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基于LabVIEW的太赫兹时域光谱分析软件
杨霏*  刘丽萍 宋茂江 沈力 
（贵州省计量测试院， 贵阳 550003，*Email：fyangphd@gmail.com）

摘要 针对目前太赫兹光谱仪的数据采集和数据处理软件不能兼容的情况，设计了一个基于LabVIEW软件平台的THz时域光谱分析软件。利用LabVIEW图像化编程语言及模块化设计方法实现了THz时域光谱系统的反射式以及透射式样品光学信息提取算法、支持向量机分类算法、以及偏最小二乘等分析算法。该软件采用全LabVIEW代码，能够实现样品光学信息提取，物质分类识别以及多组分样品浓度分析，并且具有很高的移植性，可扩展性，与数据采集软件具有很好的兼容性。利用该软件，分析了三种塑化剂的THz时域光谱信号，得到了它们在THz波段的折射率和吸收系数, 结果表明三种塑化剂可以用THz时域光谱完全区分，软件可用于基于THz光谱的物质定量定性分析中。
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Development of THz time-domain spectrum analysis system based on LabVIEW
Yang Fei, Liu Liping, Song Maojiang, Shen Li
(Gui zhou Institute of Metrology, Guiyang, 550003)
Abstract A THz time-domain spectrum analysis system is developed based on LabVIEW platform in order to deal with the issue that data processing software cannot be completely compatible with data acquisition software for present THz spectrographs. Using LabVIEW programming language and modular design method, the algorithms for extracting optical information of samples in transmission and reflection THz spectroscopy, support vector machine (SVM) classification algorithms, and PLS algorithm are realized. All the source code of the software is LabVIEW language, with the functions of extracting optical information, classifying substance and analyzing concentration of multicomponent mixture. Moreover, the software is of high portability, extensibility, and compatibility with data acquisition software. The THz time domain spectrum of three kinds of plasticizers is analyzed with this software. The obtained refractive index and absorption coefficients show that three kinds of plasticizers can be distinguished by their THz spectrum, and the software can be used for quantitative qualitative analysis of substance based on THz spectrum. 
Keywords THz； LabVIEW；spectrum analysis； PLS；SVM
引　言 

近几十年来，THz时域光谱技术作为一种新的光谱分析技术已经广泛的用在了生物医学[
,
]、无损检测[
]、环境监测中[
]。THz在时域光谱测试技术提取相关光学参数的获取无需借助于Kramers-Kronig关系，这正是太赫兹时域光谱技术的独特优势，也是当前其它任何光学和微波技术都无法做到的。

目前，随着THz光谱技术的不断发展，各种商用的THz时域光谱系统[
]也不断涌现。几乎所有的商用系统都自带了THz信号的自动采集软件，这些软件大多是基于图形化编程语言LabVIEW[
]实现的。但是如果要利用采集到的THz光谱数据分析及来进行物质的定性定量分析则需要如RIPP化学计量学光谱分析软件[
]、SPSS、Origin软件、SIMCA-P等第三方分析软件进行，这样会导致数据处理的实时性不够。特别是将THz时域光谱仪用于在线监测（如塑料泡沫生产的质量监控[
]，药品成分含量的监控[
]），对光谱数据分析的实时性和准确性要求非常高，因此，有必要研究开发一个基于LabVIEW的THz时域光谱数据处理系统，实现数据采集和数据分析的兼容性。
此外，虽然现在已经有研究小组用LabVIEW实现了化学计量学的一些常用算法，但他们多数都是将算法用matlab语言编写，然后将其作为LabVIEW程序的脚本节点来实现的[
]。虽然这种方法兼具了两种方法的优点，但是这样的程序在转换成可执行文件或安装文件时步骤繁琐，软件的可移植性不高[
]，这样不利于软件的推广与应用。
基于以上两点，本文基于THz时域光谱数据，采用模块化的设计方法，使用全LabVIEW语言编写光谱分析软件，实现了样品的光学信息提取，用于定性分析的支持向量机算法，用于定量分析的PLS算法等，并且程序具有很好的可扩展性。利用该光谱分析软件， THz光谱仪测得的三种塑化剂的时域信号，得到了它们在THz波段的折射率和吸收系数，结果表明三种塑化剂可以用THz时域光谱完全区分, 系统可用于基于THz光谱的物质定量定性分析中。
1 软件设计

根据THz时域光谱分析技术的要求，一个光谱分析软件需要有三大模块：光谱计算模块实现样品的光学信息（包括折射率、吸光系数、消光系数）的提取，定性分析模块实现样品的分类识别以及定量分析模块实现多组分混合物物质含量的定量分析。详细的功能划分，如图1所示。在光谱分析模块中，根据测量模型的不同，将有反射式和透射式两种物质光学信息提取算法，在定性分析模块中，主要采用支持向量机算法，在定量分析模块中，主要采用偏最小二乘算法，软件各算法采用模块化设计，使得软件具有较好的可扩展性。
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图1. THz时域光谱数据处理软件功能图

2算法及LabVIEW实现

在本节中，主要介绍软件的核心算法及LabVIEW的实现。

2.1 THz光谱数据提取算法

[image: image2.wmf]    [image: image3.wmf]
图2. 测量模型示意图
在典型的THz时域光谱系统中，测量方式有两种，一种是常用来测量固体样品以及非极性分子样品的透射式模型（如图2.a）。而对于如酒精、水这样的极性溶液，其对THz波的吸收非常强烈，需要用到另外一种称为反射式的测量方式(图2.b)。
透射式时域光谱技术采用太赫兹波穿过样品信号的电场分量与太赫兹波在无样品时参考信号的电场分量之比来获取被测样品的光学参数（图2.a）。在实验室中，典型太赫兹脉冲的峰值功率在微瓦量级，因此可将太赫兹弱电场与样品的相互作用视为线性作用。在真空近似（样品前后两侧的折射率均为1）和弱吸收近似（[image: image5.png]n > K
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n>>κ 
）的条件下，实验测得的样品信号和没有样品的参考信号的频域谱进行之比[
]为：
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分别代表样品信号和参考信号频域中的复电场。T(ω)为透过样品的太赫兹电场，
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可从实验中直接测得，进而，实折射率n (ω)、吸收系数α(ω)和消光系数κ(ω)分别可表示为：
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                     （2）
反射式[
]测量，利用模型图2.b，以培养皿底部下表面的反射信号，即首个太赫兹主峰..为参考信号；以培养皿底部与液体接触的上表面，即第二个主峰
[image: image12.wmf]()

c

E

w

为样品信号，计算得到待测液体的光学参数。根据模型，传递函数的表达式为
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其中下标a,w,s分别表示空气，器皿，以及样品。t表示透射系数，r表示反射系数，他们可以通过菲涅尔公式得到；
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是培养皿前后表面的两个反射信号在空气中的光程差；
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是太赫兹波在厚度为L的塑料培养皿中走的光程。
对上式进行变形可得
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将式（4）与菲涅尔公式联立可得待测液体的复折射率为
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通过待测液体的复折射率
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的实部和虚部可以得到其折射率、消光系数和吸收系分别为
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图3. THz光谱数据计算模块程序框图

如图3所示，光谱数据计算模块的核心是反射式和透射式光学信息提取算法，将两种算法分别封装成了子VI程序，用分支结构将其放在一个程序框图中，使得程序显得简洁，功能直观。

2.2偏最小二乘定量分析算法
偏最小二乘方法（PLS）作为一种常用的分析算法被广泛地应用于分析化学研究中。 这种方法不仅吸收了经典最小二乘法的优点，同时是主成分回归 （PCR）方法的进一步发展。在数据处理过程中，与PCR方法相比，偏最小二乘回归[
]不仅压缩x数据（即一组波谱数据的频率或者波数数轴）的维数，而且同时压缩y 数据（即样品的浓度信息）的维数。在向主因子进行坐标变换的过程中，对每个x数据的潜变量方向进行修改，使其与y数据的协方差最大，这样就能提供比较有意义的解析信息。最后浓度矩阵也要进行坐标系统的变换。
其算法的具体步骤为：
1) 将光谱数据矩阵X，浓度Y标准化得到
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2) 求矩阵
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3) 求矩阵
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4) 重复以上步骤，直至满足交叉有效性检验：
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为设定的限定值，一般可以设为0.5，
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表示抽取h个主成分，舍去第i个观测值建立的回归模型下的第j个因变量的预测值。
[image: image39.png]TR





图4. 定量分析模块程序框图
按照上述的算法流程，整个PLS算法在PLS.vi子程序中实现（如图4所示）。数据的输入是包含光谱数据和对应浓度的EXCEL文件，输出为得到的预测回归模型，包括回归方程系数和训练集在该模型下的预测数据。对于一个未知浓度的样品，可以输入它的光谱分析数据得到对该样品各组分的浓度进行预测。如图4所示，PLS.vi作为一个子vi嵌入到了定量分析模块中用于预测模型的建立。如果需要使用其他的算法来建立预测模型，可以利用LabVIEW软件分支结构将算法子程序作为子vi加入该模块中，因此该光谱软件具有较好的可扩展性。

3. 基于支持向量机的物质识别算法
利用THz光谱数据进行物质识别最常用的方法是利用物质在太赫兹波段的具有指纹特性的特征吸收峰来识别，但是近年来的研究发现很多物质（尤其是非晶体）在太赫兹波段没有单独的特征峰,需要采用整个测量波段的 THz-TDS 光谱作为物质的指纹特征来进行分类识别。广泛地应用于统计分类以及回归分析的支持向量机算法是一种线性分类器，能够同时最小化经验误差与最大化几何边缘区。
支持向量机[
]算法可以分为样本线性可分和非线性两种情况。因在光谱分析中，经常遇到的是非线性问题。可以通过非线性变换转化为某个高维空间中的线性问题,在高维特征空间中求最优分类面。如果样本空间满足Mercer条件，则可以利用满足Mercer条件的核函数
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将样本变换到高维空间。此种情况下，用支持向量机进行求解的学习算法如下：
(1) 通过非线性变换
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将输入向量映射到高维特征空间；
(2) 在约束条件
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(3) 计算最优权值
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对于待分类的样本X，计算分类判别函数，根据
[image: image46.wmf](X)
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为1或-1来决定X的类别归属。
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图5. 支持向量机分类识别算法截图

图5是实现支持向量机分类算法的第一个步骤的程序框图，通过选取的Kernel函数将输入光谱数据映射到高维特征空间，算法步骤（2）中求解最大化
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实现的。 利用算法该模块可以对物质进行分类。

4. 软件测试及应用

利用已经测得的三种塑化剂DBP，DEHP，DINP的THz光谱数据进行处理，得到了它们的吸收系数和折射率谱图，该数据与文献[
]中数据完全吻合，说明该软件的光谱数据计算模块计算结果准确，数据可靠。从图6中可以看出，三种塑化剂的折射率谱和吸收谱在0.22-2.2THz波段可以完全区分，为下一步定性多组分混合物的定性和定量分析打下了基础，并且有可能在将来实现白酒中塑化剂含量的测试。
[image: image51.png]



图6. 三种塑化剂的吸收谱和折射率谱

此外，我们用文献8中9.3节的案例数据测试了PLS算法，得到的偏最小二乘回归模型与该文献中用SIMCA-P软件分析得到的回归模型完全一致，说明本软件中基于LabVIEW的PLS算法的也是稳定可靠的。

5. 结论
基于LabVIEW 的THz数据处理软件，操作简便，人机界面友好，实现了THz光谱数据自动分析处理，并实时获得分析结果，避免了需要第三方软件处理的繁琐过程。通过对三种塑化剂THz光谱数据得分析结果验证了该系统运行良好，结果准确可靠，可作为虚拟仪器测试系统的数据处理模块，具有一定应用价值。本软件的各算法的实现都采用了模块化的设计，因此系统具有很强的可扩展性，可将更多的定性分析和定量分析算法根据需要加入该软件平台。例如，可以引入更多多元回归算法如主成分分析、多元线性回归、多元非线性回归算法用于定量分析中。此外，全部代码用LabVIEW语言实现使得软件具有更好的可移植性。
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