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2. 傅里叶变换红外光谱方法通则的摘要 

 
本通则规定了傅里叶变换红外光谱仪近红外、中红外、远红外波段的定性、定量分析方

法。适用于各种类型的傅里叶变换红外光谱仪。 
 

3  定义 

本通则采用如下定义。 

3.1  迈克尔逊干涉仪  Mechelson Interferometer 
由相互垂直的动镜、固定镜和分束器组成，移动动镜能产生明暗相间的干涉条纹。 



3.2  干涉图  Interferogram 
一般指由干涉仪产生的明暗相间的干涉条纹，在傅里叶红外光谱仪(以下简称FTIR)中指

由迈克尔逊干涉仪获得的光源的复合光干涉图，其形态是零光程差极大、两边迅速衰减的对

称图形，干涉图包含了入射光源光谱的全部信息。 

3.3  分束器  Beamsplite 
为一半透膜，它可使入射光50％透射，50％反射。 

3.4  傅里叶变换红外光谱仪(FTIR)  Fourier Transform Infrared Spectrometer 
利用干涉调频技术和傅里叶变换方法获得物质红外光谱的仪器。 

3.5  衰减全反射(ATR)  Attenuated Total Reflectance 
红外光以大于临界角入射到紧贴在样品表面的高折光指数晶体时，由于样品折光指数低

于晶体，发生全反射，红外光只进入极浅的表层，只有某些频率入射光被吸收，另一些则被

反射，测量这一被衰减了的辐射就得到样品的衰减全反射光谱。 

3.6  漫反射(DIR)  Diffuse Reflection 
光束入射到粉末状晶体样品时，会产生表面反射、透射、晶体内反射等多重反射，不同

方向反射光使样品产生了多向辐射光，即为漫反射，由漫反射技术得到的红外光谱称为红外

漫反射光谱。 

3.7  镜反射(MR)  Mirror Reflectance 
在平整的样品表面入射光不能透过样品时，光以一定角度入射到样品表面会产生反射，

这种测谱方法称之为镜反射。 

3.8  红外发射光谱(EMP)  Infrared Emission Spectroscopy 
样品被加热时产生红外辐射，测量其红外辐射，即为红外发射光谱。 

3.9  气相色谱-傅里叶变换红外光谱联用技术(GC/FTIR)  Gas Chromatography－Fourier 
Transform Infrared Spectrometer 

把气相色谱仪通过接口与傅里叶变换红外光谱仪相连，利用气相色谱的高效分离功能和

傅里叶变换红外光谱的结构分析能力，对混合物进行分析鉴定的技术。 

3.10  高效液相色谱－傅里叶变换红外光谱联用技术(HPLC/FTIR)  High Performance 
Liquid Chromatography－Fourier Transform Infrared Spectrometer 

把液相色谱仪通过接口与傅里叶变换红外光谱仪相连，利用液相色谱的高效分离功能和

傅里叶变换红外光谱的结构分析能力，对混合物进行分析鉴定的技术。 

3.11  傅里叶变换红外光声光谱(PAS/FTIR)  Fourier Transform Infrared Photoacoustic 
Spectroscopy 

调制的红外光入射到置于密封光声池中的样品上，样品选择性吸收红外光表面被加热引

起表面空气层振动产生声波，声波为微音放大器接收转换为红外吸收信号，称为傅里叶变换

红外光声光谱。 

3.12  傅里叶变换显微红外(MIC/FTIR)  Fourier Transform Infrared Microscopy 
利用红外显微镜测量微量样品或样品微区的傅里叶变换红外光谱，称为傅里叶变换显微

红外。 

3.13  傅里叶变换高压红外(HP/FTIR)  High Pressure Fourier Transform Infrared Spectrometer 
使用特殊材料制成的高压样品池，把样品在高压下制样测量，获得样品傅里叶变换红外

光谱。 

3.14  傅里叶变换红外拉曼光谱(Raman/FTIR)  Fourier Transform Infrared Raman 
Spectroscopy 

用激光束照射样品产生喇曼散射，喇曼散射光为傅里叶变换光谱仪接收检测，获得的光

谱称为傅里叶变换喇曼光谱。 



3.15  拼和溶剂技术  Split slovent technique 
利用溶剂的红外透明区，多种溶剂分别溶解试样，分段测量，组成一张完整的无溶剂吸

收谱带的样品的红外光谱图的技术。 

3.16  其他所用术语按 GB8322—1987 分子吸收光谱法术语 

4  方法原理 

分子的每一运动状态都具有一定能量，它们分别是：转动能、电子的运动能、组成分子

的原子振动能和平动能。当红外辐射与物质分子有选择性地相互作用时，分子就吸收或发射

一定频率的红外辐射。振动能级的吸收或发射对应于中红外、近红外波段；转动能级的吸收

和发射在远红外波段；红外光谱仪就是记录这种吸收或发射电磁波的仪器，得到的是以等间

隔波数为横坐标、吸光度或透过度为纵坐标表示的谱图即红外光谱图。不同物质对红外辐射

的吸收不同，其红外光谱图也不相同；吸收光谱的谱带强度服从朗伯－比尔定律，这些便是

红外光谱进行定性定量及物质结构分析的理论根据。发射光谱是以样品为红外辐射源，来测

量样品的红外发射光谱。发射强度取决于发射温度和物质结构。物质的发射谱带同样也是吸

收谱带。利用物质吸收或发射红外光谱原理，可以对物质进行定性定量及结构分析。 

5  试剂、材料 

各波段红外光谱分析常用化学试剂、红外窗口材料见附录A、附录B。 

6  仪器 

6.1  仪器组成 

从红外光源发出的红外光，经迈克尔逊干涉仪干涉调频后入射至样品，透过(或反射)

后到达检测器，透过光包含了样品对每一频率的吸收信息，将检测器检测到的光强(干涉图)

信号输入计算机进行傅里叶变换处理，结果以红外光谱图的形式输出，并由计算机通过接口

对仪器(光学台)实施控制。 

6.1.1  光源室 

由红外发光元件提供红外辐射。由于每种光源只能发射具有一定强度、有限波段范围的

光，因此测定不同波段的光谱时需要选择相对应的光源。 

表 1 是各波段常用的几种红外光源。 

表 1  几种常用红外光源 

类    型 使用范围(cm－1) 特    点 
碘 钨 灯 24000～4500 功率大、能量高、寿命长、稳定性好 
硅 碳 棒 15000～50 功率大、能量高、范围宽、水冷却 
金 属 丝 4500～400 小功率、风冷却 
高压汞灯 100～5 高功率、水冷，适用于远红外 

6.1.2  干涉仪 

干涉仪是FTIR的 重要的组成部分，通常采用的是迈克尔逊干涉仪(图 2)。由一组反射



镜和分束器组成。仪器的波段范围也和分束器类型有关，常用分束器见表2。 

6.1.3  样品室 
放置样品的池、架或附件的空间单元。 
样品池窗口材料应具有红外高透明性；常用窗口种类和波段范围见附录B。 
各类附件及功能按6.1.6、6.1.7、6.1.8。 

6.1.4  检测器 
傅里叶变换红外光谱仪要求检测器响应速度快，灵敏度高，测量波段宽，且有较好的检

测线性。使用选择按附录C。 
 

表 2  常用分束器类型和适用波段范围 

类    型 光谱范围/cm－1 
25000～3300 

石    英 
9000～1200 

BaF2(镀Si) 9000～900 
KBr(镀Ge) 7800～400 
CsI(镀Ge) 6000～225 

固体远红外分束器 650～20 
涤纶薄膜(μm) 700～125 

3 500～100 
6.5 240～70 

12.5 135～40 
25 90～25 
50 40～10 

100  

6.1.4.1  热释电型检测器 
利用硫酸三甘肽晶体(简称TGS)极化随温度改变的特性制成的一种红外检测器，经氘化

处理后称为DTGS，检测波段范围根据其窗口材料而定，适用于中、远红外波段。是目前

广泛使用的检测器。 

6.1.4.2  光电导型和光伏型 
利用入射光子与探测材料中的电子能态作用产生载流子的原理制成的检测器为光电导

型；不均一的半导体受光照射时，在某一部分产生电位差，输出电信号的原理制成的则称为

光伏型。宽禁带的半导体硫化镉和半导体金属化合物锑化汞混合配制而成的称为MCT检测器，

需在液氮条件下工作。MCT检测器的灵敏度很高，至少比DTGS大10倍。 

6.1.4.3  电阻式检测器 
它利用某些物质有很大的温度系数，当温度有轻微改变时，电阻值就有很大变化。用这

个原理制成的测热辐射计，有极高检测灵敏度和快速的响应时间，可以检测调制频率1kHz
左右的信号，是目前 好的远红外检测器，需要在液氮下工作。 

6.1.4.4  光声检测器 
光声检测器集样品室、检测器于一体。在光声池内，样品吸收调制的红外光后转变成热

波辐射出来，热波在样品表面经耦合后变为声波，声波再经微音器转换后变成电信号输出。

声波的频率取决于红外光的调制频率。 

6.1.5  数据处理系统 
数据处理系统是傅里叶变换红外光谱仪的重要组成部分，它的功能是对仪器实施控制，

采集数据和数据处理，包括以下部分： 

1)计算机； 
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2)输入输出接口； 

3)绘图仪； 

4)实施仪器控制、数据处理的系统软件。 

6.1.6  附件 
6.1.6.1  通用附件 
6.1.6.1.1  压模 

固体样品压片用。压块和压杆由钼钢或工具钢制成。压块平面淬火精磨、抛光，以保证

有足够硬度和光洁度。见GB6040第3.3.4。 
6.1.6.1.2  液体池 

液体池是溶液样品测量附件，有多种形式；所用窗口见附录B。 

1)固定池  由两片窗口材料和经汞齐化的铅片隔膜及固定板组成，池厚度固定，适用于

易挥发溶液。常用池的厚度有0.1、0.2、0.5、1.0、2.0mm等，用于定量分析时可以保证池的

厚度不变。固定池不适用于太粘稠的液体样品。 

2)可拆池  可拆池适用于常温下不易挥发的液体样品，池厚度由铅片或聚四氟乙烯垫片

的厚度决定。常用的有0.025、0.05、0.1、0.2、0.5、1.0mm等。可拆液体池池体及窗口清洗

方便。 

3)可变厚度液体池  可变厚度液体池没有垫片，一个窗口固定在池体上，另一个则被有

精确刻度的千分螺杆推到活塞密封垫片处，可以方便地得到试样需要的厚度。用在双光束仪

器的参比光路上，对补偿溶剂的吸收十分方便。 

有些窗口因为在空气中潮解，使用完毕应放在干燥器中保存，模糊不透明时应重新抛光。

由于液体池垫片受长期压缩或窗口材料腐蚀，池的厚度会产生变化，因此使用前必须测量或

定期检测。测量方法按GB6040的3.7.4。 
6.1.6.1.3  气体池 

常规气体测试按GB6040的3.4.1；微量成分可用长光程气体池。气体池窗口材料按附录B。 

6.1.6.2  特殊附件 
6.1.6.2.1  ATR(衰减全反射)附件 
6.1.6.2.2  DIR(漫反射)附件 
6.1.6.2.3  MR(镜反射)附件 
6.1.6.2.4  EMP(发射光谱)附件 
6.1.6.2.5  偏振器 
6.1.6.3  联机检测装置 
6.1.6.3.1  GC/FTIR 
6.1.6.3.2  LC/FTIR 
6.1.6.3.3  PAS/FTIR 
6.1.6.3.4  MIC/FTIR  
6.1.6.3.4  MIC/FTIR  
6.1.6.3.5  HP/FTIR 
6.1.6.3.6  Raman/FTIR 

7  样品和制样方法 

7.1  样品种类 
7.1.1  气体 

各类气体池(见6.1.6.4)的光程长度、池内气体分压、总压力、温度都是影响谱带强度和



形状的因素。某些气体分子间的氢键对压力、温度也很敏感。通过调整池内气体样品浓度(如

降低分压、注入惰性气体稀释等)、气体池长度等可获得满意的谱带吸收强度。多次反射式

长程气体池可以获得低浓度的气体光谱。测量样品时，CO2、H2O 的干扰可用差谱方法或用

和样品池同样长度的空池消除。为了避免某些气体吸附在气体池上，可以用干燥氮气吹扫或

在一定温度下减压除去。有些气体如SO2、NO2能和碱金属卤化物窗口起反应，要改用ZnSe
或其他窗口。高压聚乙烯窗口可以测量500cm－1～5cm－1远红外的光谱。定量分析时对池内

气体样品的分压应准确计量。 

7.2  液体 
液体样品包括液态纯物质和溶液。 

因为水的吸收太强，且KBr，NaCl等窗口材料都能被水溶解，一般不推荐用水做溶剂。

如需测量水溶液时应选择耐水窗口如CaF2、KRS-5、ZnSe等；选用液体ATR或流动ATR测量，

但水峰干扰很难除去。 

7.3  固体 
7.3.1  压片法 
7.3.2  糊状法 

7.4  聚合物制样方法 
7.4.1  溶液法 
7.4.2  铸膜法 
7.4.3  热压法 
7.4.4  裂解法 
7.4.5  拼合溶剂技术 

8  分析步骤 

8.1  仪器准备及工作条件选择 
8.1.1  仪器工作条件 

按JJG 001—1996检查仪器使用条件(温度、湿度、电压等)，按操作规程开机。有自检

功能的仪器要进行自检。 

8.1.2  仪器技术指标检查 
按JJG 001—1996检查仪器技术指标，定性分析主要检查基线噪声、分辨率、波数准确

度、基线倾斜；定量分析除上述指标外，还应检查仪器的重复性，保证其在正常条件下测量。 

8.1.3  测量条件选择 
FTIR测量方式很多，根据分析目的(定性、定量)及样品情况选择仪器测试条件(附件和

应用软件)，见6.1.6、8.2。分析过程应能重复，数据在相同测量条件下结果可再现。 
8.2  测定 
8.2.1  定性分析 

红外光谱对化合物的定性分析具有鲜明的特征性。化合物分子结构不同，因而其吸收谱

带的数目、频率、形状和强度也不同。即便是同一种物质，也会由于聚集态(气、液、固态

及相结构)的变化谱图特征而产生变化。所以可根据这些谱图特征对未知物进行定性分析。

由于化合物的同一官能团在中红外区往往出现多个吸收谱带，故从谱带的吸收来反证官能团

的存在与否是十分可靠的。反之又可以通过官能团的特征吸收来分析这些官能团间的连结方

式，组成化合物的原子、分子间的环境状态，推断其分子结构和聚集态结构。 

未知物鉴定和结构分析可由人工和计算机辅助完成，前者需要对化合物的特征吸收谱带



比较熟悉，工作经验有助于定性分析的快速完成；后者需要有分析检索程序和大量的光谱数

据或谱图库。定性分析的结果 好是查阅到与未知物相匹配的谱图或峰值强度表及有关熔

点、沸点、分子量、折射率等参数，并用分析结果进行光谱验证。 

由于测量条件的不同采用光谱图检索时，很可能出现检索结果不一致的情况。操作者应

分析制样方法的差异和各自可能出现的对谱带的影响因素。在这种情况下 好未知物和标准

物质在同样分析条件下进行验证。未知物为多组分或有杂质干扰会给定性分析带来很多麻

烦，采用必要的化学或仪器分离手段分别检测可使问题简单化；用计算机差谱技术对已知组

分样品谱图进行差减，也是一种有效的非化学分离方法。 

8.2.1.1  定性分析方法 
8.2.1.1.1  常规测定  先测量空光路单光束光谱，再测样品光谱，相比后便得到样品的透射

(吸收)光谱。 

8.2.1.1.2  特殊测定  使用各种特殊附件及相应软件进行测量(见6.1.6、7.0及各特殊附件的

使用说明书)。 
8.2.1.1.3  谱图分析 

1)官能团推断法 

2)谱图检索法 

8.2.1.2  影响定性分析因素 
8.2.1.2.1  测量方法 

一般来说，所有红外测量分析方法(包括制样，附件和联机检测方法)都可用于未知物的

定性分析。但往往由于在分析中样品的状态(如高温、低温、常压、高压、液态和低压气态

等)和选择的制样方法不同，得到的谱图也不完全相同。因此尽量与标准条件(标准谱图或数

据库中的测定条件)一致进行测量。 

用谱图检索方法进行定性分析时，若样品测量条件和被检索出的物质测量条件不一致

时，应用被检索出的物质在和样品相同条件下进行验证。 

8.2.1.2.2  样品环境和结构因素 
红外吸收谱带的特征(频率和强度)是定性定量分析的依据，而试样的态效应、溶剂效应、

氢键、共轭效应、诱导效应、立体效应、振动耦合等内外因素都会产生影响。从谱带确定官

能团结构时更应考虑这些因素。 

8.2.2  定量分析 
8.2.2.1  基本原理 

朗伯—比尔定律是用红外光谱进行定量分析的理论基础。它表达为 

A＝εbc                                     (1) 
A——样品在特定波数下的吸光度 
ε——摩尔吸收系数，单位：升/厘米·摩尔 

b——样品池厚度，单位：厘米或毫米 
c——样品浓度，单位：摩尔/升 
定量计算推荐用吸光度值或谱带吸光度积分强度。对于只能以透过率形式绘出光谱图的

仪器，应把透过率转换成吸光度再进行定量计算。转换吸光度的计算公式为 

A＝log l/τ                                    (2) 
τ＝φtr/φ0                                    (3) 

式中  τ——透射比 
φtr——透过辐射光通量 
φ0——入射辐射光通量 

8.2.2.1.1  单组分分析 



单组分定量可由朗伯—比尔定律直接计算得到，即 

c＝A/εb                                     (4) 
这儿A可测量得到，b是池的厚度，吸收系数ε可从测量已知浓度的标准样品中由比尔定律

计算得到，将已知数据直接代入即得到c。 
c也可以通过测量几个吸收池厚度相同、浓度不同的标准样品，绘制吸光度 k 浓度工作

曲线；测量未知样吸光度值，从标准工作曲线中查出对应的浓度值。 

8.2.2.1.2  多组分分析 

多组分体系中每一组分都服从比尔定律的情况下，混合物的吸光度符合吸光度加和原

理，对n个纯组分来说，单波数的吸光度为 

A＝ε1bc1＋ε2bc2＋…＋εnbcn                   (5) 
对n组分来说，每一组分要选择一个分析波数，n组分需要有n个波数。在大多数情况下，所

选择的吸收谱带受其他组分干扰，吸光度值也含有其他组分的贡献，即 
A1＝ε11bc1＋ε12bc2＋…＋ε1nbcn 
A2＝ε21bc2＋ε22bc2＋…＋ε2nbcn 

………………………………………                (6) 

……………………………………… 

Ai＝εi1bc1＋εi2bc2＋…＋εinbcn 
式中  Ai——在波数i处的总吸光度 

εin——组分n在i波数处的吸收系数 
Cn——组分n在混合物中的浓度 
b——池厚 

在进行定量分析时，标准物数量要大于或等于被分析组分n，分析的谱带数目i也应大于

或等于组分n。 

8.2.2.2  定量分析方法 
8.2.2.2.1  分析步骤 

1)按JJG001—1996傅里叶变换红外光谱仪检定规程中的要求检查仪器，选择实验条件

和制样方法按6.1.6，7，使之符合定量分析要求。 
2)设置光谱范围，选择样品浓度，使分析谱带在要求的吸光度范围内。 

3)选择定量分析绝对标准。 

化学试剂是 理想的标准，如找不到标准试剂时，可以根据样品特征选择模型化合物。 

8.2.2.2.2  定量谱带数据的获得 
所有定量分析结果都应用吸光度或谱带吸光度面积计算。分析结果的准确度取决于基线

的处理。基线选择有吸光度基线法、一点基线法和两点基线法(见图13)，吸光度法等同于不

对谱带进行基线校正；一点基线法可以在被分析谱带一边基线受相邻谱带干扰时使用；两点

基线法可以看成是样品信号叠加在倾斜基线上的情况。 

1)吸光度法 

2)吸光度积分面积 

8.2.2.2.3  计算方法 
1)工作曲线法 

工作曲线法适用于组分简单、定量谱带重叠较少及吸光度k浓度偏离比尔定律的样品。

定量分析时首先测量一系列不同浓度的标准样品，由选择的定量谱带吸光度(积分面积)绘制

吸光度k浓度工作曲线。在相同条件下测量样品光谱，由吸光度值从工作曲线中得到样品浓

度。采用工作曲线法定量时，应使样品的吸光度值落在工作曲线范围中。 

2)比例法 



比例法适用于厚度不能准确测定，难以控制及因散射影响严重样品的定量分析。 

如二元组分样品，当它们的吸收谱带都遵守比尔定律时，应有下列关系式： 

A1＝ε1b1c1 
A2＝ε2b2c2 

因为是同一样品，所以b1＝b2；c1＋c2＝1；ε1/ε2＝k；被分析谱带的吸光度比值R为 

ε1c1 c1R＝
ε2c2

＝k c2
(13) 

组分间的吸收系数比值k可以通过测量几个已知浓度配比的混合物得到，故样品的组分

浓度便可由式(14)计算出来。R值可由测量一系列不同比例样品的纯标样的混合物的吸光度

值求出，绘制的R值、c1/c2比值即得到k值(曲线斜率)。 
R 

c1＝ k＋R
 

k 
c2＝ k＋R (14) 

影响比例法准确度的主要因素是标准样品浓度配比精确度。 

3)内标法 

同比例法相似，在压片法、糊状法等制样方法及在某些不易确定样品厚度的情况下，可

以加入一定量的物质作内标，以内标物和被分析样品纯物质的比例方法计算出被分析样品的

组分含量。 

因为内标物和标准物质的量都是一定的，由它们的不同比例便可容易地测出其吸光度比

值。根据比尔定律按式(13)计算得到k值。在测量样品时，再由k值计算样品组分浓度。因为

加入了内标，样品的重量也是已知的，组分重量百分浓度为 

样品组分浓度
组分重量百分浓度＝

样品重量 
×100

选择内标物应考虑如下因素：①吸收光谱简单，和样品混合时有独立的吸收谱带；②物

质稳定，不和样品发生化学反应，纯度高；③适合于选择的制样技术。 

常用来选做内标物的有硫氰化铅(2045cm－1)，六溴化苯(1300cm－1，1255cm－1)，碳酸钙

(方解石，872cm－1)等。 
4)差谱法 

差谱法对于组分间无相互作用，组分谱带相互叠加的样品定量有较高的灵敏度和精确

度。当混和物吸收光谱A含有x、y两种组分时，用同一厚度样品池测量一定量的Y组分的吸

收光谱，并从A中减去Y的光谱贡献便可得到X的吸收光谱，由差减系数R*便可计算出x、y
的组分分数。这种方法可以表示为 

x＝A－R* y                            (15) 
8.2.2.2.3  定量分析注意事项 

1)仪器状态及测量条件 

谱图测量应在仪器性能稳定的条件下进行，测量前仪器应预热，检查指标；定量分析中

测量条件应保持一致。 

2)样品 

根据样品确定制样及定量分析方法。使用液体池方法，液体池至少要用待测溶液冲洗、

置换5次以上。 

3)谱带强度 

推荐被分析谱带吸光度值在0.1～0.9之间，在这一浓度范围内浓度—吸光度线性关系

较好。用计算机进行数据处理可以在较低或较高浓度下进行定量，标准样品亦应在相同浓



度下测量。 

4)基线 

有些谱带的 大吸收波数随浓度的变化而变化，基线亦随之改变，选择基线时要考虑这

一因素。对于基线倾斜的样品可以通过不同的基线选择方法确定分析的准确性。定量分析使

用基线校正时应慎重。 

5)结果的再现性 

选择的分析实验方法及定量计算方法是人们常用的方法，计算机定量分析软件及发展的

新 

方法应能使计算结果重复再现，在相同条件下别人也能重复和应用。 

6)测量后检查仪器，确保数据的正确性。 

9  分析结果表述 

9.1  测试结果数据处理 
实验结束后应对测试结果及时处理，包括以下内容： 

①测试日期；②测试者姓名；③试样名称；④选用附件名称；⑤仪器测量条件；⑥试样

预处理情况；⑦制样方法；⑧标准或对照物质来源。 

9.2  定性分析 
定性分析实验报告除按9.1外，还应包括取样方法，数据处理方法及分析结果。 

9.3  定量分析 
定量分析实验报告除按9.1外，还包括以下内容： 

①取样方法 

②被分析样品组分浓度范围 

③定量方法或计算方法 

④测量次数 

⑤分析结果。 

注: 需要查阅全文, 请与出版发行单位联系. 


