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摘 要:为了将傅里叶变换红外光谱技术更好地应用于土壤中官能团的定量分析,通过比较3种不同傅里叶变换技术

下土壤特征吸收峰的差异,来选取最佳的光谱技术应用于土壤的相关研究。采用透射(T-FTIR)、衰减全反射(ATR-

FTIR)和漫反射(DR-FTIR)3种光谱技术分别对有机物(苯甲酸、硬脂酸)和土壤(辽东栎)进行了分析。并将辽东栎

和草地土壤样品按不同比例混合,使用T-FTIR和DR-FTIR对混合土样进行光谱测定,用于定量分析研究。结果表

明:(1)有机物样品在3种光谱技术中均出现特征吸收峰,苯甲酸在1600~1400cm-1出现苯环C=C骨架特征峰,

硬脂酸在2900~2800cm-1显现甲基的特征峰。有机物中羧酸-COOH内羰基-C=O在1720~1680cm-1出现伸

缩振动吸收峰,羟基-OH分别在1430~1410cm-1,940~930cm-1附近出现面内和面外弯曲振动吸收峰。有机物在

T-FTIR技术中需要用溴化钾(KBr)对其稀释。(2)辽东栎土壤样品在T-FTIR和DR-FTIR技术测试中发现,其土壤

谱图中有较多有效特征吸收峰,土壤样品在T-FTIR技术中也需要用 KBr进行稀释并使样品均匀的分布在锭片中;

而ATR-FTIR技术测试中仅出现个别有效特征吸收峰,不利于对土壤谱图鉴别与进一步分析。(3)辽东栎和草地土

壤样品按不同比例混合的测试结果表明:T-FTIR和DR-FTIR技术测试中质量分数与峰面积比呈正相关,线性拟合

分别为R2=0.70和R2=0.88。土壤在3种不同红外技术中,DR-FTIR光谱具有较好的土壤特征吸收峰,对土壤样品

可以不用KBr稀释。测试步骤简单易操作,可用于土壤样品定量分析研究。
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Abstract:InordertobetterapplyFouriertransforminfraredspectroscopytechnologytothequantitativeanal-
ysisoffunctionalgroupsinsoil,threedifferencesofsoilcharacteristicabsorptionpeaksunderthreeFourier
transformtechnologieswerecomparedtoselecttheoptimalspectraltechnologytobeappliedtotherelated
researchofsoil.Transmission(T-FTIR),AttenuatedTotalReflectance(ATR-FTIR)andDiffuseReflec-
tance(DR-FTIR)wereusedtotestandanalyzeorganics(BenzoicAcidandStearicAcid)andsoilsamples
(QuercusLiaotungensis),andmixedQuercusLiaotungensisandgrasslandsoilsamplesindifferentpropor-
tions.T-FTIRandDR-FTIRwereusedtodeterminethespectrumsofmixedsoilsamplesforquantitative



analysis.Theresultsshowthat:(1)characteristicabsorptionpeaksoforganicswerefoundinallthreespec-
traltechniques.BenzoicacidshowedcharacteristicpeakofbenzeneringC=Cskeletonat1600~1400cm-1,

searicacidshowedcharacteristicpeakofmethylat2900~2800cm-1;carbonyl-C=Oincarboxylicacid-
COOHinorganicmatter,thestretchingvibrationabsorptionpeakappearedat1720~1680cm-1,hydroxyl
-OHhadin-planeandoutofplanebendingvibrationabsorptionpeaksnear1430~1410cm-1and940~930
cm-1,respectively;organicsreagentsneededtobedilutedwithpotassiumbromide(KBr)intheT-FTIR
technique;(2)thesoilsamplesofQuercetissimaLiaotunica weretestedbyT-FTIRandDR-FTIRtech-
niques,andthereweremanyeffectivecharacteristicabsorptionpeaksinthesoilspectrums;thesoilsamples
alsoneededtobedilutedbyKBranddistributedevenlyintheingotinT-FTIRtechnique;however,onlya
feweffectivecharacteristicabsorptionpeaksappearedinATR-FTIRtest,whichwasnotconducivetothe
identificationandfurtheranalysisofsoilspectrum;(3)theresultthatsoilsamplesofQuercusLiaotungensis
andgrasslandweremixedindifferentproportionsshowedthattherewasapositivecorrelationbetweenmass
fractionandpeakarearatioinT-FTIRandDR-FTIRtests,andthevauluesofR2linearfittingwere0.70and
0.88,respectively.Amongthethreedifferentinfraredtechnologiesofsoil,DR-FTIRspectrumhasgood
characteristicabsorptionpeakspectrumofsoil,andsoilsamplescanbedilutedwithoutKBr.Thetesting
procedureissimpleandeasytooperate,whichcanbeappliedtoquantitativeanalysisofsoilsamples.
Keywords:Fouriertransforminfrared;transmissionspectrum;attenuatedtotalreflectionspectrum;diffuse

reflectionspectrum;soilspectrum

  土壤红外光谱中不同特征吸收峰可用于表征土壤

中某些有机物或矿物的官能团,并根据官能团特征吸收

峰面积确定其中特定成分的含量[1]。因此,获得质量较

高的特征吸收峰红外光谱图对土壤性质的研究显得尤

为重要。近年来,傅里叶变换红外光谱(FourierTrans-
formInfraredSpectroscopy,FTIR)技术在土壤表征和某

些性质预测方面的应用越来越多。然而,传统的土壤表

征方法费时、昂贵,而FTIR技术整个测量过程简单、快
速且无破坏性[2]。在土壤学科研究中,由于绝大多数

有机化合物和无机离子的基频吸收带出现在中红外

区[3]。基频振动是红外光谱中吸收最强的振动,所以

该区最适于进行红外光谱特征吸收峰分析,对未知物

的结构及组成有重要识别作用[4]。因此,FTIR光谱

技术受到大部分学者的青睐。Haberhauer等采用

T-FTIR光谱研究分析了不同层次土壤有机质分解

状况,与森林土壤层相比,草地土壤层凋落物的输入

具有更高的均匀性[5]。Geyer等应用透射FTIR光

谱结合偏最小二乘回归(PLSR)方法预测土壤腐殖质

的可能性[6]。Cuadros等利用透射FTIR光谱研究

了高岭石-蒙脱石的性质和演化机理[7]。
由于FTIR光谱在土壤学科研究的不断深入,传统

透射FTIR光谱技术已不能满足科研的实际要求,而

FTIR光谱仪附件衰减全反射(AttenuatedTotalReflec-
tion;ATR)和漫反射(DiffuseReflection;DR)光谱的出

现,解决了这一问题,并应用到土壤学领域中的分析研

究。如ATR-FTIR光谱技术可用于获得碳的形态结构

特征[8]以及测定矿物样品中多个固定波数的吸光度[9];

ATR-FTIR光谱还可以通过结合高斯曲线拟合来分析

土壤有机质碳官能团变化特征[10];DR-FTIR光谱可

用于量化土壤光谱带[11]、定量分析土壤有机质中腐

殖酸的浓度和官能团的相对浓度[12]以及土壤中的无

机离子[13];DR-FTIR光谱还可以结合化学计量学方

法,建立分析土壤成分的模型,快速对土壤腐殖层及

矿质层土壤中的碳含量进行分析[14]。综上,由于红

外光谱仪附件的出现,傅里叶变换红外光谱测试平台

功能不断扩大,性能逐渐提高,也使FTIR光谱技术

在土壤分析中得到更加广泛的应用。
虽然目前T-FTIR,DR-FTIR和 ATR-FTIR这

3种光谱技术在土壤中有着较多的研究,但是由于被

测的样品本身存在差异,不同光谱技术的优劣以及适

用范围尚不清楚。因此本试验用纯度较高的有机物

与成分复杂的土壤为试验材料,对3种不同FTIR光

谱技术的测定结果进行对比分析,为光谱技术在土壤

学领域中的应用提供理论依据与技术支撑。

1 材料与方法

1.1 仪器设备

本试验所用仪器为ThermoScientificNicoletiS50傅

立叶变换红外光谱仪,包括透射平台、衰减全反射平台

和漫反射平台。检测范围4000~400cm-1,扫描次数

221                  水 土 保 持 研 究                   第29卷



32次,分辨率4cm-1,测定时选择自动大气背景扣

除,每次测试完成后用酒精棉进行清洁。

1.2 试验材料

于2020年11月,在陕西省富县任家台子午岭林

区内采集辽东栎林地和草地的0—20cm的原状土,
带回实验室自然风干后挑出根系、石块、虫体等杂物

后研磨备用。有机物 (苯甲酸、硬脂酸)为分析纯,于
常温下保存备用。对混合土壤(辽东栎、草地)测定选

取9个不同比例(1∶0,9∶1,4∶1,2∶1,1∶1,1∶2,

1∶4,1∶9,0∶1)。

1.3 试验方法

1.3.1 傅里叶变换红外透射光谱(T-FTIR) 透射

法是采用溴化钾压片法对样品红外光谱测定,对于已

知官能团有机物(苯甲酸、硬脂酸)的测定,将光谱纯

的溴化钾在120℃下烘干4h,有机物在40℃烘箱内

烘干10h至恒重,按照1∶150比例放置于玛瑙研钵

中,并在红外灯下充分研磨5min以保证有机物与溴

化钾混合均匀,充分研磨后的有机物转移到压片装置

并填充均匀,上压片机加压20MPa压片约30s,压
片的厚度大约为1mm左右并呈乳白色不透明状且

有机物均匀的分布在溴化钾内部。
土壤样品用玛瑙研磨仪磨过0.053mm分样筛,

将光谱纯的溴化钾在120℃下烘干4h,土壤样品

60℃烘干16h至恒重,并按照1∶100比例混合并放

置于玛瑙研钵中,在红外灯下充分研磨5min以保证

土壤样品与溴化钾混合均匀,研磨后的土壤样品转移

到压片装置并填充均匀,在压片机加压20MPa压片

约30s,压片的成品厚度大约为1mm左右,呈半透

明状且土壤样品均匀的分布在溴化钾内部。

1.3.2 傅里叶变换红外漫反射光谱(DR-FTIR) 对

于已知官能团有机物(苯甲酸、硬脂酸)的单一测定,
有机物在40℃烘箱内烘干10h,取适量的有机物,放
置于玛瑙研钵中,并在红外灯下充分研磨5min以保

证有机物粒径均匀,充分研磨后的有机物在不使用任

何压力的条件下填充在样品凹槽中,样品表面用锋利

的刮刀使之光滑平整。
土壤样品用玛瑙研磨仪磨过0.053mm分样筛,

将土壤样品60℃烘干16h至恒重,称取适量的土壤

样品,放置于玛瑙研钵中,并在红外灯下充分研磨5
min以保证土壤样品粒径均匀。在不使用任何压力

的条件下填充在样品凹槽中,样品表面用锋利的刮刀

使之光滑平整。
对于有机物与溴化钾混合不同比例进行测定,需

将光谱纯的溴化钾在120℃下烘干4h,有机物在

40℃烘箱内烘干10h,按照1∶150比例放置于玛瑙

研钵中,并在红外灯下充分研磨5min以保证有机物

与溴化钾混合均匀,充分研磨后的有机物在不使用任

何压力的条件下填充在样品凹槽中,样品表面用锋利

的刮刀使之光滑平整。

1.3.3 傅里叶变换红外衰减全反射光谱(ATR-FTIR)
对于已知官能团有机物(苯甲酸、硬脂酸)的测定,有
机物在40℃烘箱内烘干10h,取适量的有机物,放置

于玛瑙研钵中,并在红外灯下充分研磨5min以保证

有机物呈粉末状且粒径均匀。
测试前将土壤样品用玛瑙研磨仪磨过0.053mm

分样筛,将土壤样品60℃烘干16h至恒重,取适量的

土壤样品,放置于玛瑙研钵中,并在红外灯下充分研

磨5min以保证土壤样品粒径均匀。

1.4 数据处理与分析

采用Omnic9.9软件对红外光谱进行基线校正

并另存为CSV文本,使用Excel2019整理数据、R语

言进行数据分析,用Origin2021制作结果图。

2 结果与分析

2.1 不同红外光谱技术测定有机物样品的对比分析

2.1.1 衰减全反射光谱(ATR-FTIR) 由图1可知,
苯甲酸和硬脂酸在 ATR平台上测得的谱图呈现出

较好的特征吸收峰,可对光谱图进行鉴别与分析。苯

甲酸谱图中,3069.28cm-1是苯环中次甲基-CH 的

伸缩振动吸收峰,2996.68cm-1是羧酸中羟基-OH
伸缩振动吸收峰,1682.43cm-1是羧酸中羰基-C=O
的伸缩振动吸收峰,1600.45,1582.12,1495.88,

1454.10cm-1是苯环C=C骨架伸缩振动吸收峰,

1420.35cm-1,932.43cm-1分别是羧酸中羟基-OH
面内和面外弯曲振动吸收峰,1289.80cm-1是 C-O
键伸缩振动吸收峰,705.99和683.48cm-1是单取代

苯环中次甲基-CH变形振动的特征吸收峰。在硬脂

酸谱图中,2954.67,1373.91cm-1分别是甲基-CH3
伸缩振和弯曲振动吸收峰,2914.53,2847.41cm-1

分别是亚甲基-CH2的不对称伸缩振动和对称伸缩振

动吸收峰,1697.64cm-1为羧酸中羰基-C=O键伸

缩振动吸收峰,1471.34cm-1为亚甲基-CH2对称弯

曲振动吸收峰,1098.41cm-1为C-O键伸缩振动吸

收峰,1410.45,932.43cm-1分别为羧酸中羟基-OH
的面内和面外弯曲振动吸收峰。

2.1.2 透射光谱(T-FTIR) 由图2可知,用纯度较
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高的有机物样品可以制备成锭片进行上机测试,但谱

图中出现平头峰,没有有效特征吸收峰,无法对光谱

图进行鉴别与分析。
由图3可知,用KBr稀释过的苯甲酸和硬脂酸的谱

图呈现出较好的特征吸收峰,可对光谱图进行鉴别与分

析。苯甲酸谱图中,3071.97cm-1是苯环中次甲基-CH
的伸缩振动吸收峰,3000.83cm-1是羧酸中羟基-OH伸

缩振动吸收峰,1686.08cm-1是羧酸中羰基-C=O的伸

缩振动吸收峰,1601.96,1583.64,1496.46,1454.10
cm-1是苯环C=C骨架伸缩振动吸收峰,1424.96
cm-1,934.77cm-1分别是羧酸中羟基-OH面内和面

外弯曲振动吸收峰,1292.87cm-1是 C-O键伸缩振

动吸收峰,705.99和683.48cm-1是单取代苯环中次

甲基-CH变形振动的特征吸收峰。在硬脂酸谱图

中,2955.83,1375.19cm-1分别是甲基-CH3伸缩振

和弯 曲 振 动 吸 收 峰,2917.21,2849.12cm-1 分

别是亚甲基-CH2的不对称伸缩振动和对称伸缩振

动吸收峰,1686.08cm-1为羧酸中羰基-C=O键伸

缩振动吸收峰,1471.34cm-1为亚甲基-CH2对称弯

曲振动吸收峰,1099.10cm-1为C-O键伸缩振动吸

收峰,1410.83,933.21cm-1分别为羧酸中羟基-OH
的面内和面外弯曲振动吸收峰。

图1 苯甲酸和硬脂酸ATR-FTIR谱图

图2 苯甲酸与硬脂酸T-FTIR谱图

2.1.3 漫反射光谱(DR-FTIR) 由图4可知,苯甲

酸和硬脂酸在DR平台上测得的谱图呈现出较好的

特征吸收峰,可对光谱图进行鉴别与分析。苯甲酸谱

图中,3073.21cm-1是苯环中次甲基-CH 的伸缩振

动吸收峰,3035.66cm-1是羧酸中羟基-OH伸缩振

动吸收峰,1716.29cm-1是羧酸中羰基-C=O的伸

缩振动吸收峰,1603.59,1584.38,1496.57,1455.67
cm-1是苯环 C=C骨架伸缩振吸收峰,1431.74,

947.94cm-1分别是羧酸中羟基-OH 面内和面外弯

曲振动吸收峰,1303.82cm-1是 C-O键伸缩振动吸

收峰,719.14和685.06cm-1是单取代苯环中次甲基-
CH变 形 振 动 的 特 征 吸 收 峰。在 硬 脂 酸 谱 图 中,

421                  水 土 保 持 研 究                   第29卷



2958.57,1376.40cm-1分别是甲基-CH3伸缩振和

弯曲振动吸收峰,2917.21,2857.70cm-1分别是亚

甲基-CH2的不对称伸缩振动和对称伸缩振动峰,

1717.59cm-1为羧酸中羰基-C=O键伸缩振动吸收

峰,1470.11cm-1为亚甲基-CH2对称弯曲振动吸收

峰,1098.79cm-1为C-O键伸缩振动吸收峰,1410.79,

941.74cm-1分别为羧酸中羟基-OH 的面内和面外

弯曲振动吸收峰。

2.2 土壤样品在不同红外光谱技术中的对比分析

2.2.1 衰减全反射光谱(ATR-FTIR) 由图5可知,
在ATR平台上对辽东栎土壤样品测得的谱图仅有

两个有效特征吸收峰,分别为1455.38cm-1处甲基-
CH3变形振动和1007.94cm-1处醚键C-O-C特征吸

收峰。

图3 KBr稀释后苯甲酸和硬脂酸T-FTIR谱图

图4 苯甲酸和硬脂酸DR-FTIR谱图

2.2.2 透射光谱(T-FTIR) 由于土壤本身的特性 无法压片,只能与 KBr粉末混合后制备成锭片上机
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测试。由图6可知,辽东栎的土壤谱图呈现出较好的

特征 吸 收 峰,可 以 对 光 谱 图 的 进 行 鉴 别 与 分 析。

3619.00,3550.98cm-1是醇酚类化合物中羟基-OH
特征吸收峰,2971.90,2850.24cm-1为脂肪类化合

物中 甲 基-CH3 特 征 吸 收 峰,1660.20,1543.20,

1432.67cm-1为芳香类化合物中苯环C=C骨架特

征吸收峰,1031.03cm-1为多糖类化合物中醚键

C-O-C特征吸收峰。
2.2.3 漫反射光谱(DR-FTIR) 由图7可知,辽东栎

土壤的谱图呈现出较好的特征吸收峰,可以对光谱图的

进行鉴别与分析。3620.69,3410.73cm-1是醇酚类化合

物中羟基-OH特征收峰,2930.23cm-1为脂肪类化合物

中甲基-CH3特征吸收峰,1992.13,1867.86,1794.95
cm-1为石英的泛频峰,1621.70,1454.22cm-1为芳香类

化合物中苯环C=C骨架特征吸收峰,982.42cm-1糖类

化合物中醚键C-O-C特征吸收峰。

图5 辽东栎土壤ATR-FTIR谱图

2.3 土壤混合样品在T-FTIR与DR-FTIR技术中定

量分析

通过比较土壤官能团在3种不同傅里叶变换技术

下特征吸收峰的差异,发现T-FTIR以及DR-FTIR的表

征效果较好,因此采用这两种光谱技术进行进一步的定

量分析。以辽东栎土壤样品作为参照与草地的土壤样

品按不同比例混合,分别用T-FTIR与DR-FTIR测试,
分析每个测试样品谱图中不同波段的特征吸收峰面积

差异后,选取波数2980~2880cm-1吸收峰面积作为参

照。由图8可知,随着混合样品中草地土壤质量分数的

逐渐增大,波段1470~1440cm-1与2980~2880cm-1

的吸收峰面积的比值随之升高。线性拟合T-FTIR光谱

中R2=0.70,DR-FTIR光谱中R2=0.88。

图6 辽东栎土壤与KBr混合T-FTIR谱图

图7 辽东栎土壤DR-FTIR谱图

图8 两种光谱测试下的线性拟合图

3 讨 论

3.1 有机物与土壤样品在ATR-FTIR光谱技术中的

差异

图1中苯甲酸与硬脂酸样品均出现本身具有的

特征吸收峰,表明 ATR-FTIR光谱技术可以得到样

品中官能团或者基团的特征吸收峰。图5中辽东栎

土壤样品仅在1455.38cm-1,1007.94cm-1处出现

甲基-CH3和醚键C-O-C两个特征吸收峰。这一方面

是由ATR-FTIR光谱工作原理导致的。当红外光束在

晶体内的入射角大于临界角时会发生全反射。这时红

外光束并未穿越晶体表面进入待测样品,而是在晶体的

外边面附近产生隐失波,当样品与晶体外表面接触时,
在反射点隐失波会穿入样品。从隐失波衰减的能量可
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得到样品的吸收信息,检测器经转换与变换得到样品

的ATR-FTIR光谱[15]。隐失波的穿透深度受光束

波长的影响。穿透深度与光束的波长呈正比,不同波

长的红外光透入样品的深度不同,在长波处吸收峰因

透入深度大使峰强增大,在短波处吸收峰较弱[16]。
所以ATR-FTIR光谱在不同波数区间灵敏度也不相

同,这就是在短波区域灵敏度低的原因。另一方面是

由于土壤本身的异质性,使其折射率较低,从而影响

吸收峰的强弱。相比于土壤样品,有机物样品本身的

折射率较高。因此,ATR-FTIR光谱适用于纯度较

高的样品,对组成复杂的土壤样品不宜使用。

3.2 有机物与土壤样品在T-FTIR光谱技术中的差异

在T-FTIR光谱试验中,把有机物(苯甲酸、硬脂

酸)制备成锭片测试后,并没有得到有效特征吸收峰

谱图,而是在谱图中出现平头峰(图2),其原因是测

试样品含量过多与浓度过高使得特定波段红外光被

全吸收。在T-FTIR测试过程中,样品被放置在红外

光束的路径上,当红外光源照射样品后,样品中的分

子会吸收某些特定波长的光,使样品中的分子被激发

到一个更高的能量状态,就会发生红外光的吸收,没
有被吸收的光会到达检测器,经转换与变换得到样

品的T-FTIR光谱[17]。即使有机物所用含量达到制

备锭片的最小值时,大部分红外光线也无法穿过样

品到达检测器。由图3可知,当用 KBr与有机物样

品150∶1混合稀释后,样品含量减少同时浓度降低,
使其具有更好的透光性,由此可以得到清晰具有特征

吸收峰的谱图。因此,根据T-FTIR光谱的工作原理

可知,制备的样品必须浓度较低且锭片厚度较薄,才
能有足够的光线到达检测器。

对于土壤而言,土壤是复杂多组分混合物质,其
本身不具有压制成片的特性,需使用 KBr与土壤样

品按100∶1混合后,研磨充分后制备成透光性较好

的锭片。由图6可知,辽东栎土壤样品测试谱图中具

有明显的特征吸收峰。因此,T-FTIR光谱对纯度较

高和成分复杂土壤样品都可以进行测试,但制备样品

工艺较复杂,需先用KBr与样品混合稀释,再将混合

后的样品放入模具压成锭片方可上机测试。

3.3 有机物与土壤样品在 DR-FTIR光谱技术中的

差异

在DR-FTIR光谱测试中,无论是纯度较高的有机

物还是成分复杂的土壤样品均能测得有效特征吸收峰

(图4,图7)。这是因为DR-FTIR中红外光照射到粉末

样品表层上时,红外光与样品的作用有两种。一部分光

在样品颗粒表面反射,由于反射光束没有进入样品颗粒

内部,所以不负载样品的任何信息。另一部分光会射入

样品内部,光束在样品内部经过多次的透射、折射和

反射后,从粉末样品的表面各个方向射出来组成漫反

射光并汇集到检测器上[18]。这部分漫反射光与样品

分子发生了相互作用,负载了样品的结构和组成信

息[19]。由此可知,DR-FTIR光谱技术对样品的纯度

也无特殊要求,适用于成分较纯的有机物与成分复杂

的土壤样品,且只需少量的样品,无需制备样品,。
此外,有机物和土壤在3种光谱中吸收峰的峰位

并不相同,这是因为其测定原理的不同,对样品作用

的机理也就不同,从而导致相同官能团或基团的吸收

峰的峰位发生偏移现象,但这并不影响对图谱中特征

吸收峰归属的比对与识别。

3.4 土壤混合样品在T-FTIR与DR-FTIR技术中定

量分析

红外光谱定量分析是根据郎伯-比尔定律,在透

射光谱中吸光度与样品组分百分含量呈正比,也与样

品厚度呈正比[20]。而漫反射光谱的吸光度与样品的

组分含量不符合郎伯-比尔定律,是因为存在镜面反

射光。须将吸光度转化成K-M值以消除与波长有关

的镜面反射效应,转换后的K-M 值与样品组分含量

就可以呈线性比例关系进行定量分析[21]。由图8可

知,随着草地土壤样品的质量分数逐渐增大吸收峰面

积的比率随之升高,线性拟合结果DR-FTIR比 T-
FTIR光谱较好。原因是与 DR-FTIR光谱技术相

比,T-FTIR光谱技术在样品制备过程中增加了KBr
稀释与压片工艺,具体表现为样品与 KBr混合研磨

过程中均匀性不能得到保证,在压片过程中并不能保

证每次重复的样品厚度是一致的。透射光的强度受

样品的厚度及土壤样品在KBr内部分布均匀情况的

影响。因此,DR-FTIR光谱技术在获取样品组成和

结构信息方面更为直接可靠。

4 结 论

ATR-FTIR光谱技术仅适用于纯度较高的物质

分析,对成分复杂的土壤样品不适用。T-FTIR光谱

技术可用于纯度较高物质和成分复杂的土壤样品,但
需用KBr稀释,且制备工艺较为复杂。DR-FTIR光

谱技术可直接用于测定有机物和成分复杂的土壤样

品,无需经 KBr稀释,无需制备样品,简单易操作。
在混合物定量分析中,DR-FTIR优于T-FTIR光谱

技术,可用于大量土壤样品的测定。
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