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摘　要　由纳秒级激光闪光光解初步解谱获得多个 dat 文件, 基于O rigin 对其进行“时间2波长2吸光

度”三维图像处理, 并尝试解决对剪贴到M S2O ffice 系列文件的三维图像失真问题, 所得三维图像可基本反

映微观瞬态动力学规律, 可满足文章发表、图片展示、进一步数值分析等各种需求。
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1　前言
激光闪光光解 (L aser F lash Pho to lysis) 装置是研究凝聚态物质激发态及其衍生物微观、超快瞬

态变化动力学机理的重要工具。我国自上世纪 80 年代中科院上海应用物理研究所 (原“上海原子核

研究所辐射化学开放实验室”) 之后[1 ] , 中科院化学所、大连理工大学、中国科技大学、复旦大学、同

济大学等单位也先后成套进口或自行组装了纳秒级激光闪光光解装置, 在生物大分子损伤、环境污

染物降解、光致变色等超快化学动力学机理研究取得大量成果。

大多数激光光解论文通常只有“时间2吸光度”(T im e2OD ) 或“波长2吸光度”(W avelength2OD )

二维平面图谱, 没有充分利用实验获得的原始瞬态二维数组数据信息。己烯雌酚 (D ES)是一种典型

的环境荷尔蒙药源性污染物,D ES 活泼的光自由基活性对研究其生物毒理和降解机理具有重要的

意义[2, 3 ]。本文借助图形功能强大的O rigin 软件[4, 5 ] , 以弱碱性己烯雌酚的纳秒级激光光解为例, 对

原始瞬态二维数组进行分析加工, 生成反映实际情况的“时间2波长2吸光度”(T im e2W avelength2
OD )三维图形, 在此基础上讨论生成三维瞬态图形的经验和研究意义。

2　实验方法
中科院上海应用物理研究所 K rFns 级激光光解测试 2×10- 4mol·dm - 3的空气中己烯雌酚

(D ES) 碱性水溶液 (PH = 11) , 得到包含 46 个波长 (波长 250—700nm , 步长= 10nm ) 下瞬态动力学

T im e2OD 的. dsd 压缩数据。以自编的H P 软件对 dsd 文件读数并且提取得到包含 46 个波长各自

T im e2OD 曲线的 46 个 dat 文件 (过去H P 软件默认还只能先保存于软驱A 盘上, 现在W indow s 新

版已经可以直接在硬盘上)。通常我们可以用以下 2 种 2 维平面图形: 首先由H P 软件从 dsd 文件

提取不同的时间下的“全谱”(图 1A , W avelength2OD ) , 判读特征峰谷波长; 如果把不同波长的



T im e2OD 叠加 (图 1B 选取了部分波长) , 可以观察各种瞬态的生成—衰减趋势。

图 1A 　不同时间D ES 的二维散点瞬态谱 图 1B　不同波长D ES 的二维散点瞬态谱

图 2　部分波长的D ES 三维散点瞬态谱

把不同波长的动力学谱原始数据直接叠加得

到散点三维图 (图 2, 部分波长) , 其OD 2T im e 侧面

投影图正是图 1B。图 2 反映了 dsd 原始数据文件的

真实结构。

图 2 离散点集不能充分反映瞬态动力学连续

变化规律, 必须对H P 软件得到不同波长的时间-

吸光度序列如下进一步拟合处理:

( 1) 原始 dsd 数据经过 H P 解压, 得到 250—

700nm 不同波长的“时间2波长”序列 (每 10nm 一个

序列, 共 46 个波长, 每组数据时序必须完全一致)。

(2) 46 组数据叠加在O rigin 的二维矢量数组

中显示 92 列原始数据, 按照步长 0. 2Λs 抽取数据

得到 390 行 2 维数组, 删除所有时间数据列, 剩下

46 列每列代表 1 个“时间2波长”序列。

　　 (3) 设定 1—46 列分别代表 250—700nm 的波长 (步长 50nm ) , 1—390 行分别代表 0—78Λs 的

时间 (步长 0. 2Λs, 表 1 显示初始时间附近的局部数据)。
表 1　二维矢量数组的局部数据

1 2 3 4 5

1 0. 26809 0. 10218 0. 41186 0. 25996 0. 25658

2 0. 72654 0. 49237 0. 41186 0. 25996 0. 25658

3 0. 72654 0. 49237 0. 41186 0. 25996 0. 25658

4 0. 31053 0. 30949 0. 41186 0. 25996 0. 25658

5 0. 17712 0. 15923 0. 41186 0. 25996 0. 25658

6 0. 21207 0. 16415 0. 38084 0. 25996 0. 21071

7 0. 16559 0. 132 0. 30979 0. 21398 0. 14682

8 0. 13744 0. 11049 0. 23135 0. 14215 0. 08025

9 0. 11545 0. 09659 0. 20379 0. 10732 0. 0475
10 0. 10736 0. 10079 0. 20379 0. 09675 0. 03609
11 0. 10112 0. 1019 0. 1975 0. 0842 0. 02518
12 0. 10256 0. 10302 0. 19019 0. 07487 0. 01801
13 0. 10304 0. 10496 0. 177 0. 06648 0. 01662
14 0. 10256 0. 09939 0. 18382 0. 06888 0. 01342
15 0. 09822 0. 09715 0. 18541 0. 06968 0. 01676
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图 3A 　由压缩二维数组回归得到的原始彩色

三维图形及其投影图 (wm f 格式)

　　 (4) 作出三维原始图像, 并自己选择配

上彩色 (图 3A , 投影和三维曲面颜色一致)。

图 3 中“漂白区”(B leach ing A rea) 为己烯雌

酚D ES 的稳态特征峰亏损特征区, 该区与

D ES 生成的脱质子瞬态自由基主峰 (1st

peak)和次峰 (2nd peak) 相关[3 ]。

3　结果与讨论
D ES 的原始三维动力学图像, 直接以

“Cut & Paste”剪贴得到的三维图像为wm f

(W indow sM eta F ile, 图 3A )格式文件, 由于

K rF 激光自身噪声D ES 自身强荧光干扰造

成色彩和线型失真很大, 无法直接反映真正

的三维动力学图像规律。在去掉 0 时刻等强

荧光干扰数据之后, 基于对O rigin 自带功

能的分析研究, 本文采用 O rigin 自带的

图 3B　 Im age Stream R 工具回归压缩后输出的

彩色三维图形及其投影图 (JPG 格式)

Im age Stream R Graph ics and P resen tation F ilters

(2. 0. 6 版)插件, 通过菜单中的“export page. . . ”

功能操纵来解决上述问题。

采用 O rigin 5. 0 之后版本 F ile 菜单下的

“export page. . . ”功 能 可 以 得 到 bmp 格 式

(B itm ap ) 3D 图像剪贴效果如图 3B, 2M 大的图

像文件可满足国内大多数刊物文章投稿的附图

要求。原始 dat 数据集是不等距的无规 random

数集, 如果需要尝试由原始 random 数据 (O rigin

软件的白底色数组) 直接输出 3D 2M atrix 拟合数

据 (O rigin 软件的黄底色矩阵) 并生成三维图, 需

要较高性能计算机和专业软件, 本文暂不研究。

O rigin 的 export page. . . 插件功能也可以生成国

际刊物习惯使用的 T IF (T ag Im age F ile) 格式图

像 (高像素格式清晰度)。在 Export 主菜单可以

选择“Jo in t Pho tograph ic Expert Group (JPEG)”进行 Export 输出, 所得 JPG 文件 (类似图 3B,

605K)在普通文章内容和 Pow erpo in t 演示都基本满足要求。

研究超快化学动力学三维图像具有如下意义:

(1) 国内外激光闪光光解实验为了仪器寿命和降低实验成本, 绝大部分采用 10nm 波长步长
采集数据 (少数采用 5nm ) , 但实际上物质的瞬态波长特征峰谷位置不可能总是恰好在这些位置。
三维图形数据模拟有助于全面观察激光光解超快动力学图谱的特性, 寻找最佳实验条件, 我们正在
努力通过进一步模拟图形细节 (更短时间内)找到更准确的峰谷位置和动力学时序并在重复实验中
对波长ö时序等数据采集的控制参数加以修正, 这也是我们自主开发新一代激光光解ö脉冲辐解软
件包需要努力整合的功能之一。

(2) 二维平面图像的函数只有一个变量具有局限性, 三维立体图像的连续拟合函数有两个变
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量, 可能有助于研究换算诸如M axw ell 这样的较复杂的物理化学参数, 通过 3D 图像比对进一步与

辐射化学的分子超快动力学软件模拟相互验证, 有助于深入探索辐射化学基本原理。
(3) 对于X 射线衍射ö散射等其他实验的三维图像处理, 本文的三维彩色图像处理方法也可以

相互借鉴参考。

本文作者希望未来的超快化学动力学实验装置软件应考虑完善相关功能模块, 学习先进的英

国 T hermoR A pp lied Physics 激光光解装置基于R isco 操作系统的软件包, 每次试验后适时处理非等

间距时间三维图像, 并且可以实现直接进行多因子分析分峰处理多峰计算等功能, 而不是像本文中

只能在 dsd 格式数据转换后依靠额外的O rigin 软件来手工处理等距时间间隔。
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3D Image of Nano-Second Laser Flash Photolysis
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Abstract　A data file of nano2second laser flash pho to lysis w as dealt w ith O rigin softw are to get

tim e2w avelength2OD 3D im ages. Smooth ing of cut2and2paste 3D im ages in M S2O ffice w as also studied

too. T he exported 3D im age can be app lied to publish ing and further studying.
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