冲激光器、>@A 发射

元件、>@A 探测系统和时间延迟控制系统组成- 对

>@A 时间波形进行傅里叶变换，就可以得到 >@A 脉

冲的频谱，对其频谱进行分析和处理，即可获得被测

样品的吸收系数、折射率等物理信息- >@A D >E= 技

术有着很多优点和独特的性质，促成了近年来很多

新的应用- B>:C 技术在频率大于 " >@A 范围有明显

的测量优势，>@A D >E= 则在 " >@A 以下具有优势-
>@A D >E= 是同步相干探测，可以在获得脉冲电场

振幅的同时，直接测量各频率分量的位相，而不需要

求助于 M81678< D M85303N 关 系 得 出，这 一 特 性 使

>@A 技术尤其适用于材料复折射率的检测；>@A D
>E= 对热背景噪声不敏感，具有很高的信噪比，可以

对炸药进行无损、非电离和高灵敏度的光谱测量- 目

前对样品的光谱测量主要有透射式和反射式 >@A D
>E= 技术测量等方法-
$- ’- ’! 透射式光谱测量技术

对炸药及其相关材料 >@A 光谱的初期研究，就

样品而言，主要采用透射光谱测量方法，即 >@A 波

从样品透射过去- 研究表明大多数炸药及其相关材

料在 >@A 波段都具有特征吸收- 如 $%%" 年 J- I-
O16*P7// 等［’"］利用 B>:C 和 >@A 光谱仪对 =76)79

（塞姆汀塑胶炸药）、4QR（4QR 可塑炸药）、CES（ 环

三次甲基三硝胺［ 钝感的］）、*73)178;)(80)5/)7)8130T

)80)7（4Q>U，太安）、@JS（环四次甲基四硝胺［钝感

的］）、>U>（$，R，# D 三硝基甲苯）进行了 >@A 光谱

研究，如图 ’ 所示-

图 ’! 部分炸药的 >@A 吸收光谱

美国信件中出现炭疽菌事件后，如何快速无损

地对邮件中是否藏有病毒、炸药进行探测成为研究

热点，J- I- O16*P7// 等研究了利用 >@A 技术进行

邮件病毒检测的可行性- M- V16165)5 等［’R］利用

>@A D >E= 系统进行了信件中 O D R（O56*5<0)053 D
R，O DR 塑性炸药）炸药的光谱检测研究- 此研究为

利用 >@A 技术进行邮件中炸药及其相关材料检测

奠定了基础-
$- ’- $! 反射式光谱测量技术

由于透射式光谱测量受不同材料的穿透性影响

较大，在实际应用方面有一定的局限性，$%%R 年，V-
O- =(73 等［’W］首次采用反射式技术对 CES 炸药进

行了光谱测量- 对炸药及其相关材料采用反射式测

量，使得 >@A 技术应用于安全检测向实用方面迈进

一大步，基于此基础的一些样机或者模型也被提出-
$%%R 年，O- I1X78［’#］等人开发了两种可用于安全检

测的样机模型，该装置采用 >@A 时域光谱系统，利

用反射式光谱对炸药及其相关材料进行鉴别，其中

一种为近距离探测系统，工作范围在 %- W6 以内- 其

探测系统原理见图 $- 另一种为手持式测量系统，可

以利用手持式探测头对被检物进行检查，该技术的

发展为 >@A 应用于安全检测的研究最终能走出实

验室奠定了基础- 但是两种系统的信噪比还比较低，

而且还需要进一步增大探测距离-
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图 .- 近距离探测系统原理图

.& /& 0- 漫反射光谱测量技术

基于反射式光谱测量的基础，.112 年，3& 4&
5!6, 等［/7］采用漫反射远红外光谱技术研究了炸药

材料的 89: 光谱，研究了炸药样品在 /& 2—.1 89:
范围内的光谱，同时和透射光谱数据做了对比，取得

了很好的一致性& 相比透射式测量方法，漫反射技术

具有更高的灵敏度，更具实用性& .11; 年，9& <& =)’
等［/>］在反射式 89: ? 8@A 系统基础上，利用 89: 漫

反射光谱技术对 B@C 进行了光谱研究，提出了一种

基于 89: ? 8@A 基础上的新的光谱测量技术，并利

用该技术对炸药 B@C 实现了很好的鉴别& 该技术对

于炸药及其相关材料的近距离探测应用具有很重要

的意义&

!& !" 炸药及其相关材料的 89: 光谱测量

.& .& /- 炸药包装材料的测量

在炸药安全检测的应用研究方面，不仅要得到

炸药在 89: 波段的特征光谱，而且还要研究炸药包

装材料在该波段的吸收特性，从而实现对炸药的准

确识别& D& B& 8E)F6 等［/G］测量了衣物、行李箱和包

裹等的 89: 光谱& .112 年，H& 9’*,I 等［.1］研究了包

装材料、皮革等在 89: 波段的衰减参数& 包装材料

的 89: 光谱研究表明，89: 波对许多包装材料具有

很好的穿透性&
.& .& .- 炸药精细晶体结构的探测

89: 光谱对材料所处的状态非常敏感，温度的

不同和晶型的不同都会在 89: 光谱中有所反映& J&
<*EF6E 等［./］研究了 9KC、LM8N 和 B@C 单晶的 89:
光谱，，讨论了不同晶向和不同温度下的吸收峰特

征，结果表明，不同晶向的炸药样品吸收特征也有所

差别，其中对 B@C 炸药（///）晶向随温度变化的研

究结果如图 0 所示&

图 0- 不同温度下 B@C 炸药（///）晶向的 89: 光谱

本文作者利用首都师范大学 89: 实验室现有

条件，在国内率先进行了 89: 技术应用于炸药及其

相关材料检测的研究& 在炸药及其相关材料种类鉴

别方面，本文作者系统地研究了 8N8、B@C、9KC
等炸药及 8N8 的二级产物 .，O ? @N8（.，O ? 二硝基

甲苯）等的 89: 光谱& 在炸药及其相关材料精细结

构探测方面，对不同晶型 9NPD（六硝基六氮杂异伍

兹烷）炸药的 89: 光谱进行了研究［..］，研究结果如

图 O 所示& 从图中可以看出，! ? 9NPD 的吸收峰位

于 /& 12，/& 2.，/& ;7，/& G1 89: 处，而 " ? 9NPD 在 1&
GG，/& 0.，/& O0，.& 1>，.& 2/ 89: 处具有明显吸收& 结

果表明，89: 光谱技术可以鉴别不同晶型的炸药&

!& #" 89: 光谱的理论解析

89: 光谱测量表明，许多炸药及其相关材料在

89: 波段具有明显不同的特征吸收峰，89: 光谱具

有指纹特性，如何理解 89: 光谱的吸收机理，是 89:
波谱学研究的一个方向& 理论上认为，分子之间的弱

相互作用以及大分子的骨架振动，偶极子的转动和

振动跃迁以及晶体中晶格的低频振动所对应的吸收

频率都位于 89: 波段，这些复杂的因素给 89: 光谱

的理论模拟带来了一些困难& 目前对 89: 光谱的理

论解析研究还处于一个初级阶段& 在计算理论选取

上，由于采用密度泛函理论（@H8），相比 9*E"E66 ?
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图 4! 5678 炸药两种晶型下的 95: 吸收光谱

;<2= 等从头算方法考虑了电子相关，而且在同等计

算精度水平上计算速度快，目前在 95: 光谱的理论

解析中得到了广泛的应用［$"—$#］-
$- "- ’! 单分子理论模型

目前对炸药及其相关材料的 95: 光谱理论模

拟研究采用的大多是单分子简正模型对分子内振动

模式引起的 95: 光谱进行模拟计算- $%%4 年，;-
5.13> 等［$4］研究了 ?@A 的 95: 光谱，并采用 @;9
理论借助 BCD?9D6 软件进行了计算尝试，实验与

理论部分相符，他们对 ?@A 吸收峰的成因进行了分

析和讨论- 其中位于 %- E 95: 处的强吸收峰，他们分

析归结为 ?@A 分子之间的相互作用所致-
F- G- H(I3 等［$&］研究了 $，4 J @69 的 95: 光

谱，并利用 @;9 理论中的 K"LFC M # J "’’ N O!!设

置对所得实验结果进行了理论解释，理论模拟结果

表明，在 " 95: 以上，$，4 J @69 单分子模拟结果与

实验结果符合很好，如图 P 所示- 其中在 P- %’，E-
EE，’%- P#，’’- PE，’$- E’，’4- "4，’P- E’，’Q- %P 95: 处

的吸收峰都由分子内的不同振动模式所致- 而在 "
95: 以下位于 ’- %E 和 $- P$ 95: 处的吸收峰，他们

分析归结为分子间的相互作用模式所致-
本文作者对炸药 ! J 5678 的 95: 光谱进行了

理论解析［$E］，理论计算采用密度泛函理论 K"LFC
方法和 # J "’’O!!设置以及 O1.RR013 %" 软件进行，

理论和实验符合较好- 研究表明，在 %- $—$- # 95:
范围内，! J 5678 实验中的 ’- %P，’- #& 和 ’- Q%
95: 处的吸收峰主要由分子内的振动模式所造成-
$- "- $! 晶体理论模型

通常认为 95: 波段尤其在低频部分（ S " 95:）
主要是由分子间的相互作用如氢键、范德瓦耳斯力

等弱相互作用引起- 而由于单分子模型没有考虑到

图 P! $，4 J @69 95: 光谱的理论和实验对比

分子之间的相互作用，所以具有很大的局限性- 理想

的理论模拟需要考虑到分子间的相互作用、晶格的

影响等- $%%# 年 @- O- D//0R 等［$Q］考虑了晶格的影

响，利用 @;9 理论借助 @T</" 软件对固态 5TA 材

料的 95: 光谱进行了解析，同时做了单分子模拟计

算的对比- 在计算方法上采用各种密度函数进行计

算，并做了对比分析，其中以 U86 J KC M @6C 方法

得到的结果与实验符合最好- 单分子理论模拟结果

和晶体理论模拟结果分别同实验结果进行了对比，

如图 # 所示- 其中谱线 ! 为实验光谱，谱线 " 和 # 下

面的柱状图分别为电荷的 50VR(WI/X 分析和 T.//0=I3
分析- 上部图中带有数字的柱状图为单分子模拟结

果，对应表示中心频率，谱线 " 为 50VR(WI/X 分析的结

果，谱线为 # 为 T.//0=I3 分析的结果- 结果表明，与

单分子计算相比，固态理论计算结果与实验符合较

好，说明单分子计算在研究固体材料的 95: 频率运

动模式的分布上存在明显的局限性- 计算需要考虑

晶体结构的影响等因素，该结果在理解 95: 光谱机

理方面向前迈进了一步-

"! 挑战与展望

炸药及其相关材料的 95: 光谱研究，国际上处

于起步的水平，还有大量的工作要做- 作者认为，目

前在炸药及其相关材料研究方面存在的困难，作者

认为主要有以下四点：

（’）空气中水蒸汽对 95: 波的吸收，是 95: 应

用方面面临的主要问题，水分子的强烈吸收会限制

95: 波的有效传输距离- 对于远距离探测还要考虑

到空气中浮尘、烟雾等的影响-
（$）目前的技术要走出实验室，进入实用阶段，

在测量技术上还需要提高，同时还需要考虑一些现
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图 .- ! / 012 单分子、晶体理论模拟与实验的 304 光谱

实的因素，比如，仪器要小型化、低成本、高功率等&
（5）已有报道表明，在 5 304 范围以内，有的炸

药没有特征吸收峰［56］，目前大多数的 304 光谱、成

像系统的带宽在 5 304 以下，如何利用其他光学参

数或者拓宽带宽，实现无特征吸收峰炸药及其相关

材料的检测，也是炸药检测研究中要面对的问题&
（7）在炸药及其相关材料理论解析方面，由于

304 波段包含了分子的振动和转动信息，而目前大

多数研究小组都是采用简正模型对分子的低频振动

模式进行模拟，理想的模型应该是既要考虑到分子

内和分子间的振转模型，还要考虑到温度的影响& 最

新的进展是报道了对固态 012 炸药理论模拟的结

果& 但是考虑到温度影响的理论研究还未见报道&
由于许多炸药及其相关材料在 304 波段具有

特征吸收，许多非金属、非极性材料对 304 波是透

明的，且 304 波段具有特征吸收，且由于 304 波具

有低能性，304 光谱技术在炸药及其相关材料检测

中具有巨大的应用前景& 在 304 光谱技术应用于安

全检测方面，由于近距离识别可以避开空气中水分

吸收的干扰，所以利用 304 技术对炸药及其相关材

料进行近距离的光谱识别方面有望能取得突破& 从

而可以在机场、车站等地对行李、物品、旅客进行安

全检测&

虽然目前 304 光谱技术应用于安全检测的研

究还处于初级阶段，但是随着研究的深入和研究水

平的提高，相信在不久的将来，304 技术将会大显身

手，给安全检测领域带来新的进展&
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