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摘要：随着拉曼光谱议的不断发展，尤其是便携式拉曼光谱仪的普及，与其配套的各种拉曼数据库的建

立是十分重要的。目前大多数实验室都依赖进口仪器及其相应的数据库。因此建立我国自己的拉曼数据

库具有重要的意义。本文采用目前最先进的数据库软件平台，构建了大型拉曼光谱数据库。本数据库包

括宝玉石及其填充物、原生矿物、毒品，农药，打印复印墨迹、化学药剂等数个子数据库，总计有数千条图谱

及数据信息。可以通过中文名称、英文名称、化学式、特征峰等多种方式进行查询。系统具有智能化的信

息查询模块，并且支持模糊查询。根据最强的三个特征峰值进行搜索，是其区别其他数据库的显著特点。

在特征峰搜索模式中，通过依次输入拉曼图谱中的最强特征峰值，经过几次比对和确认可以显示出满足搜

索条件的图谱，最终逼近真实结果。操作人员只需经过简单的培训，使用较低硬件配置的计算机，就能够

在几秒钟内根据实际测得拉曼图谱，从数据库中查找出与其匹配的信息，从而快速准确的鉴定出其构成与

或所属矿物。本数据库在功能上可以不断扩展，包含的数据信息可以不断扩充。该数据库可广泛应用于

公安法学，宝玉石真伪，化学分析等各种物相鉴定领域。
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Abstract：With the development of Raman spectrum equipment，especially with the popularization

of portable Raman spectrum equipment．The database with these equipment becomes very impor-

tant．Now most labs of China have to import Raman equipments and database form aboard．So it备

very important to build our database which belong to China．We use advanced database software

programmes to build The Raman spectrum databases．The databases have collected nearly five
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hundreds species of gems，minerals and filler，drugs．pesticide and s0 on．It includes thousands

of different Raman spectrum and related information．Several index methods such as the chinese

nanle，english name，chemical formula and other key words were used for searching，comparing

and identifying of the measured or unknown iterms．It has intelligent program to support fuzzy

search
o
In characteristic peaks search mode，One can enter the three most strong peaks to get the

search resulL It only cost several seconds to find out which information in the database is matched

with the raman spectrum you have measured，The operator needn 1 be expert and the computer

needn t be very expensive then you Can identify the composition of the mineral and which species

it belong to．The function of the database can be enhance，and the data information can be added

into th database．The database Can be used widely in jurisprudence，gems indentify，ehemico—an·

alytic etc．

Key words：Raman spectrum；the dadabase of Raman spectrum；material indentify

1引言 2国内外拉曼数据库的应用软件研究

拉曼光谱分析在物质成分鉴定和分子结构

分析方面具有不可替代的作用。与传统分析检

测方法相比(如显微镜观察、测硬度、测折光率、

x光、红外光谱等)，具有快速、准确、无损、微区

分析等特点。在物质鉴定和化学分析方面具有

重要的作用。随着技术的发展，小型化的便携式

拉曼仪器逐渐普及，智能化的操作界面使得非专

业人员也可以操作、使用仪器；因此建立与其配

套的各种拉曼数据库是十分迫切和必要的。

目前拉曼检测技术已经十分成熟，但是其配

套的软件系统，尤其是在数据库应用方面还很不

完善。我们可以通过拉曼光谱仪快速、简便的测

出某未知样品拉曼图谱，但是对所得图谱的分析

就要相对复杂的多。一般需要具有专业理论知

识的人，凭借积累的经验或是通过复杂的分析计

算，才能对该未知样品进行判别、鉴定。在易用

性、准确性和工作效率方面存在着严重的不足。

基于数据库智能检索系统开发的拉曼数据

库，类似于X射线衍射峰的标准卡片检索，可以

快速准确的在数据库中搜索出与测试样品匹配

的拉曼特征峰数据及图谱信息。该数据库目前

包括珠宝玉石及其填充物u J、原生矿物、毒

品心J．农药¨J，书画墨迹H】、化学药剂等数个子

数据库，并且不需要太多的专业知识就可以轻松

使用和操作，适用于科学研究、宝玉石鉴定、公安

法学等多个方面。

美国Galactic公司(既现今美国Thermo公

司)在拉曼光谱的应用软件开发上起步最早，

GRAMS／32就是由其推出的。早在Windows95

时代GRAMS／32就已经发展到了3．0版，在这

一版本中就已经具有数据库搜索功能。但是由

于当时的数据库软件平台的功能限制，使得其实

际应用十分不便。目前Thermo公司最新推出的

GRAMS是8．0版，在这一版中采用最新的图谱

识别引擎，可以直接通过拉曼图谱文件(SPC格

式的文件)在数据库中进行检索比对”J。但是

由于在实际测量中所得拉曼图谱的特征峰值情

况比较复杂，所以通过图谱曲线搜索方式所得的

结果要么往往范围过大，要么会将有用信息排除

在外。具有一定的缺陷。

我国在拉曼光谱研究领域已经有几十年的

发展历史了，这期间培养出了一大批拉曼光谱学

的专家学者，但是我们在拉曼检测仪器和应用软

件方面还是一片空白。我国至今还没有一个具

有国家标准级别的拉曼数据库。而美国、英国等

发达国家，早已建立了诸如宝石矿物数据库，化

学药品数据库，毒品农药数据库等几十个拉曼数

据库。这些数据库少的只有几十张图谱，多的有

近两千张图谱，由不同的研究机构提供，最后整

合在一起，形成一个庞大的拉曼数据库。

张鹏翔等人在中国物理学会光散射专业委

员会的倡导下，曾多次提出建立拉曼光谱数据库

的构想∞J，但因种种原因，均未落实。他与梁二

军等人提出的《一种宝石矿物的拉曼识别法》已
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经获得国家专利。并且由梁二军主持构建了我

国第一个拉曼数据库系统(由Power Build6．0编

写)。由于当时的限制，该数据库在功能上不是

很完善，使用起来也不是很方便；但其为今后新

版数据库的开发制作提供了极高的参考价值。

Fig．1 The main interface of the Raman Spectrum Database

3基于Microsoft Foxpro 9．0的拉曼数据库

本数据库由Microsoft Foxpro 9．0创建"J。无须网络支持即可单机运行。其主界面如图l所示。

主界面由左到右依次为，“选择搜索方式” 户习惯。

下拉框“选择误差值范围”下拉框，“搜索框”， 选择“特征峰搜索”时，首先输入拉曼图谱

“搜索全部”按钮，“在结果中搜索”按钮，“清空 中最强峰的波数值，如翡翠的1040(单位cm叫)

结果”按钮，“打印”按钮。 特征峰。输入“1040”(单位cm“)即可(如果输

首先点击“选择搜索方式”下拉框，可以选 人的数据含有小数系统将自动取整)，系统将搜

择搜索模式，比如：“显示全部数据”，“按照序号 索到“霓石”、“石榴石”、“翡翠”、“绿松石”等结

搜索”，“按照中文名称搜索”，“按照英文名称搜 果。再次在搜索框内输入翡翠的次强峰波数值，

索”，“按照化学式搜索”，“特征峰搜索”。 如“700”(单位cl'n一)，点“在结果中搜索”马上

当您选择“按照中、英文名称搜索”时，只要 可以过滤掉其它不符合条件的结果，从而定位到

在搜索框中输入您要查询的中文或英文名称即 翡翠这一单一结果上。当然对于其它物质或是

可在“搜索结果列表区”显示其特征峰值的列表 特征峰多而复杂的情况，只要多次搜索即可得出

数据，用鼠标选中一条数据将在“拉曼图谱显示 结果。该搜索引擎已经验证其适用性。

区”显示其所对应的拉曼图谱。点击“打印”按 通过“选择误差值”选项，可以调整搜索结

钮即可打印输出数据。 果的范围。如但您选择误差值为“2”(单位

系统支持智能模糊搜索功能，比如当您选择 cm一)时，搜索波数满足“1040”(单位cm。)条

“英文名称搜索”时，您不需要输入一个英文单 件的结果，系统将波数在1038—1042(单位

词的全称比如翡翠“jadeite”，你只要输入“jad” cm一)范围内的内的结果列出，若选择误差值为

或者“JAD”或者“Jad”其中任意一种形式即可搜0(单位cm。1)，则精确比对波数满足“1040”(单

索出结果。同理当您选择“中文名称搜索”时， 位cm．1)精确值的结果。

您只要输人一个“玉”字即可列出“刚玉”、“软 用户自定义功能：自然界的物质多种多样，

玉”、“黄玉”、“玉髓”等结果。特别符合中国用 目前本数据库还不能含盖所有的方面，用户自定
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义模块允许用户自己输入新测样品的拉曼数据

(如：新的药品)，其中包括特征峰数据表格，和

拉曼图谱。新添加的信息会包含在已有的数据

库中，能够在搜索结果中显示，这为构建我国自

己的大型拉曼数据库提供了平台。如图2所示。

Fig．2 The User·-defmed interfaces

4结论

本文基于目前先进的数据库软件技术，建立

了我国自己的拉曼光谱数据库。该数据库包含

珠宝玉石及其填充物、原生矿物¨J、毒品，农药，

打印复印墨迹、化学药剂等数个子数据库。该数

据库操作简单，快捷易用。操作人员无须具备十

分专业的知识即可操作使用。该系统相比国外

公司的网络数据库∽】，具有无须联网，即可单机

运行的特点。结合小型便携式拉曼仪器可以广

泛的应用于宝玉石鉴定，毒品查缴等领域。并且

其在功能上可以不断的扩展，所包含的数据信息

可以不断扩充。
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