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基于红外光谱技术的毒品
检测研究进展
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摘　要：聚焦于红外光谱技术在毒品检测领域的研究和应用现状，主要介绍了

将傅里叶变换衰减全反射红外光谱技术（ＡｔｔｅｎｕａｔｅｄＴｏｔａｌＲｅｆｌｅｃｔｉｏｎＦｏｕｒｉｅｒ

ＴｒａｎｓｆｏｒｍＩｎｆｒａｒｅｄＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＡＴＲＦＴＩＲ）用于毒品定性分析和混合毒品分类

分析以及将近红外光谱技术用于毒品定量和溯源分析的相关研究。红外光谱凭

借自身准确、简便、快速、实用的特点，与化学计量学的多种算法进行有效结

合，可进一步为毒品的判断、分类、溯源提供量化指标。随着与机器学习、神

经网络等人工智能技术的进一步融合，红外光谱技术将在未来的毒品实验室分

析和现场快速检测中发挥巨大作用。
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０引言

当前，由于百年变局和世纪疫情的影响，

全球毒品产量居高不下，毒品滥用人数持续上

升，中国禁毒斗争所面临的外部环境更加复

杂，国内毒情形势出现新情况与新变化［１］。目

前，我国管制毒品包括４４９种麻醉药品、精神

药品、非药用类麻醉药品以及整类芬太尼类物

质、整类合成大麻素类物质。大部分新精神活

性物质出现之后未能及时列入管制名单，具有

制造上的主观故意性、法律上的非管制性、种

类多样性和快速更新性等特点。因此，毒品检

测亟需分辨率高、特异性强、样本库可快速更

新（鉴别上百种毒品）的技术方法。质谱分析法

和光谱分析法均具有特异性检测的特点。红外

光谱分析法具有样品前处理简单、检测速度

快、检测成本低、绿色环保等特点［２］，在近几

年的毒品分析中得到广泛应用。

当分子的偶极矩发生变化，分子与等于振

动频率的红外光辐射相互作用时，就会发生振

（转）动能级跃迁，即产生红外吸收光谱。根据

波段的不同，可将红外光谱分为近红外、中红

外和远红外光谱。光谱频率和波长分布如图１

所示。其中，中红外吸收光谱包含了基频振动

信息，频率在４０００～６５０ｃｍ
－１；近红外吸收光

谱包含了基频振动的合频与倍频振动信息，频

率在１２８００～４０００ｃｍ
－１（波长为８００～２５００

ｎｍ）。中红外谱峰易分辨，很容易被肉眼识

别，吸收信号强；近红外谱峰通常较宽且会重

叠，信号比中红外谱峰弱１０～１００倍
［３］。由于

物质在近红外谱区的吸收主要包括ＣＨ、Ｎ

Ｈ和ＯＨ等基团的振动吸收，而冰毒和海洛

因等毒品正是由ＣＨ、ＮＨ、ＯＨ等分子结

构组成，因此近红外光谱包含了丰富的分子结

构信息，非常适用于毒品分析［４］。

图１光谱分布

本文将聚焦于红外光谱技术在毒品检测领

域的研究和应用现状，探讨其在混合毒品定

性、定量、分类、溯源等工作中如何发挥作用

以及该技术与其他学科融合发展的趋势和前

景。

１中红外光谱技术在混合毒品鉴定中

的应用

　　现场缴获的毒品和易制毒化学品形态各

异，并且由于它们的来源地与制作工艺不同，

掺杂物种类繁杂，毒品含量差异大，对缴获毒

品检测技术的样品前处理方式、低浓度和混合

物检测能力提出了严格的要求。ＡＴＲＦＴＩＲ法

的样品制作过程简单，表面光滑的样品可直接

进行无损检测，而多孔或表面粗糙的样品仅需
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均匀研磨［５］。因此，样品处理时间短，单个样

品的测定时间仅需３～５ｍｉｎ，约为气相质谱联

用仪（ＧａｓＣｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，

ＧＣＭＳ）所用时间的１／５（ＧＣＭＳ测试单个样

品需要１５～３０ｍｉｎ）
［２］。

２０１９年，白燕平等人针对混合毒品样品，

探讨比较了匹配度系数法、特征吸收峰法和簇

类独立软模式法（ＳｏｆｔＩｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔＭｏｄｅｌｉｎｇ

ＣｌａｓｓＡｎａｌｏｇ，ＳＩＭＣＡ）等多种红外光谱判别依

据［２，６７］。其中，匹配度系数法适合毒品纯品的

定性鉴定，当毒品中掺入大量稀释剂或掺假物

时，其匹配度系数阈值将难以界定［２，６］；将

ＳＩＭＣＡ法用于混合毒品分类分析的结果准确

可靠，但该方法作为一种监督分类法需要收集

大量有代表性的校正集样品和专业的数理统计

软件，较难在基层推广和普及［７］；而特征吸收

峰法对１１２４份缴获毒品样品中纯度高于１０％

的样品（１１１４份）的阳性检出率达到１００％，且

操作简单，易于被一线民警接受［２，７］。公安部

禁毒情报技术中心国家毒品实验室将特征吸收

峰法作为红外光谱毒品定性判定依据，并制定

发布了 《可疑物品中１３种易制毒化学品定性

分析———傅里叶变换红外光谱法》［６］、《可疑物

品中甲基苯丙胺、海洛因、可卡因、氯胺酮定

性分析———傅里叶变换红外光谱法》［７］和 《可

疑物品中８３种非药用类麻醉药品和精神药品

定性分析———傅里叶变换红外光谱法》等３项

检验鉴定技术规范。

２０１８年，杨晓斐等人将咖啡因和淀粉按

不同比例混合，并采用两种型号的红外光谱仪

来分析混合物中咖啡因的纯度和纯品与混合品

光谱相关性之间的关系［８］。当咖啡因的含量大

于５０％时，可以通过傅里叶变换红外光谱仪

分析技术对其准确定性；反过来，也可以根据

与纯品比对所给出的相关系数来大致判断咖啡

因的纯度。２０２２年，李鹏等人利用红外差谱

技术提高了甲基苯丙胺掺杂蔗糖后的检测准确

率［９］。红外差谱技术将混合物的红外谱图扣除

掺杂物的红外谱图本底，得到毒品样品的差谱

谱图。经过红外差谱处理后，将蔗糖掺杂率从

５０％提高到９０％，冰毒仍可被准确识别（见图

２）。同样地，也可利用该方法将混合物的红外

谱图扣除已知毒品的红外谱图，得到掺杂物的

红外谱图，从而识别掺杂物质。

随着计算机科学的高速发展，越来越多的

团队利用不同的分类模型对毒品混合物进行光

谱识别，进一步提高了分类识别的准确性。

２０２１年，颜文杰等人提出了基于支持向量机

（ＳｕｐｐｏｒｔＶｅｃｔｏｒＭａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）和多层感知器

（ＭｕｌｔｉｌａｙｅｒＰｅｒｃｅｐｔｒｏｎ，ＭＬＰ）模型的毒品混合

品光谱鉴别方法［１０］。他们将海洛因、甲基苯

丙胺与其他６种物质混合组成共９０组毒品混

合物，建立了针对海洛因混合品样本的ＳＶＭ

分类模型和针对甲基苯丙胺混合品样本的

ＭＬＰ分类模型。两个模型的分类准确率均高

于９５％。２０２１年，孔昊等人则采用主成分分

析（ＰｒｉｎｃｉｐａｌＣｏｍｐｏｎｅｎｔＡｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）和Ｆｉｓ

ｈｅｒ判别分析（也称线性判别分析）方法，对掺

杂不同添加剂、不同纯度的４５份海洛因样本

的红外光谱构建判别分类模型［１１］。实验结果

表明，相比于单独的原始光谱数据和一阶导数

光谱数据，二者融合后的光谱数据提高了对海

洛因主成分质量分数及海洛因添加剂分类的准

确性（均能达到１００％）。

２近红外光谱在毒品定量分析和毒品

溯源中的应用

　　近红外光谱通常由广泛重叠的吸收带组

成，包含了所有样品组分的化学和物理信息。

为了进行定性或定量近红外光谱分析，就要将

光谱变量与分析物的性质相关联，需使用数学

和统计方法（即化学计量学）来提取 “相关”信

息并减少干扰参数等 “不相关”信息［３］。通常

的方法如下：利用数据预处理进行干扰参数校

正，借助ＰＣＡ提取主要变量；然后将主要变

量与用ＧＣＭＳ或液相质谱联用（ＬｉｑｕｉｄＣｈｒｏ

ｍａｔｏｇｒａｐｈｙＭａｓｓＳｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＬＣＭＳ）等标准

或认可的参照方法测得的样品组成或性质等数
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图２掺杂不同浓度蔗糖的甲基苯丙胺的红外光谱图：（ａ）掺杂４０％蔗糖；（ｂ）掺杂９０％蔗糖；

（ｃ）掺杂９５％蔗糖
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据，采用化学计量学方法建立校正模型，测定

未知样品的近红外光谱，并通过将该校正模型

与未知样品光谱相结合来预测未知样品的组成

或性质［３，１２］。

２００７年，吴国萍等人基于近红外漫反射

光谱以及化学计量学方法测定了缴获白粉中海

洛因、Ｏ６ 单乙酰吗啡和乙酰可待因的含量。

他们利用ＧＣＭＳ测得８８份白粉中３种组分的

质量百分含量，然后采用偏最小二乘算法

（ＰａｒｔｉａｌＬｅａｓｔＳｑｕａｒｅ，ＰＬＳ）建立了近红外光谱

与这３种组分ＧＣＭＳ检测值之间的校正模型，

并由此预测了３５个白粉样本中３种组分的质

量百分含量。这３种组分的预测样本ＮＩＲ／ＧＣ

ＭＳ 均 值 分 别 为 １００．６３％、１００．３５％ 和

９８．７１％
［１３］。２０２０年，刘翠梅等人通过对

２０１６～２０１８年间国家毒品实验室收集的１７３６

份甲基苯丙胺样品进行统计发现，纯度小于

１０％的样品数在含掺杂物样品中的占比低于

４．５％，含二甲基砜等７种掺杂剂的样品比例

高达９７．１％。因此，采用近红外光谱和ＰＬＳ

建立了涵盖７种掺杂物、纯度范围为１０％～

１００％的甲基苯丙胺定量分析模型。利用ＰＬＳ

定量模型将７２份纯度范围为１３．９％～１００％的

实际缴获样本作为定量模型验证样本进行测

定。最后采用液相色谱法验证ＰＬＳ定量模型

的准确性。统计结果显示，液相色谱法和近红

外光谱法的测定结果没有显著性差异［１４］。

近红外光谱在毒品溯源方面也有优势。

２００８年，吴国萍等人采用近红外积分球光纤

漫反射技术对不同缴获途径的海洛因和摇头丸

进行近红外光谱分析，通过计算不同来源毒品

红外光谱特征峰之间的欧氏距离进行聚类分

析，并由聚类分析结果推断毒品样品的关联

性，从而实现毒品溯源［１５］。２０２２年，张建强

等人采集了６４８个海洛因、冰毒样品的近红外

光谱图（来源于不同的４个案件，即８个毒品

来源），将其中约３／４作为训练数据，１／４作

为测试数据，并分别利用线性判别分析算法

（ＬｉｎｅａｒＤｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔＡｎａｌｙｓｉｓ，ＬＤＡ）、ＳＶＭ和

粒子群优化极限学习机算法（ＰａｒｔｉｃｌｅＳｗａｒｍ

ＯｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎＥｘｔｒｅｍｅＬｅａｒｎｉｎｇＭａｃｈｉｎｅ，ＰＳＯ

ＥＬＭ）等三种算法对训练数据构建模型。基于

三种模型对所有样本数据进行溯源分类，通过

误差矩阵（见图３）计算评估分类模型的分类准

确率、敏感度、特异性以及算法的计算速度。

分类准确率、敏感度和特异性的定义如下：分

类准确率为（犜犘＋犜犖）／（犜犘＋犉犘＋犉犖＋

犜犖），敏感度为犜犘／（犜犘＋犉犖），特异性为

犜犖／（犉犘＋犜犖）。结果显示，与其他两种算法

相比，ＰＳＯＥＬＭ算法的分类准确性和检测速

度均最优，表明该算法最适合于本研究中毒品

样品的溯源分类［１６］。

图３误差矩阵

３红外光谱在制毒现场的应用

制毒现场环境复杂，并且有化工原料、医

药体以及大量未知名的、可能具有强酸或强碱

性的化学品混合物，对现场检测提出了很大的

挑战。而红外光谱样本库强大，检测对象通用

性好且适应性强，非常适合制毒现场的化学品

检测［１７］。２０１８年，白冰等人利用傅里叶变换

红外光谱仪对咖啡因制毒现场的原料疑似物、

毒品半成品疑似物和毒品成品疑似物进行检

测，并通过将其结果与标准谱库比对来确定疑

６４
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ｈｔｔｐ：／／ｊｏｕｒｎａｌ．ｓｉｔｐ．ａｃ．ｃｎ／ｈｗ ＩＮＦＲＡＲＥＤ（ＭＯＮＴＨＬＹ）／ＶＯＬ．４４，ＮＯ．３，ＭＡＲ２０２３

似物种类［１８］。２０１８年，张高勤等人对制毒现

场查获率较高的氯胺酮、咖啡因、甲卡西酮、

海洛因、１苯基１丙酮、苯丙胺、甲基苯丙

胺、吗啡等毒品成品、半成品、原料及其添加

剂成分进行了红外数据库建库工作，为之后现

场缴获的毒品疑似物的快速分析鉴定奠定了基

础［１９］。

４红外光谱技术和其他技术的融合在

毒品检测中的应用

　　红外光谱法也可与其他分析技术联用，不

仅实现了样品定性、定量分析，而且可提供更

多确证信息。２０１５年，贺岚采用气相色谱红

外光谱联用法快速鉴定毒品种类及其纯度［２０］。

她利用红外光谱特征吸收峰和色谱相对保留时

间鉴别毒品种类，运用色谱内标法分析获得该

毒品的含量，然后依据以上方法对四种未知样

品进行了检测，并给出了毒品种类和纯度。

２０１０年，黄星等人利用傅里叶变换红外光谱

仪，并结合扫描电镜／能谱仪（ＳｃａｎｎｉｎｇＥｌｅｃ

ｔｒｏｎＭｉｃｒｏｓｃｏｐｅ／ＥｎｅｒｇｙＤｉｓｐｅｒｓｉｖｅＡｎａｌｙｓｉｓｏｆ

Ｘｒａｙｓ，ＳＥＭ／ＥＤＡＸ）和Ｘ射线衍射仪（ＸＲａｙ

Ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ，ＸＲＤ），确证了现场缴获的

“麻古”片稀释剂，推测了非法制毒中缴获物

的功用及可能的制毒方式［２１］。该研究中，傅

里叶变换红外光谱仪主要用于有机物质的确

证，而ＳＥＭ／ＥＤＡＸ与ＸＲＤ可提供无机物的

相关信息。

５结束语

本文主要介绍了将傅里叶红外光谱技术用

于毒品定性分析和混合毒品分类分析以及将近

红外光谱技术用于毒品定量和溯源分析的相关

研究。基于远红外光谱的毒品检测研究较

少［２２］。结果显示，毒品在远红外波段除了具

有与太赫兹系统检测到的相同的吸收峰之外，

还有其他强吸收峰［２２２５］，表明远红外光谱在毒

品检测领域也存在较大的研究价值。红外光谱

凭借自身准确、简便、快速、实用的特点，与

化学计量学多种算法有效结合，可为毒品的判

断、分类、溯源提供量化指标。目前，它作为

多种新精神活性物质的检验鉴定技术已经在公

安司法部门广泛应用。随着与机器学习、神经

网络等人工智能技术的进一步融合，红外光谱

技术将在未来的毒品实验室分析和现场快速检

测中发挥巨大作用。
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