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太赫兹技术融合人工智能在中药质量
控制中的应用和展望
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摘 要：中药是中华民族的瑰宝，中药的质量控制对于确保中药安全性和有效性至关重要。传统的中药质量

控制方法费时费力，需要对样品进行复杂的前处理。太赫兹技术是一种新兴的无损检测技术，具有高分辨

率、非接触、非破坏等优点，与人工智能算法结合，能够实现对中药生产全过程的质量控制。该文首先介绍

了太赫兹技术的原理、太赫兹光谱预处理方法、特征数据提取方法、人工智能算法建模以及模型的评估与优

化；并在此基础上，对近年来太赫兹技术在中药鉴别、含量测定和制药生产过程质量控制中的应用进行了综

述。最后，对太赫兹技术的发展趋势及其在中药智能制造中的应用进行了展望。
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Application and Prospect of Terahertz Technology Combined with 
Artificial Intelligence in Quality Control of 

Traditional Chinese Medicine
PU Jun-ling，TAO Yi*

（Group of Intelligent Manufacturing，College of Pharmacy，Zhejiang University of Technology，

Hangzhou 310014，China）
Abstract： Traditional Chinese medicine（TCM） is a precious cultural heritage in China， and its 
quality control during the production process is crucial to ensure the safety and efficacy of TCM．Nev⁃
ertheless， traditional detection methods are time-consuming and may cause damage to samples．
Terahertz technology is an emerging non-destructive detection method with high resolution，non-con⁃
tact，and non-destructive advantages．Combined with artificial intelligence algorithms，this method 
could be used to achieve the quality analysis on the entire process of TCM production．The principles 
of terahertz technology， terahertz spectral preprocessing methods， feature data extraction methods 
and artificial intelligence algorithm modeling，as well as evaluation and optimization of the model are 
firstly introduced in this article．Based on this，the applications of terahertz technology in TCM iden⁃
tification， content determination， and pharmaceutical process control in recent years are summa⁃
rized．Finally，the development trend of terahertz technology and its application in intelligent manu⁃
facturing of TCM are expected.
Key words： terahertz technology； traditional Chinese medicine； artificial intelligence； process 
analytical technology；pharmaceutical industry
太赫兹（Terahertz，THz）是宽带电磁辐射的统称，频率范围为 0. 1 ~ 10 THz（1 THz = 1012 Hz），波长

范围为 0. 03 ~ 3 mm，介于微波终点与红外起点之间，能量处于电子和光子之间，其光谱（包括透射谱

和反射谱）包含丰富的物理和化学信息。近年来，随着太赫兹技术的快速发展及其在生物医学中日益广

泛的应用，其在中医药研究领域也崭露头角［1］。本文首先阐述了太赫兹技术的原理，并介绍了太赫兹

融合人工智能的算法；随后，总结了太赫兹技术在中药质量控制方面的实际应用；最后，对太赫兹技

术未来的发展趋势进行了展望，探讨了其在中药智能制造中的潜在应用。
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1 太赫兹技术的原理 
太赫兹光谱技术和太赫兹成像技术是太赫兹技术在实际应用中的重要方法和手段。太赫兹光谱分

为太赫兹时域光谱（THz－TDS）、时间分辨太赫兹光谱（TRTS）和太赫兹发射光谱（TES），本文重点介绍

应用最多的THz－TDS［2］。一个典型的THz－TDS系统由飞秒激光发生器、延时控制器、太赫兹发射器

和太赫兹探测器组成［3］。飞秒激光发生器发出飞秒激光脉冲，被分光器分成抽运光和探测光两路光，

其中抽运光通过延时控制器激发太赫兹发射器产生 THz脉冲，THz脉冲与探测模块中的样品相互作用

（投射、反射）之后，携带样品信息的THz脉冲和探测光共线通过太赫兹探测器。通过控制延时控制器

改变探测光与抽运光之间的光程差，使探测光对不同时刻THz脉冲的电场强度进行采样测量，即可获

得 THz脉冲电场强度的时域波形［4］。分别测量通过试样前后的 THz脉冲时域波形，经傅里叶变换后即

得到THz脉冲频谱，进一步分析处理后可获得包含样品厚度信息的透射率，最后经运算得到折射率（色

散曲线）、吸收系数（吸收曲线）、消光系数、介电常数等一系列光学参数［5］。

太赫兹成像技术（TIT）是基于 THz－TDS 技术实现的，TIT 系统由飞秒激光发生器、延时控制器、

太赫兹发射器、聚焦元件、收集元件、太赫兹探测器和图像处理元件组成，示意图如图1所示。THz脉
冲被聚焦元件聚焦到样品的某一点上，收集元件则将携带样品信息的THz脉冲强度和相位二维信息收

集后，聚焦到太赫兹探测器上，太赫兹探测器将含有位置信息的THz信号转化为相应的电信号，随后

图像处理元件将此信号转换为图像。

2 太赫兹技术融合人工智能算法 
太赫兹谱图和数据中包含许多干扰信号，如仪器噪声、背景噪声以及由温度变化和样品摆放位置

不同引入的无关信号等。通常融合人工智能算法对实验数据进行深度分析，通过预处理、特征数据提

取、数据建模、评估与优化模型4个步骤，全面分析样品信息。

2. 1　太赫兹光谱预处理方法　
得到THz脉冲时域波形后，在进行傅里叶变换前需先进行切趾和零填充处理，以提高数据的准确

性和重复性。切趾可降低噪声、排除信号伪影，改善傅里叶变换后频谱的质量；零填充则可增加光谱

数据点，平滑光谱特征［5］。太赫兹光谱需要进行预处理，消除随机噪声、基线漂移、样品密度不均匀、

光散射等干扰，常用的预处理方法有（1）平滑处理，包括 Savitzky－Golay卷积平滑法（S－G平滑）、均

值偏移平滑方法、均值中心滤波法和小波去噪法；（2）数据校准，包括多元散射校正（MSC）、标准正态

变量校正（SNVC）、导数处理和峰谷点平坦化。

2. 2　特征数据提取　
当样品的太赫兹谱图缺乏特征吸收峰或光谱特征几乎无法区分时，需要对太赫兹光谱数据进行特

征提取，提高数据的质量和准确性，以保证后续模型构建的有效性和可靠性。主要方法有：（1）数据降

维，包括主成分分析（PCA）［2］、多维定标（MDS）和线性判别分析（LDA）；（2）自编码器，用于非线性特

征；（3）独立成分分析（ICA）。

2. 3　建模方法　
人工智能算法作为一种流行的建模技术，可以对太赫兹光谱的特征数据进行建模和分类，主要包

图1　TIT系统示意图
Fig. 1　Schematic diagram of TIT system
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括：（1）支持向量机（SVM）算法，是目前用于太赫兹鉴定最为广泛的分类器；（2）随机森林（RF）算法，

可以通过一系列决策树估计最后的结果，避免过拟合；（3）深度学习算法，代表方法有误差反传神经网

络（BPNN）、卷积神经网络（CNN）和深度神经网络（DNN）等［6］，能自动提取，因此适用于大样本、非线

性的数据运算。

SVM和 RF是传统的机器学习算法，均属于监督学习算法。SVM通过构建最优超平面使所有数据

点均可被正确分类，并使超平面到最近数据点之间的距离最大化，可以使用不同的核函数处理非线性

分类问题，并可通过调整正则化参数控制模型的复杂度。RF通过采用随机特征选择和自助采样技术构

建多个决策树，以投票或平均方式得到最终分类或回归结果，能提高模型的泛化能力和鲁棒性。深度

学习算法则是近年来发展起来的一种新型机器学习算法，通过数据构建模型并进行预测或分类，适用

于监督学习、无监督学习和强化学习等多种场景。

2. 4　模型的评估与优化　
模型构建后，需要对其进行评估和优化，方法主要包括混淆矩阵和K交叉验证［7］。混淆矩阵是一

种误差矩阵，可以观察每个类别的预测准确率与混淆的错误类别；除准确率外，还可将精准率和召回

率作为其指标，以更为准确地衡量分类器的准确度。K交叉验证法作为聚类分析的算法之一，适用于

检验模型的泛化能力。

3 中药质量控制 
中药是新药研究和发现的资源宝库，包括中药材、中药饮片和中药制剂。但是由于成分复杂和环

境影响、质量标准不健全以及与市场相关的掺假行为等因素，导致其整体质量难以保证。现代中药质

量评价技术主要包括色谱、光谱、质谱以及DNA条形码等分子生物技术，但是步骤繁琐、耗时耗力，

且检测时样品会遭到破坏。相较于红外、拉曼、高光谱等其他光谱技术，太赫兹辐射穿透性强且能量

衰减小，可以进行带包装或外壳的直接检测；此外太赫兹光谱辐射的光子能量低，不会伤害中药，可

以进行无损检测；同时中药化学成分在太赫兹波段的低频振动和转动模式，使得不同中药具有不同的

太赫兹指纹图谱［4］，为中药研究提供了新的光谱特征。这些独特优势使太赫兹技术成为中药质量评价

的首选方法。

3. 1　中药鉴别　
中药的疗效取决于药材质量，而市场掺假行为是导致中药质量参差不齐的主要原因。中药掺假可能

发生在生产的多个方面，包括将假冒、异物或非药用成分掺入道地药材、中药饮片或中药提取物中等，

不仅影响制药行业的声誉，还可能导致相关的科学研究、生产、制药和临床研究失败，严重危害患者安

全和治疗效果。面对各种各样的掺假行为，先进的太赫兹技术为中药的质量保证提供了新的可能性。

3. 1. 1　鉴别不同种类的中药　众所周知，不同种类的中药具有不同治疗效果，正确的药物种类是保

证临床疗效的首要条件。张蕾［8］利用THz－TDS发现当归、茯苓、枳实和板蓝根药材相应的太赫兹吸收

系数曲线和折射率曲线（色散曲线）具有明显差异，表明利用太赫兹光谱鉴定不同种类的中药材具有一

定可行性。三七的太赫兹吸收曲线有 3 个特征吸收峰，分别位于 1. 29、1. 40、1. 51 THz，而甘草在

1. 56 THz有一个特征吸收峰值，可基于此鉴别三七和甘草［9］。

中药化学成分复杂，大部分中药的太赫兹光谱图并没有明显的特征吸收峰，需要结合其他学科方法

进行鉴定。黄郁金、绿郁金、桂郁金和温郁金的THz－TDS吸收曲线在0. 2 ~ 1. 6 THz没有强的特征吸收

峰，但结合SVM可以对这4种相似中药进行准确判别［10］。陈艳江等［11］通过测量得到南柴胡和北柴胡、山

豆根和北豆根两组易混淆中药饮片的太赫兹时域光谱，进行归一化预处理后，将检测数据分别输入SVM
和BP神经网络进行识别和鉴定，发现SVM的鉴别正确率均达到100%，明显高于BP神经网络，且运行时

间更短。杜仲、连翘、黄连、天麻、五倍子的太赫兹投射吸收光谱相似度极高，赵峰等［12］提出了一种鉴

别中药的新方法，即将每种药材看作二阶阻尼振子系统，以二阶阻尼振子的阻尼系数α、固有振动频率

β、放大系数γ 3个参数作为指纹数据对不同种类的中药进行区分。此外，还可将原始太赫兹吸收系数数

据与其一阶导数相结合，再用K-均值、K-中心点和模糊C均值（FCM）3种无监督聚类算法对不同种类的

中药进行判别［13］，其判别准确度均在93%以上，并具有良好的抗误差能力。鸡血藤和大血藤的太赫兹吸
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收光谱均无明显吸收峰，通过结合二阶导数预处理放大二者吸收光谱的微小差异，并在0. 2 ~ 1. 3 THz范
围结合光谱角算法进行识别分类，准确率达95%［14］。低波数拉曼光谱（0 ~ 300 cm−1）可以区分晶格结构明

显不同的珊瑚骨架、芒硝、石膏和明矾，但无法区分晶格结构相似的蛇纹石和炉甘石，且无法鉴别不同

加工方法制备的矿物中药。而基于太赫兹吸收光谱的方法则能区分蛇纹石和炉甘石，以及鉴别不同加工

方法的蛇纹石和芒硝［15］。

3. 1. 2　鉴别中药的产地或品质　由于不同地区的种源、栽培技术、生态环境等不同，使得特定地域

出产的药材相较于其他产地的同种药材的临床疗效更好［16］。太赫兹技术可以为中药的产地区分提供参

考。如浙贝母在 1. 611 THz出现特有吸收峰［17］，可以作为区分川贝母和浙贝母的依据。采用THz－TDS
分别测量牛膝和川牛膝 3次，得到 6列吸收系数值，将吸收系数作为特征数据，采用 SPSS软件进行分

层聚类，以组间平均距离为聚类方法，以欧式平方距离为度量标准，可使中药样本得到很好的区分和

聚集［18］，表明分层聚类方法能对未知中药样品进行准确鉴定。基于 THz－TDS吸收光谱，结合 SVM和

粒子群优化（PSO），可以有效识别黄芩的不同产地，其识别率达 95. 56%［19］。相比于 S－G平滑、一阶求

导、二阶求导和 MSC预处理，采用 SNVC预处理，结合 S_Kohonen神经网络模型对不同产地天麻的识

别准确率最高，达到94%［20］。

在鉴别同种中药的品质方面，1. 62 ~ 1. 66 THz频率范围内吸收系数的平均斜率可以用来粗略衡量

中药压片含水量的大小［21］，避免中药压片因厚度不一导致的吸收系数不准确。THz－TDS结合化学计量

学可作为鉴别大黄真伪的新型无损检测方法。文献显示［22］，在众多THz－TDS结合的机器学习算法中，

PCA-LDA以及应用线性核函数建立的 SVM模型是唯二鉴别大黄真伪的正确率达到 100%的模型。采用

无监督和低维可视化的自编码提取光谱特征并结合 LargeVis算法，可以在降维散点图中区分不同采收

期的川芎，分类正确率接近 100%［23］。改进搜索步长和发现概率后的布谷鸟算法（SPCS）融合 SVM算法

模型对不同年份人参的分类准确率高达 98. 89%［24］。阿胶是一种由驴皮制成的名贵中药材，牛皮或猪皮

制成的明胶常被用作其低成本替代品，采用 THz－TDS获得消光系数，经 PCA提取特征数据后，以线

性SVM识别阿胶及其明胶类似物的准确率达到95%，证明了THz－TDS快速鉴别明胶的可行性［25］。

3. 1. 3　鉴别中药的天然品和人工品　天然牛黄和人工牛黄的 THz吸收谱图经 PCA处理后具有良好的

区分度，章龙［20］使用网格搜索法寻找出 SVM 算法的最佳参数（c，g）为（1，2. 83），以此参数建立的

SVM模型和RF模型对天然牛黄、人工牛黄的识别准确率均为95%，但RF模型的训练时间更少。

3. 1. 4　鉴别不同炮制品　生大黄、酒大黄和熟大黄的太赫兹光谱无明显的吸收峰，而用训练好的BP
神经网络对三者进行识别和鉴定，识别率均高达 100%［26］，表明太赫兹时域光谱结合BP神经网络可以

对不同的中药炮制品进行鉴别。采用投射式 THz－TDS对生大黄、酒大黄、熟大黄和大黄炭进行光谱

采集，得到不同炮制方法的大黄的吸收系数谱图，预处理后进行PCA分析和欧氏距离分析，通过绘图

可发现 4种大黄的差异性［27］，为基于物质基础成分含量变化规律的中药炮制品的鉴定提供了一种新方

法。陈艳江等［11］通过实验发现 SVM的识别效果在准确率、快速性及抗噪能力等方面均明显优于BP神

经网络，能更准确、快速地鉴别生甘草和炙甘草。研究发现，附子不同炮制品的 THz－TDS折射率有

明显差异，盐附子、黑顺片、白附片和黄附片的折射率分别为 1. 98、1. 86、1. 77、1. 71［11］，可以此鉴

别附子炮制品。

3. 1. 5　鉴别中药成分及其衍生物　太赫兹光谱测量方法对分子的化学结构敏感，可以根据特征吸收

峰鉴别青蒿素及其3种衍生物［8］，包括双氢青蒿素、蒿甲醚和青蒿琥酯［28］，有利于研究与抗疟活性相关

的分子结构，为活性更高的衍生物的进一步研究提供了理论基础。

3. 2　含量测定　
水分检测的一般方法耗时长、效率低，但水对太赫兹敏感且具有强吸收，为使用太赫兹技术进行

水分测定提供了基础。马品等［29］利用 THz－TDS得到不同已知含水量的中药的吸收系数谱图，通过提

取不同含水量中药在 0. 5、1. 0 THz相应的吸收峰强度，作含水量－吸收系数曲线。结果显示含水量与

吸收系数呈线性正相关关系，根据线性拟合数据，测量得到吸收系数后可反向推测出对应的含水量，

该方法大大缩短了检测时间，提高了工作效率。

金胺O是一种常被添加到蒲黄中的有害工业染料，在建立金胺O吸光度和浓度相关性的多元回归
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分析方法中，相比于偏最小二乘法（PLS）和堆积偏最小二乘法（SPLS），基于可变贡献排序的堆积偏最

小二乘法（VIP－SPLS）表现出优异的性能［30］，可以实现对中药有害添加剂的定量分析。Yin 等［31］对

THz－TDS数据进行归一化预处理后，将木黄酮、柚皮素和大豆黄酮三元混合物的数据输入神经网络中

进行定量分析，预测结果的相关系数（r2）均达到 0. 99，均方根误差（RMSE）均低于 2%。盘书宝［24］创造

性地采取蒙特卡洛校验无信息变量消除（MCUVE）融合支持向量回归（SVR）的组合方法，解决了含量测

定时非线性、信息提取与无效信息消除难以平衡的问题。

利用深度学习算法CNN驱动的智能拉曼光谱，可以实现物质的快速定量分析［32］。但有学者通过将

不同纯度艾草的吸收峰强度数据输入PLS回归预测模型，发现太赫兹技术的精度（r2 > 0. 99）明显比拉曼

技术（r2 = 0. 852）更高，准确率达 93. 9%［33］。高光谱成像技术亦可对样品进行快速、无损的定量分析［34］，

使用哪种技术要结合具体分析需求和实际情况综合考虑。

3. 3　中药生产过程质量控制　
德国生产的金纳多银杏叶提取物被认为是银杏叶提取物的行业标准，通过比较其与5种国内不同厂

家生产的银杏叶提取物的太赫兹吸收谱和色散曲线［8］，可以鉴别不同银杏叶提取物的质量，辨识不同提

取工艺的优劣。太赫兹反射光谱可用于厚度至少≤ 5. 0 mm片剂中的药物定量（含量均匀性测试等），其中

下冲头的表面可以代替实验中的铝板，发挥镜子的作用［35］，因此可以用作压片过程的在线监测工具，相

比传统的终制剂测试可获得更高的质量保证。高光谱成像技术已经被开发用于流化床制粒过程中制粒水

分含量和颗粒尺寸的监测［36］。相比而言，太赫兹技术在中药制药过程中的系统监测方法有待深入研究。

4 结 语 
太赫兹技术凭借高穿透性、低能量和指纹图谱等独特优势，已经逐渐发展成一种新的中药质量评

价方法。但是太赫兹波容易被空气、水汽等物质吸收和散射，需要在低温、氮气或真空下工作以避免

波衰减。另外，其设备复杂、成本较高，需要专业的技术人员操作维护。因此，现在的太赫兹系统基

本只能在实验室运作，如何实现太赫兹仪器“走出实验室”，便携式太赫兹脉冲光谱设备的研发是其中

一个重要趋势。由于太赫兹传输距离较短，可以考虑将太赫兹仪器设计为可折叠式或可拆卸式，方便

在不同场合使用。还可采用集成化和模块化设计降低设备的制造成本。此外，由于太赫兹波在发射器、

探测器和样品中的多次反射，导致光谱测量的分辨率降低，因此与太赫兹兼容性更好的人工智能算法

模型亟待开发。目前只对部分中药进行了太赫兹研究，而建立中药太赫兹指纹图谱数据库，将是未来

太赫兹技术在中药质量控制中的研究热点。随着科学的进步和光谱学技术的深入研究，太赫兹技术将

会在中药领域具有更加广阔的发展前景，为保证中药质量提供广泛的技术支持。
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