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摘 要院 以一类常用的抗生素-青霉素类抗生素作为研究对象，选取 4 种具有代表性的药品磺苄西
林、舒他西林、美洛西林、替卡西林，基于太赫兹时域光谱(THz-TDS)技术，进行实验研究。通过光谱实
验及理论分析，获取药品的太赫兹时域光谱，结合傅里叶变换，获得频域光谱及太赫兹吸收系数曲

线。结果表明，4种药品在 0.40耀1.60 THz波段存在明显不同的吸收特征。因此，太赫兹光谱技术十分
适合检测抗生素这种化学结构有微小不同的药品，并且可以清晰通过吸收峰的位置分辨出抗生素药

类的种类。为国家食品药品监督管理提供一种新的可靠的检测技术，且可以以数据库的形式为药品

的鉴定提供标准。
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Abstract: Terahertz time鄄domain spectroscopy (THz-TDS) technique is a new technology that can be used
for non鄄destructive testing (NDT), research of molecular dynamics, the nature of crystal, structure and
conformation of biological molecules etc. In this work, based on THz -TDS technique, antibiotics of four
representative penicillin antibiotic drugs (sulbenicillin sultamicillin, mezlocillin, ticarcillin) were investigated.
THz spectral features of antibiotics were studied with the method of both experimental measurement and
theoretical analysis. This material was identified through testing the absorption and index of refractive. The
experimental results show that the absorption spectra of the four antibiotics between 0.40 -1.60 THz are
obviously different, which are therefore the fingerprints of them. The research indicates that THz -TDS
technique is very suitable for the detection of antibiotics which have slight difference in chemical structure,
and the antibiotic medicine can be distinguished clearly by their THz fingerprint spectra.
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0 引 言

常用于抗生素鉴别的方法有分光光度法袁HPLC
法袁红外光谱鉴别法等遥 但是这些探测技术和相应
的设备仍不能很好地满足实际需要袁存在探测的种
类不多尧灵敏度不高尧深测时间长等缺点 [1-5]遥 而太
赫兹 (THz袁1 THz=10 ~12 Hz)波在电磁波谱上位于
微波和红外之间袁属于远红外波段袁通常指的是频
率范围在 0.1耀10 THz(波长在 3 mm耀30 滋m)内的电
磁辐射(1 THz=1 012 Hz)遥它是一种近年来备受关注
的电磁辐射袁 具有多种特性, 这些特性已使得其对
通信 (宽带通信 )尧雷达尧电子对抗尧电磁武器尧天文
学尧医学成像 (无标记的基因检查尧细胞水平的成
像 )尧无损检测尧安全检查 (生化物的检查 )等领域带
来了深远的影响遥 首先袁物质的 THz 光谱包含丰富
的物理和化学信息袁 大量有机分子转动和振动跃
迁尧半导体的子带和微带能量在太赫兹范围内遥 因
此袁研究物质在这一波段的光谱对于物质结构的探
索具有重要的意义 [6-9]遥 其次袁太赫兹辐射对于很多
介电材料和非极性液体有良好的穿透性, 因此太赫
兹波可以对不透明的物体进行透视成像遥 不仅如
此袁太赫兹波的单光子能量很低袁频率为 1 THz 的
电磁波的光子能量大约只有 4 meV(约为 X 射线能
量的 1/106)袁 因此不会对生物组织产生有害的电
离袁使得 THz 检测不会破坏物质成分袁可以用于无
损检测遥 所以 THz 在研究生物分子的构型和构象尧
分子动力学以及晶体的性质等方面具有诱人的前

景 [10-11]遥 使用太赫兹波对抗生素进行检测袁既可以
保留药品的完整性也不破坏药品的包装袁使得该药
品可以作为证据进行出示袁还可以对药品进行全方
位的分析袁使得检测更具有全面性遥 同时袁THz 时域
光谱 (THz -TDS)技术的光谱识别功能已经被应用
到毒品炸药等违禁物品的检测中 [12-14]袁已经发展成
为一种全新的检测方法遥这些都使得应用 THz 检测
抗生素前景甚好且意义非凡 [15]遥

药品是人们生活中不可缺少的必需品袁 而抗生
素是应用范围最广并且种类最多的袁 其中青霉素类
药物在临床上的应用最为广泛袁 因此对于这类药物
的真伪鉴定以及对其生产过程中的质量监控等方面

显得尤为重要遥磺苄西林尧舒他西林尧美洛西林尧替卡

西林均为抗生素类药物袁 并且也都是我们生活中常
见的药品遥 在 THz 研究方面袁 沈京玲等人对阿莫西
林的太赫兹光谱进行过研究[16]遥不仅如此袁沈京玲等
人还曾报道过青霉素钠尧 青霉素 V钾片的太赫兹吸
收谱并通过支持向量机对其识别 [17]遥 但是目前尚没
有见到对于磺苄西林尧舒他西林尧美洛西林尧替卡西
林或大量青霉素类药物的 THz 波段性质的研究报
道遥 文中采用 THz-TDS方法研究了磺苄西林尧舒他
西林尧美洛西林尧替卡西林四种纯品药物袁对 THz 波
在药品检测上的潜在应用进行了讨论遥
1 实验部分

1.1 实验样品及制备
样品 1 为磺苄西林曰样品 2 为舒他西林曰样品 3

为美洛西林曰样品 4为替卡西林遥其中样品均为中国
食品药品检定研究院提供的检测标准品袁 纯度超过
90%遥 磺苄西林尧舒他西林尧美洛西林尧替卡西林的分
子式分别为 C16H18N2O7S2尧C25H30N4O9S2尧C21H25N5O8S2尧
C15H16N2O6S2袁 分子量分别为 414.45尧594.66尧539.58尧
384.43遥 样品未经过任何处理袁直接采用压片的方式袁
由此制得直径为 10 mm的薄片袁压力为 8吨遥 四种样
品薄片的厚度分别为院0.90 mm尧0.90 mm尧0.62 mm尧
0.70 mm遥
1.2 实验装置

产生 THz 波的方法有很多 [18]袁该实验采用飞秒
激光泵浦尧光导天线产生 THz 波的方法遥

实验采用透射式太赫兹时域光谱系统袁 如图 1
所示遥

图 1 THz-TDS实验系统

Fig.1 Schematic setup of the THz-TDS

实验系统采用美国 IMRA 公司生产的光纤飞秒
激光器作为实验系统的泵浦和探测光源袁 激光中心
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波长为 800 nm袁脉宽为 120 fs袁重复频率为 82 MHz袁
激光输出功率为 120 mW遥 系统采用低温生长 GaAs
光导天线产生 THz袁 用 ZnTe 光整流方法探测信号遥
实验时样品置于 PM2 与 PM3 之间的样品架上袁当
THz 通过样品时便会携带样品的信息袁 再通过数据
处理就可以将样品的相关信息提取出来遥 目前该系
统所获得的 THz 信号的有效频率范围为 0.2耀2.6 THz
(波数范围为 6.7耀86.7cm-1)遥

实验中袁 为了避免空气中的水蒸气对实验结果
造成影响袁 将实验装置中的虚线部分所示的光路置
于充有氮气的密封罩中遥 实验时样品附近的气体湿
度在 3.7%左右袁实验温度为 294 K遥系统的动态范围
是 1 500:1袁频谱分辨率约为 50 GHz遥
1.3 数据处理

对于 THz-TDS 中的数据处理袁 采用 Dorney 和
Duvillaret 等人提出的 THz 时域光谱技术提取材料
光学参数的模型 [19-20]遥 在时域中可测得含有样品信
息的太赫兹脉冲 Esam(t)和不含样品信息的太赫兹脉
冲 Eref(t)袁对其进行傅里叶变换袁可得到在频域中的
复值E軒sam( )和E軒ref( )袁比值为院

E軒sam( )
E軒ref( )

T( )姨 exp -i 驻 ( )- c d蓘 蓡嗓 瑟 =
4n軌( )

[n軌( )+1]2

exp -i[n軌( )-1] c d嗓 瑟
1- [n軌( )-1]2

[n軌( )+1]2
exp -i2n軌( ) c d蓘 蓡 (1)

式中院n軌( )=n( )-ik( )为复折射率(n軌( )描述样品的
宏观光学性质曰n( )为实际折射率袁描述样品的色散
情况)曰T( )为所测的透射率曰 驻 ( )表示固有的相
移曰d 和 c 分别表示被测样品的厚度和真空中的光
速遥

又有样品的折射率系数 n尧 吸收系数 和消光

系数 k 的算式为院
n( )=1+驻 ( ) c

d (2)

k( )=ln 4n( )
T( )[1+n( )]2嗓 瑟 * c

d (3)

( )= 2 k( )
c = 2

d ln 4n( )
T( )[1+n( )]2嗓 瑟 (4)

通过实验及公式 (1) 可以计算出 T( )姨 (即 T( ))和
驻 ( )袁将其带入公式(2)尧(3)和(4)便可计算出样品

在 THz 波段中的吸收系数和折射率遥 其中 d是样品

厚度遥
2 结果和讨论

通过实验探测袁 取得了透过 4 种样品 渊磺苄西
林尧舒他西林尧美洛西林尧替卡西林冤的 THz 时域波
形遥对其进行了快速傅里叶变换袁获得了参考和样品
的频谱遥同时袁利用公式(2)耀(4)即可得到四种样品的
吸收系数曲线(进行去基线处理)袁如图 2所示遥 由图2

图 2 四种样品的吸收系数曲线

Fig.2 Absorption coefficient of the four samples

可以看出 4 种样品的吸收曲线存在着明显的不同袁
并且存在明显的吸收峰遥 4 种药品的化学结构基本
相同袁 具有相同的结构通式袁 如表 1 中结构通式所
示遥磺苄西林的 R1为磺苄基袁R2为 H原子袁在整个波
段中存在 3个明显的吸收峰袁分别在 1.143尧1.260 和
1.406 THz 附近存在曰舒他西林的 R1为氨苄基袁R2为

青霉烷砜酸甲酯基(如表 1)袁在 0.981尧1.348尧1.450 THz
附近存在 3 个明显的吸收峰曰 美洛西林的 R1为 1-
(3-甲磺酰-2-氧代-1-咪唑烷甲酰氨基 )-1-苯甲
基袁R2 为H 原子(如表 1)袁在 1.274 THz 附近存在一
个明显的吸收峰曰 替卡西林的 R1为羧噻吩甲基袁R2

为 H 原子袁在 1.318尧1.436尧1.567 THz 附近存在 3 个
明显的吸收峰遥 虽然青霉素类药物的化学结构基本
相似袁 但结构上差异不大的 4种样品的吸收曲线存

在如此大的差异袁说明 4种药品的成分不相同袁即 R1

和 R2不同袁不同官能团的大分子物质与 THz 波相互
作用袁 使得物质分子内及分子间的震动模式具有差
异遥 此外袁吸收谱中 0.4 THz 以下的振荡是由于系统
噪声引起的袁故不考虑遥 4种样品的吸收峰位置对比
列于表 2遥
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Broad spectrum and long鄄acting
penicillin R1 R2

-H

-H

Sample

Sulbenicillin

Ticarcillin

Sultamicillin

-H Mezlocillin

表 2 青霉素类纯品在 THz波段的特征吸收峰位
Tab.2 Absorption features of pure penicillin

antibiotic in THz range

3 结 论

4 种来自中国食品药品检定研究院的纯净抗生
素-磺苄西林尧 舒他西林尧 美洛西林尧 替卡西林袁在
0.40耀1.60 THz 存在明显的吸收特征袁吸收特征都具
有唯一性及差异性遥因此袁根据太赫兹吸收谱可以区
分出样品微小的结构差异遥根据目前的结果袁虽不能
断言青霉素类药物全部在 THz 波段具有明显特征
吸收袁 但却可以确定这 4种青霉素类药物在 THz 波
段上的特征袁 并且可利用这个被记录的特征对其相
应市面上的商品药进行检测遥不过袁对青霉素类药物
及其相应成品药的添加剂的 THz 研究还有大量的
工作要做遥 文中通过比较 THz吸收谱线的差异来检
测药品袁这种方法有别于传统的药品检测技术袁不但
可以即时将不同药品区分出来袁 还可长期为药品监
察部门打击假冒药品提供光谱依据袁 随着太赫兹时
域光谱系统小型化袁可使得检查药品变得更为方便遥
文中的研究结果说明袁 太赫兹光谱技术在药品的区

分以及质量检查方面具有广阔的应用前景遥
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下期预览

激光制导武器半实物仿真的误差分析与校正

范世鹏 1，林德福 1，王靳然 2，王 伟 1

(1. 北京理工大学 宇航学院，北京 100081；2. 北京理工大学 设计学院，北京 100081)

摘 要院 根据激光半主动制导武器的特点，建立了该类武器制导与控制系统半实物仿真模型。通过分析误差对
半实物仿真的影响，指出几何误差的影响较大，并建立了误差数学模型。通过数学仿真，在脱靶量的允许范围

内，给出了最大允许角误差。为消除误差，设计了导引头闭环跟踪半实物仿真实验。利用仿真结果，建立了误差

参数超定非线性方程组，并使用牛顿迭代法和加权最小二乘法的组合算法来解算。这项研究工作有效地提高了

仿真精度，同时也提高了基于该类平台半实物仿真实验的置信度。
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