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摘  要：利用太赫兹光谱技术计算物质的光学参数已成为各领域的研究重点。由于太赫兹系

统以及算法提取过程依然存在缺陷，无法实现对物质光学参数的精确测量。为提高光学参数的测

量准确度，对反射式太赫兹时域光谱系统进行全面的不确定度分析。首先分析了基于太赫兹反射

时域光谱提取光学参数、折射率和消光系数的 7 种误差来源，并分别建立了折射率和消光系数的

不确定度模型；然后，以葡萄糖多晶薄片样品为例，计算其在 0.2~2.0 THz 频段的折射率和消光系

数的各种误差因素占综合不确定度的比例，总结误差因素对不确定度的贡献。其中，样品厚度测

量的随机误差对折射率的影响最大，占总误差的 80%；传递函数误差对消光系数的影响最大，占

总误差的 99%。最后，对减小折射率和消光系数的不确定度提出了建议，如采用自参考方法提取

光学参数，采用智能优化算法对样品厚度和光学参数进行优化，修正 Fabry-Perot 效应等。  
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Abstract ： In recent years, calculating the optical parameters of materials by using terahertz 

technology has become the key research in various fields. However, due to the disadvantages of the 

terahertz system and parameter extraction process, the accuracy of the optical parameters is far from ideal. 

To improve the accuracy, an overall uncertainty analysis for the Terahertz Time-Domain Reflection 

Spectroscopy(THz-TDS) is performed. Firstly, seven error sources of optical parameters(the refractive 

index and extinction coefficient) based on terahertz time-domain reflection spectroscopy are analyzed and 

then the models of uncertainty of refractive index and extinction coefficient are established, respectively. 

Secondly, the various error factors of refractive index and extinction coefficient of the polycrystalline 

glucose sample are analyzed. Their proportions in the combined uncertainty are estimated from 0.2 THz to 

2.0 THz in order to assess their contributions to the uncertainty. The results show that the largest 

influence on the refractive index is the random error of sample thickness measurement with a proportion of 

80%. The largest influence on the extinction coefficient is the transfer function approximation with a 

proportion of 99%. Finally, some suggestions for reducing the uncertainty of the refractive index and 

extinction coefficient are proposed such as using the self-reference method for extracting the optical 

parameters, using intelligent algorithm for optimizing sample thickness and optical parameters, and 

correcting the Fabry-Perot effect. 
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基于太赫兹时域光谱(THz-TDS)技术提取物质的光学参数，从而研究物质在太赫兹频段的光学性质，成为当

前研究的热点 [1-4]。然而，由于目前 THz-TDS 系统本身存在的技术问题和提取光学参数所采用的算法，都将影响

所提取的光学参数的精确度 [5-11]，而光学参数的精确性又影响对物质光学性质的准确分析。因此，对于光学参数

的 不 确 定 度 分 析 具 有 重 要 的 意 义 。 目 前 ， 对 基 于 太 赫 兹 时 域 透 射 光 谱 (Terahertz Time-Domain Transmission 
Spectroscopy，THz-TDTS)提取的光学参数的不确定度分析较为全面 [12-15]。例如，Sushko O 等 [16]总结出 THz-TDTS
系统的 7 种主要误差来源，并量化分析了各种误差来源对光学参数的影响。近年来，研究者们开展对基于太赫兹

时域反射光谱(Terahertz Time-Domain Reflection Spectroscopy，THz-TDRS)提取物质光学参数的不确定度分析 [17-19]。

然而，尚缺乏全面透彻的分析，仍需进一步研究。在利用传统算法提取光学参数时，需要分别测量样品信号与参

考信号 [19]，通常以全反射镜的反射信号作为参考信号 [20]。由于难以克服样品反射面与全反射镜表面之间的位移

所导致的固有相移误差 [7]，使得传统算法存在局限性。本文采用了自参考算法 [6]提取样品的光学参数。该方法的

基本思想是：分别以样品前、后表面的反射信号为参考信号和样品信号，只需 1 次测量，并可以避免固有相移误

差。本文分析了基于 THz-TDRS 和采用自参考算法提取光学参数的误差来源的综合不确定度，对减小折射率和

消光系数的不确定度提出了一些建议。  

1  误差分析  

根据 Sushko O 的研究 [16]以及高斯误差传递理论 [21]，本文提出基于 THz-TDRS 提取物质折射率和消光系数的

测量不确定度模型为：  
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式中： ( )nu ω 和 ( )uκ ω 分别为折射率和消光系数的测量不确定度；下标 n 和 к 分别表示折射率和消光系数；
sam

2
Es 和

ref

2
Es 分别为样品和参考时域信号的随机与系统方差； 2

ds 和 2sδ 分别为由于样品厚度测量装置分辨力的限制产生的

随机与系统方差； 2
lsΔ 为传统算法中的固有相移方差；fθ 为由于样品倾斜导致 THz 波斜入射到样品表面而产生的

对准误差； fH 为只取菲涅尔公式中折射率的实数项而导致的传递函数近似误差； fFP 为样品内多次反射产生的

Fabry-Perot 效应的近似处理而引起的系统误差；
0nf 为空气折射率近似引起的系统误差；

samEN ,
refEN 和 dN 分别

是对样品信号、参考信号和样品厚度的测量次数；kp 是包含因子，kp=1 时为标准不确定度，kp>1 时为扩展不确

定度。由于这些误差来源是不相关的，因此在式(1)中不出现协方差。根据测量不确定度的表述 [22]，
sam

2
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2
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ds , 2sδ
和 2

,n ls Δ 为 A 类不确定度，可使用统计分析法评定； fθ,fH,fFP 和 fn0 为 B 类不确定度，基于估计概率分布或者分布

假设来评定。  
在传统算法中，基于 THz-TDRS 提取样品的折射率和消光系数时，参考信号 0 ( )ωE 为全反射镜的反射信号，

样品信号 ( )1 ωE 为样品前表面的反射信号。 ( ) ( ) ( )1 0ω ω ω=H E E 为样品在频域的传递函数，它是 1 个复数，可以

表示为 ( ) ( )01 exp jrω ϕ= ΔH ，其中 ( )01r ω= H 为菲涅尔反射系数， ( )ϕ ωΔ = ∠H 为样品信号与参考信号之间的相位

差。当 THz 波垂直入射，且空气折射率近似为 1 时，样品的折射率 s ( )n ω 与消光系数 s ( )κ ω 分别为 [22]：  
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然而在实验中并不能完全保证全反射镜表面与样品前表面共面，由此造成的固有相移 [6]将反映在传递函数中： 

( ) ( ) ( )01 exp i exp irω ϕ α= Δ ΔH                                (3) 
 



第 1 期            解怡君等：基于太赫兹反射谱提取光学参数不确定度分析               45 
 

式中，
2 l

c
ωα ± ⋅Δ

Δ = 即为固有相移误差。根据高斯误差传递理论，由固有相移所引起的折射率方差与消光系数方

差分别为：  
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式中 L 为样品厚度。  

传统算法中传递函数的振幅与相位方差分别为 ( )2s ωH 和 2 ( )s ω∠H ，即经多次测量 0 ( )ωE 与 ( )1 ωE 所得 ( )ωH 和

∠H 之间的方差。根据高斯误差传递理论，可得到由于 ( )2s ωH 与 2 ( )s ω∠H 导致的折射率和消光系数的方差分别为： 
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本文采用作者提出的自参考算法 [6]，即以样品前表面的反射信号为参考信号，样品后表面的反射信号为样品

信号。自参考算法相比于传统算法，可以同时获得样品信号与参考信号，故有效避免了由于更换样品而产生的固

有相移误差，降低传统算法中样品信号与参考信号之间的噪声叠加，并且减少测量时间。参考信号 1( )ωE 为样品

前表面的反射信号，样品信号 ( )2 ωE 为样品后表面的反射信号。此时 ( ) ( )
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且空气折射率近似为 1 时，则样品的折射率 s ( )n ω′ 与消光系数 s ( )κ ω′ 分别为 [6]： 
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    自参考算法中传递函数的振幅与相位方差分别为 ( )2s ω′
H 和 2 ( )s ω∠′ H ，即经多次测量 1( )ωE 与 ( )2 ωE 所得 ( )ω′H

和 ′∠H 之间的方差。根据公式(6)可知，由 ( )2s ω′
H 与 2 ( )s ω∠′ H 导致的折射率和消光系数的方差可表示为： 
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比较式(5)和式(7)可知， 2
ns 与 2sκ , 2

ns′ 与 2sκ′ 均与传递函数的幅值或相位的方差呈正相关，这表明无论采用哪种

算法，提高 THz-TDRS 系统的信号稳定性将能够有效地提高光学参数的准确性。对于一次测量而言， ( )ωH 和 ∠H

为定值，则 2
ns 与 ( )2s ωH 和 2 ( )s ω∠H% 均成正相关，即采用传统算法时，其传递函数的准确度对折射率的准确度影响

较大；自参考算法中， 2
ns′ 随着 2 ( )s ω′∠H% 的增大而增大，与 ( )2s ω′

H%
无关，这是由于样品信号 ( )2 ωE 与参考信号 1( )ωE

之间的相位差主要体现在被测样品内部且与样品折射率密切相关，因此传递函数的相位的稳定性对折射率的计算  
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至关重要。 2sκ 和 2sκ′ 分别与 2
ns 和 2

ns′ 有关，且均呈正相关，这是由于消光系数本质上取自复折射率的虚部，因此

时域信号误差对折射率的影响同样会反映到消光系数的计算中。因此，在 THz-TDRS 系统中时域信号的稳定性，

即时域信号误差对折射率、消光系数的影响较大。  
采用传统算法获取光学参数时，由于计算中不涉及样品厚度，故传统算法的误差来源中不涉及样品厚度测量

过程中所引入的系统与随机误差，即 2
, 0n ds = 和 2

, 0dsκ = 。自参考算法中，由式(6)可知，样品厚度测量误差对光学

参数影响较大。在自参考系统中，由于装置分辨力的限制以及样品表面不平整而产生的误差， 2
ds′ 在平均值附近

呈现正态分布，其对光学参数的影响可表示为：   
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对于 B 类不确定度 fθ,fH 和 fFP，本文也进行了相应计算。  
由 THz 波斜入射到样品表面而产生的对准误差 fθ 广泛存在于 THz-TDS 中。由于样品多为人为放置，无法完

全保证样品表面法线方向与入射 THz 波方向平行，故必将产生对准误差 fθ。设入射角偏差在很小的范围内 [ ]– ,θ θδ δ ，

,f θH 为样品倾斜导致的传递函数振幅误差， ,f θ∠H 为样品倾斜导致的传递函数幅角误差。则传统算法中由于样品

倾斜而产生的对准误差 fθ 为：  
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在自参考算法中，由于太赫兹脉冲在样品中传播的距离为 2l，则对准误差 fθ′ 为：  
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实际实验中为简化计算过程提高效率，对于弱吸收介质会采用弱吸收近似，即假设物质对 THz 波无吸收，

计算样品光学参数。此时传递函数为近似值，故所得光学参数亦不准确。因此传统算法中传递函数近似误差为： 
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自参考系统中的传递函数近似误差为：  
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由于太赫兹波在样品内不可避免地会多次反射，使得 THz 波探测器除了能够探测到样品前表面的反射信号，

还能够探测到来自样品后表面的反射信号，即产生 Fabry-Perot 效应。通常情况下对传递函数做近似处理，即忽

略其 Fabry-Perot 项，传统算法中，只考虑至二次回波，则 Fabry-Perot 效应的近似处理而引起的系统误差 fFP 为： 
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对于自参考算法，考虑至三次回波，则 Fabry-Perot 效应的近似处理而引起的系统误差 FPf ′ 为：  
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2  实验结果与讨论  

作为最重要的单糖之一，葡萄糖广泛分布于自然界并对人类生命至关重要。近年来，在 THz 频段对葡萄糖

复折射率的研究得到了广泛关注 [23-25]。本文选取葡萄糖多晶粉末(D-(+)-Glucose，Sigma co.Ltd)作为实验对象。

首先用玛瑙研钵将药品缓慢研磨，防止葡萄糖的分子结构被破坏；然后用孔径为 25 μm 的分子筛过滤，保证葡

萄糖多晶粉末的颗粒直径在 25 μm 以下，从而减少粉末中的颗粒对 THz 波的散射效应；最后用压片机(Specac Ltd.，
England)在 4 吨力条件下定型 6 min，最终得到厚度为 1.348 mm 的葡萄糖薄片样品。采用 THz-TDRS 系统 [6]测量

葡萄糖薄片的时域信号，在测量过程中保证室温 21 °C，湿度低于 3 %的真空环境。  
为了分析传统算法中固有相移 Δl 对光学参数精确度的影响，本文模拟了 Δl=0.01 mm 与 Δl=1 mm 时产生的

折射率和消光系数误差，计算结果见图 1。可见，固有相移方差与 Δl 成正相关。在 1.5 THz 以前，固有相移方差

相对较小。而在 1.5 THz 后，固有相移方差逐渐增大。以 f=1.76 THz 为例：当 Δl=0.01 mm 和 1 mm 时，其折射

率的固有相移方差 2
,n ls Δ 分别为 6.35×10-6 和 0.06，后者为前者的 9×103 倍；其消光系数的固有相移方差 2

, lsκ Δ 分别为

6.04×10-7 和 0.02，后者为前者的 4×104 倍。因此，折射率和消光系数的固有相移方差随着固有相移的增大而急剧

增大。由于传统算法中固有相移方差不可避免，并且 Δl 不可精确测量，故采用传统算法难以获取精确的折射率

和消光系数。  

为了消除固有相移对光学参数的影响，本文采用自参考算法 [6]提取葡萄糖样品的光学参数。为避免随机噪声

对时域信号的影响，时域信号与样品信号均测量 6 次。因为在实验中，THz 光谱系统稳定，随机噪声小，6 次测

试取平均便可以极大地消除系统的随机噪声。图 2(a)为传统算法时域信号方差，图 2(b)为自参考算法时域信号方

差，图 2(c)为样品信号平均值。可见，在 2 个时域信号的波谷与波峰之间的零点位置，其时域信号误差最大；自

参考算法的参考信号与样品信号方差均小于传统算法的时域信号方差，分别为传统算法时域信号方差的 43%和

41%。在自参考算法中，由于一次测量可以同时得到样品和参考时域谱，有效地避免了固有相移对光学参数的影

响。因此，参考与样品的时域信号振幅方差减小。  
图 3 为折射率与消光系数的综合不确定度曲线，可见传统算法和自参考算法的折射率和消光系数的综合不确

定度均随着频率的增大而有所增大。在自参考算法中，折射率的综合不确定度 ( )nu ω′ 在 0.2~1.65 THz 范围内较小， 
 

(a) intrinsic phase-shift variance of the refractive index          (b) intrinsic phase-shift variance of the extinction coefficient 
Fig.1 Intrinsic phase-shift variance of the refractive index (a) and the extinction coefficient (b) 

图 1 固有相移引起的折射率(a)和消光系数(b)的系统误差 
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仅 为 传 统 算 法 折 射 率 的 综 合 不 确 定 度 ( )nu ω 的 5% ； 虽 然 在   
1.65 THz 以后逐渐增大，但仍仅为 ( )nu ω 的 0.6%。在自参考算

法中，消光系数的综合不确定度 ( )uκ ω′ 自 1.5 THz 起逐渐增大，

但也仅为传统算法中消光系数不确定度 ( )uκ ω 的 1.3%。由图 3
可知，利用自参考算法所获得的折射率在 0.2~1.66 THz 范围内

精确度高，消光系数在 0.2~1.42 THz 范围内精确度高。相比传

统算法，采用自参考算法获取折射率和消光系数的可用频段更

广。N 和 k 随着频率而变化，故可通过分析物质光学参数在 THz
范围内的不确定度，以明确各物质在 THz 范围内的可信频段范

围 。 例 如 ， 无 水 葡 萄 糖 的 特 征 峰 位 于 1.440 THz,1.591 THz,  
1.818 THz 和 1.928 THz，在 0.5 THz 以后若采用传统算法，所

获取的消光系数的综合不确定度较大，在获取无水葡萄糖的特

征吸收谱时将会引入较大误差。  
图 4 为自参考算法中各误差因素所产生的误差。由图 4 可

知，在影响折射率的误差因素中，影响由大到小依次为：样品

厚度测量的随机误差、样品对准误差、样品厚度测量的系统误

差、传递函数近似误差、时域信号误差。影响消光系数的误差

因素中，影响从大到小依次为传递函数近似误差、样品对准误

差、样品厚度测量的随机误差、时域信号误差、样品厚度测量

的系统误差。且这 5 种误差来源均与消光系数有关，在吸收峰

位附近方差较大。通过对葡萄糖多晶光学参数的不确定度分析，

证实了公式(7)以及相应理论分析的正确性。  

图 5 为各误差因素占总误差的比例，定量地描述了各个误差因素对不确定度的贡献。表 1 是各个误差因素占

总不确定度的比例。可见通过自参考算法，可将时域信号误差占比降低至 0.01 %。  
 
 

Fig.2 Variances and the time-domain signals (a) variance of 
the time-domain signal with the traditional algorithm;
(b) variance of the time-domain signal with the self- 
referenced method;(c) time-domain signal of glucose

图 2 THz-TDRS 系统样品与参考时域信号以及误差 
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图 3 葡萄糖多晶样品的折射率(a)与消光系数(b)的综合不确定度 
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Fig.4 Each error of the refractive index (a) and the extinction coefficient (b)
图 4 折射率(a)和消光系数(b)每个误差因素所产生的误差 
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根据 Withayachumnankul W 等 [9]提出的透射式光学参数不确定度的误差模型，本文还研究了透射式各误差因

素对折射率和消光系数的影响，并将其与反射式不同算法的结果进行对比分析。表 2 是折射率和消光系数在

0.2~2.0 THz 频率范围内的各误差因素所产生的平均误差。由表 2 可知，一方面，透射式不确定度模型中时域信

号误差对光学参数的影响相对于反射式误差模型大，即采用同一 THz 脉冲所提取的折射率与消光系数，采用透

射式模型进行测量时系统与随机噪声对折射率和消光系数的计算影响较大，分别为本文所提的反射不确定度模型

以及传统不确定度模型的 103 倍和 102 倍；而另一方面，采用传统反射不确定度模型虽然可以避免厚度测量的系

统与随机误差，但其固有相移误差对光学参数的影响较大。若采用本文所提不确定度模型，厚度的测量误差对折

射率的影响较大，但可以通过多次测量厚度以减小此误差。对于 B 类不确定度 fθ 和 fH，传统反射模型所获取的 ,nf θ , 

,fκ θ 和 ,Hfκ 均小于 THz-TDRS 系统中的相应值。本文所提出的反射不确定度模型所获得的 fθ 和 fH 均小于反射式传

统不确定度模型的相应值，其中本文所提不确定度模型得到的 ,fκ θ , ,n Hf 仅为反射式传统不确定度模型的 0.5%。  

表 1 0.2~2.0 THz 范围内每个误差因子的平均误差占总误差的比例(%) 
Table1 Proportion of each average error in total error in the 0.2-2.0 THz range 

 
 
 
 
   

表 2 透射式与反射式的不同算法中各误差因素对折射率和消光系数的影响 
Table2 Influence of various error factors on the refractive index and the extinction coefficient in different algorithms of transmission and reflection 

mode
 

algorithm 2
,n Es  2

,Esκ  2
,n ds  2

,dsκ  2
,ns δ  2

,sκ δ  ,nf θ
 

,fκ θ
 

.n Hf  ,Hfκ  

self-reference 4.50×10-7 2.11×10-7 0.027 2.32×10-6 2.71×10-3 9.85×10-7 7.58×10-3 4.77×10-5 6.48×10-5 3.12×10-3 
reflection 

tradition 8.62×10-6 2.32×10-6 0 0 0 0 8.62×10-3 4.82×10-4 2.74×10-3 9.51×10-3 

transmission tradition 5.55×10-4 2.42×10-4 1.34×10-3 1.54×10-4 3.78×10-4 4.45×10-6 1.04×10-4 1.06×10-5 9.63×10-4 3.48×10-4 

3  结论  

本文提出的不确定度模型中，影响折射率的误差由大到小依次为：样品厚度测量的随机误差、样品对准误差、

样品厚度测量的系统误差、传递函数近似误差、时域信号误差；影响消光系数的误差由大到小依次为：传递函数

近似误差、样品对准误差、样品厚度测量的随机误差、时域信号误差、样品厚度测量的系统误差。基于上述结论，

本文给出减小 THz-TDRS 提取光学参数不确定度的一些建议：采用自参考方法，可避免固有相移误差；通过多

次测量取平均，可减小时域信号的随机误差；通过遗传算法 [25-26]，同时对样品厚度和相应的光学参数进行优化，

获得最优厚度和精确的光学参数，使厚度的系统和随机误差降到最低；通过遗传算法优化得到的样品光学参数，

减小由于弱吸收近似带来的传递函数的系统误差；在传递函数中，考虑实际的空气折射率，可减小空气折射率近

似误差；对于样品前后表面的时域反射信号可明显区分的厚样品，可直接截断其二次回波以避免 Fabry-Perot 效

应带来的系统误差。对于样品前后表面的时域反射信号不可区分的薄样品，则在传递函数中考虑 Fabry-Perot 效

应的高阶修正以减小由于 Fabry-Perot 效应带来的传递函数系统误差。需要说明的是，本文提出的基于太赫兹反

射时域光谱提取折射率和消光系数不确定度模型仅适用于弱吸收薄样品，对于包括金属、重掺杂半导体以及对太

赫兹吸收较大的材料，由于得不到后表面的反射信号，故本模型不适用。  

proportion/% 
parameters 

2
Es  2

ds  2sδ  fθ fH 

refractive index 0.000 1 75 6.3 17 0.15 

extinction coefficient 0.01 0.13 0.06 2.0 97 

Fig.5 Proportion of each error in total error: (a) the refractive index; (b) the extinction coefficient 
图 5 每个误差因子的误差占总误差的比例：(a)折射率；(b)消光系数. 
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