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〈太赫兹技术〉 

基于层次分析法的太赫兹时域光谱定性识别 

赵渺钰，燕  芳，李文文，刘洋硕 
（内蒙古科技大学 自动化与电气工程学院，内蒙古 包头 014010） 

摘要：太赫兹时域光谱技术属于远红外光谱技术的一种，其光谱能够反映物质的内部特性，具有丰富

的物理和化学信息，因此利用太赫兹波可对含氮元素的添加剂进行定性识别。层次分析法原用于解决

评价类问题，本文将其引入太赫兹光谱定性分析领域，提出一种结合层次分析法的太赫兹时域光谱定

性识别方法，并采集数据对其进行验证。文中以 6 种添加剂作为实验样品，首先对采集到的太赫兹时

域光谱数据进行预处理，将其转化为由峰值、峰位、峰数和整体趋势组成的数据集；然后将数据划分

为对比集和测试集，构建结合层次分析法的添加剂定性识别模型，并进行参数寻优。结果表明，基于

单一因素（即整体趋势、峰值、峰位、峰数）的添加剂定性识别精度分别为 80.23%、70.93%、67.44%、

40.70%，而基于多因素的层次分析定性识别方法识别精度可提升至 92.44%。此外，在数据预处理阶段

对吸收谱数据进行二值化模糊表征，并作为整体趋势的数据集，将层次分析定性识别模型与此种数据

表征法结合后，识别精度可提至 94.19%。研究结果证明了结合层次分析法的定性识别算法的有效性，

且该法步骤简单，无需训练，适用于小样本的快速定性检测。 
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Qualitative Identification of Terahertz Time-domain Spectra 

Based on Analytic Hierarchy Process 

ZHAO Miaoyu，YAN Fang，LI Wenwen，LIU Yangshuo 

(School of Automation and Electrical Engineering, Inner Mongolia University of Science and Technology, Baotou 014010, China) 

Abstract: Terahertz time-domain spectroscopy (THz-TDS) is a type of far-infrared spectroscopy that reflects 

the internal characteristics of substances and provides rich physical and chemical information. Therefore, 

terahertz waves can be used to qualitatively identify food additives containing nitrogen. Hierarchical analysis, 

originally developed for solving evaluation-type problems, is introduced in this study to the field of qualitative 

analysis of terahertz spectra. This paper proposes and evaluates a qualitative identification method that 

combines THz-TDS with hierarchical analysis. In this study, six nitrogen-containing food additives were 

selected as experimental samples. First, the acquired terahertz time-domain spectral data were preprocessed 

and transformed into four datasets: peak values, peak positions, peak numbers, and overall spectral trends. 

Next, the data were divided into comparison and test sets to construct a qualitative identification model 

incorporating hierarchical analysis, followed by parameter optimization. The results indicated that the 

qualitative identification accuracy of additives based on single factors: overall trend, peak value, peak position, 

and peak number were 80.23%, 70.93%, 67.44%, and 40.70%, respectively. The multi-factor hierarchical 

analysis-based method improved the identification accuracy to 92.44%. In addition, by binarizing the fuzzy 

characterization of the absorption spectrum data during preprocessing and using it as the basis for assessing 

overall trends, the recognition accuracy increased to 94.19% when combined with the hierarchical analysis 
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model. These results demonstrate the effectiveness of the proposed qualitative identification algorithm. The 

method is straightforward, does not require training, and is well-suited for rapid qualitative detection of small 

sample sets. 

Key words: analytic hierarchy process, qualitative detection, terahertz time domain spectroscopy, food 

additives 

 

0  引言 

近年来，太赫兹时域光谱技术(Terahertz Time -D 

omain Spectroscopy，THz-TDS)已被广泛应用于食品

检测、光谱分析、安全监测、生物医学等领域[1]。太

赫兹光谱具有典型的高光谱数据特征，从海量的光谱

数据中提取特征信息和建立统一指纹谱库是 THz-

TDS 技术应用所面临的挑战。 

在基于太赫兹光谱的定性识别技术发展的早期，

定性多依赖于对光谱中特殊吸收峰峰位的指认。然

而，当面对种类繁多且结构相似的待测物和测量过程

中环境的不可抗力因素时，仅靠吸收峰峰位指认来鉴

别物质种类已不再适用。后来，随着机器学习的不断

发展和完善，基于太赫兹光谱数据的物质鉴别也多采

用机器学习的方法。例如，胡晓华等人采用粒子群优

化算法（Particle Swarm Optimization，PSO）结合支持

向量机（Support Vector Machine，SVM），实现了咖

啡豆产地的快速鉴别，识别率达到 95%[2]；周博等人

针对不同烟草配方组分，利用其太赫兹时域光谱分别

建立了 SVM、K 近邻（K-Nearest Neighbors，KNN）

和袋装树分类模型，模型准确率均在 90%以上，为太

赫兹技术在烟草物料无损检测的应用上提供了参考
[3]。但机器学习作为对数据依赖较强的方法，通常需

要大量的训练集和较长时间来训练模型才能得到较

好结果，且针对不同训练数据均需寻找特定的最优参

数[4]。在实际检测中，所得数据大都为小样本数据，

用其来训练模型可能存在过拟合或欠拟合问题[5]，这

在一定程度上限制了太赫兹时域光谱技术在物质定

性鉴别领域的应用。 

层次分析法（Analytic Hierarchy Process，AHP）

是美国运筹学家、匹茨堡大学教授萨蒂研究“根据各

个工业部门对国家福利的贡献大小而进行电力分

配”课题时，提出的一种层次权重决策分析方法，主

要用于解决评价类或者风险评估的问题[6]。在定性分

析中，可利用其思想，综合光谱数据的整体趋势、峰

位、峰值、峰数等多个吸收谱特征因素，将主观评价

转化为基于数据的客观识别。这样不仅能够有效避免

“一锤定音”式的判定，还可简化光谱数据的预处理

过程，对于不同物质的相似光谱也能够根据上述 4 个

因素有效区分。为此，本文以添加剂吸收谱数据为例，

提出了一种综合多因素的层次分析定性识别方法，并

验证了其有效性，为受多种因素影响的太赫兹吸收谱

谱定性分析提供了新思路。 

1  方法理论及实验 

1.1  算法简介 

层次分析法（AHP）的分析思路是：将复杂分析

对象分解为目标层、准则层和方案层，对同一层元素

两两之间的重要程度做出判断，建立判断矩阵，并计

算出每一因素对高一层指标重要程度的权重，得到判

断矩阵对应的权重，为最优选择提供依据[7]。根据层

次分析结构，首先从准则层开始，比较各个准则于目

标层的相对重要程度。相对重要性尺度如表 1 所示。 

表 1  AHP 相对重要性尺度 

Table 1  AHP relative importance scale 

Scale Define Clarification 

1 
Equally 

important 

Elements a and b are 

equally important for an 

attribute 

3 
Slightly 

important 

Element a is slightly more 

important than element b 

for an attribute 

5 More important 

Element a is more 

important than element b 

for an attribute 

7 
Clearly 

important 

Element a is significantly 

more important than 

element b for an attribute 

9 
Special 

importance 

Element a is particularly 

more important than 

element b for an attribute 

2, 4, 6, 8. Midpoint 

A compromise between 

the two neighbouring 

scales above 

The reciprocal 

of the above 

scales 

Inverse 

comparison 

For example, a compares 

to b as 3 and b compares 

to a as 1/3. 

 

1.2  综合多因素的层次分析法定性识别 

1.2.1  评价指标设计  

定义 1：设矩阵W＝(wij)(n+1)×m，其中 n 为准则层

个数，m 为方案层个数。若有 0≤wij≤1，则矩阵W为

最终权重矩阵。 

定义 2：设矩阵 A＝(aij)n×n，若有 0≤aij≤1，则矩

阵 A 为准则层到目标层的判断矩阵，其中 aij 表示指



第 47 卷 第 5 期                                   红 外 技 术                                         Vol.47  No.5 

2025年5月                                    Infrared Technology                                        May  2025 

658 

标 i 相对于目标层的重要程度/指标 j 相对于目标层的

重要程度。 

1.2.2  模型设计 

综合多因素的层次分析定性识别模型流程如图 1

所示，具体步骤如下： 

1）由判断矩阵 A 可得 4 个准则于目标层的初始

权重 AA＝[0.6545, 0.2045, 0.0955, 0.0456]，将其填入

权重矩阵的第一列。 

2）设单条测试数据矩阵为 X＝(x1, x2, x3, …, xj)，

j＝1, 2, 3, …, z；对比库数据矩阵为 Y＝(yij)t×z，其中 z

表示数据的维度；t 表示对比库中光谱的数量。由于对

比库中每类数据随机取 5 条后取平均，故此处 t＝6。

导入测试数据后，首先计算测试数据 X与对比库数据

Y关于每个准则的相似度，其中相似度用欧式距离表

征，且与欧式距离成反比，如式(1)所示；其次，设固

定权重向量 R＝[0.29, 0.24, 0.19, 0.14, 0.092, 0.048]，

依据测试数据在每个准则上与 6 类物质的相似度对 R

中元素进行排序，由此构成方案层关于各个准则层的

权重矩阵 B；最后将权重矩阵 B填入最终权重矩阵W

中。 

    ( )
2

1

dist , 1,2,3, ,
z

j ij

j

x y j z
=

= − =      (1) 

3）根据权重矩阵W得出单条测试数据的综合得

分，结果为 C＝AA
T×B，即 W 的第一列按列与其余

列相乘求和。C数据存储形式为[c1, …, c6]，向量 C中

最大值对应的列坐标即为最终识别结果。以此类推，

得出所有测试数据的识别结果。 

1.3  实验 

1.3.1  实验设备及样品制备 

本文中所采集的实验数据均来自于北京市工业

波谱成像工程技术研究中心的透射式 THz-TDS 实验

系统[8]，实验环境湿度始终保持在 5%以下。所用实验

样品均购置于阿拉丁试剂网，其纯度≥99%。实验分

别采集了 L-丙氨酸、苯甲酸、三聚氰胺、山梨酸、苏

丹红 I 号、木糖醇这 6 种添加剂的单质太赫兹时域光

谱，其中补偿样品为聚乙烯（PE）。为方便表述，下

文使用 S1～S6 来指代这 6 类添加剂，每种添加剂样品

有 3 种浓度，每种浓度各 3 个样片，共制备 9 个样片

（见表 2），每个样片测量 4 次，共 216 条数据。 

1.3.2  数据预处理 

根据 T. D. Dorney 与 L. Duvillaret 提出的光学参

数基本模型[9-10]，计算各样片在太赫兹频段的吸收系

数()，公式如下： 

     
( )

( )= 1
c

n
d

 



+               (2) 

   
( )

2

2 4 ( )
( ) ln

( ) 1

n

d n


 

  


 

=  
+    

        (3) 

式中：c 为真空光速；为振动频率；d 为样品厚度；

()为样品信号与参考信号的相位差；()为样品信

号与参考信号的振幅比；n()为样品的复折射率。 

 
图 1  综合多因素的层次分析定性识别模型的流程图 

Fig.1  Flow chart of qualitative identification model with AHP based on multiple factors 
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表 2  添加剂样片信息统计 

Table 2  Statistical of additives samples 

Sample 

name 
Category number 

Sample 

concentration /% 

Sample 

quantity 

L-Alanine S1 

S1-1  S1-2  S1-3 10% 3 

S1-4  S1-5  S1-6 25% 3 

S1-7  S1-8  S1-9 35% 3 

Benzoic 

acid 
S2 

S2-1  S2-2  S2-3 10% 3 

S2-4  S2-5  S2-6 25% 3 

S2-7  S2-8  S2-9 35% 3 

Melamine S3 

S3-1  S3-2  S3-3 10% 3 

S3-4  S3-5  S3-6 25% 3 

S3-7  S3-8  S3-9 35% 3 

2,4-

Hexadienoic 

acid 

S4 

S4-1  S4-2  S4-3 10% 3 

S4-4  S4-5  S4-6 25% 3 

S4-7  S4-8  S4-9 35% 3 

Sudan-I S5 

S5-1  S5-2  S5-3 10% 3 

S5-4  S5-5  S5-6 25% 3 

S5-7  S5-8  S5-9 35% 3 

Xylitol S6 

S6-1  S6-2  S6-3 10% 3 

S6-4  S6-5  S6-6 25% 3 

S6-7  S6-8  S6-9 35% 3 

首先，截取吸收光谱的 0.6～2.6 THz 作为特征频

段，经 S-G 平滑和剔除含坏点数据后，得到 203 条有

效光谱数据，每条数据 632 个数据点；其次，对光谱

数据进行寻峰，并建立含 4 个因素的数据集；最后划

分对比集和测试集。 

2  分析及优化 

2.1  识别结果分析 

基于太赫兹光谱中不同因素的添加剂定性识别

结果如图 2 所示。由图 2 可知，基于单因素的定性识

别结果并不理想（图(a)～(d)）。原因可以归结为由于

实验环境和样品厚度的非绝对一致，导致同类数据在

某特征区间有差异，且不同类样品之间存在相似特

征。图(e)中，由于基于多因素的层次分析算法按特定

权重考虑了各因素对识别的影响，故识别准确率相较

于仅考虑单一因素的识别结果有了较大的提升。 

2.2  识别结果优化 

2.2.1  数据模糊化表征 

对比图 2 的识别结果可知，吸收谱中谱线整体趋

势在各个因素中重要程度较高。因此，本文提出将光

谱整体趋势模糊化表征的方法，具体如下： 

 

 
(a) 考虑整体趋势 

(a) Overall trend 

 

(b) 考虑峰值 

(b) Peak value 

 

(c) 考虑峰位                          (d) 考虑峰数                         (e) 基于多因素 

(c) Peak position                        (d) Peak number                   (e) Based on multiple factors 

图 2  考虑不同因素对 6 类添加剂样品的识别结果 

Fig.2  The recognition results of 6 types of additive samples based on different factors 
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首先，记单条原始光谱为 H＝(h1, h2, h3, …, hj)，

j＝1, 2, 3, …, g，其中 g 为原始光谱数据的维度；其

次，H 中相邻数据的差记为 E＝(ej)1×j＝(h2－h1, h3－

h2, …, hj－hj－1)，当 ej≥或－＜ej＜0 时，令 ej＝1，

代表上升；当 ej＜－或 0＜ej＜时，令 e＝－1，代

表下降。其中代表数据差的平均值，这样 H就会转

化成只有－1 和 1 的数据集。 

样品 S5 的部分原始吸收光谱数据与模糊表征后

数据的对比如图 3 所示。从图 3 可知，S5在 1.46 
 THz

为一个特征点。原始数据中 S5-1 在 1.46 THz 右侧数据

呈现上升趋势，与 S5-2和 S5-3 在 1.46 THz 右侧的趋势

并不匹配，这可能导致识别精度的降低。而模糊表征

使 3 条数据在 1.46 THz 处均体现出了其特征，并在特

征不明显的区域也有一定的特征表现。故该方法可突

出光谱数据的整体趋势特征，且整数运算相比于小数

运算节省了程序的运算时间。此外，在后续方案层对

于整体趋势的相似度上，将不再依据欧氏距离来排序

R，而用数据之间的重复率来做 R 排序的依据。 

2.2.2  参数优化 

结合层次分析法的定性识别算法的优化主要是

针对整体趋势、峰值、峰位、峰数的权重指标比例进

行参数寻优。从初始参数出发，寻参范围设为 0.2～

0.7，步长为 0.05。采用枚举法对整体趋势分别用原始

光谱数据表征和模糊表征后的层次分析定性识别模

型进行参数寻优，寻优结果如图 4 所示。 

 

图 3  样品 S5 原始吸收谱和模糊表征谱对比图 

Fig.3  Comparison of original absorption spectra and fuzzy 

characterization spectra of sample S5 

表 3 展示了在结合层次分析法的定性识别模型

下，整体趋势用模糊表征（记为 MH）和原始数据表

征（记为 YS）各自的识别精度与对应参数。由表 3 可

知：YS＋AHP 的最优识别率为 92.44%；MH＋AHP

的最优识别率为 94.19%；仅考虑整体趋势时，使用 YS

法的识别率为 80.23%，而使用 MH 法的识别率为

93.60%。 

对于 YS 法，依据欧氏距离来判定相似度。由于每

个坐标对欧式距离的贡献是同等的，当两组数值某个

坐标有较大偏差时，会造成最终欧式距离偏大，而影响

判别结果；而对于 MH 法，在突出表示光谱数据整体

趋势的同时，也会受阈值取值大小的影响。 

 

(a) YS+AHP 

 

(b) MH+AHP 

图 4  层次分析法权重指标寻优结果图 

Fig.4  Optimization results of AHP weight index 

表 3  识别精度及其对应参数统计表（AHP 方法） 

Table 3  Identification accuracy and corresponding parameters 

statistical table 

Data 

represen-

tation 

Parameter weighting 
Identification 

accuracy/% 
Overall 

trend 

Peak 

value 

Peak 

position 

Peak 

number  

YS 1 0 0 0 80.23 

YS 0.6 0.1 0.2 0.1 92.44 

MH 1 0 0 0 93.60 

MH 0.8 0.1 0.1 0.0 94.19 

3  结论 

随着太赫兹光谱数据库物质种类的不断充盈，

“同物异谱”和“异物相似谱”的现象普遍存在。仅
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依靠峰位或峰值来定性已不能满足于识别精度的需

求。本文提出的结合层次分析法的定性识别算法，综

合考虑吸收光谱的整体趋势、峰值、峰位、峰数等多

种影响因素及其对应的客观权重，对光谱进行定性识

别。此方法无需复杂的光谱预处理和特征提取过程。 

此外，本文验证了数据模糊表征法的有效性，有

效避免了“同物异谱”现象造成的整体趋势不一致

问题。通过对 6 类添加剂的识别结果分析可知，结合

层次分析法的太赫兹时域光谱定性识别方法可有效

对物质进行定性识别，其识别准确率最高可达

94.19%。  

然而，该方法的识别精度受对比库中标准数据和

数据预处理时寻峰算法参数的影响。因此，后续研究

中还需要建立更加标准、统一的光谱数据库和检测识

别的一体化系统，进一步实现小样本数据的快速准确

识别。   
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