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傅里叶变换光谱仪用红外水平衰减全反射测试仪

孟庆华，向　阳

（中国科学院 长春光学精密机械与物理研究所，吉林 长春１３００３３）

摘要：介绍了用于傅里叶变换光谱仪的红外水平衰减全反射（ＡＴＲ）测试仪的基本原理和设计思想，分析了影响光谱强度

的穿透深度和反射次数。将光斑缩小三倍聚焦到样品上，把光路还原聚焦到接收器上，对能量利用率进行了分析计算。

给出了在ＦＴＳ７傅里叶变换光谱仪上用该测试仪测量的几种样品的光谱图。结果表明，该测试仪能量利用率为５％，全

反射１５次，所测谱图质量接近于同类装置水平。
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１　引　言

　　随着表面科学的发展，需要了解越来越多材

料的分子结构及其经过物理或化学变化的情况。

傅里叶光谱仪与常规色散型光谱仪相比，具有光

通量大、分辨率高、信噪比大和光谱范围宽等突出

优点，目前已成为分析研究工作的一种主要手

段［１４］。通常的光谱仪是通过测量样品的透射光

谱来分析其分子结构特性的，但有些样品不透明、

高度吸收和散射红外光，不适于用常规的红外透

射分析。而用衰减全反射（ＡＴＲ）分析技术能得



到满意的红外光谱图［５］，它为织物、橡胶、涂料、纤

维和纸质等样品提供了独特的制样摄谱技术，在

高分子材料的红外光谱鉴定分析以及有机材料的

表面研究中尤显重要［６７］。水平 ＡＴＲ不仅有其

它种类 ＡＴＲ特点，还可对粘性液体和较厚样品

进行光谱分析，样品安装更加方便。

ＡＴＲ技术的使用不仅拓展了ＦＴＳ７傅里叶

光谱仪等大型设备的使用功能，满足了科研和生

产重大项目的需要，而且可替代进口，在国内有一

定的推广价值。本文介绍了水平ＡＴＲ测试仪的

基本原理，对影响光谱强度的因素进行了分析，对

光学系统设计思想和能量利用率也进行了讨论。

２　基本原理

　　 用水平 ＡＴＲ测试仪测得的是样品吸收光

谱，光学原理示意图见图１。

图１　光学原理示意图

Ｆｉｇ．１　Ｏｐｔｉｃａｌｐｒｉｎｃｉｐｌｅ

样品和棱镜紧密接触，当光经棱镜底面和样

品表面时，满足折射定律：

狀１·ｓｉｎθ１＝狀２·ｓｉｎθ２， （１）

式中狀１ 为棱镜折射率；θ１ 为入射角；狀２ 为样品折

射率；θ２ 为折射角。当全反射时θ２ 为９０°，此时

ｓｉｎθ１＝狀２／狀１，θ１ 为临界角。对同一种样品，不同

材料的棱镜会有不同的临界角，ＫＲＳ５（狀１＝

２．３８）红外棱镜的临界角与样品折射率关系见表１。

表１　临界角与样品折射率关系

Ｔａｂ．１　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎｃｒｉｔｉｃａｌａｎｇｌｅｓ

ａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｅｓｏｆｓａｍｐｌｅｓ

样品折射率 １．６ １．５ １．４ １．３ 空气

临界角（°） ４２．２４ ３９．０７ ３６．０３ ３３．１１ ２４．８５

为保证全反射的产生和所获光谱的质量，入

射角θ１ 必须远大于临界角。当入射角θ１ 大于临

界角时，还有部分光束透过反射表面进入样品，穿

透一定深度后，再反射回棱镜。进入样品的光，在

样品有吸收的频率范围内光线会被样品吸收而强

度衰减，在样品无吸收的频率范围内光线被全部

反射。

ＡＴＲ的光谱强度取决于穿透深度犱狆、反射

次数、样品本身吸收大小和样品与棱镜的紧密贴

合情况，穿透深度犱狆见式（２）：

犱狆＝
λ／狀１

２π· ｓｉｎ
２
θ１－狀

２
２／狀槡

２
１

， （２）

式中λ为入射光波长；狀１ 为棱镜折射率；狀２ 为样

品折射率；θ１ 为入射角。从式（２）可以看出犱狆取

决于λ、狀１、狀２ 和θ１。对已选定的棱镜材料和样品

（即狀２ 和狀１ 已定）而言，对某一波长的穿透深度

主要取决于入射角θ１，入射角愈大则犱狆愈小；对

已选定的入射角（θ１ 一定）和样品（狀２ 一定），当棱

镜狀１ 愈大犱狆愈小。ＡＴＲ的反射次数与棱镜长

度、厚度和角度的关系示意图见图２。

图２　光线全反射示意图

Ｆｉｇ．２　Ｔｏｔａｌｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｏｆｏｐｔｉｃａｌｂｅａｍ

全反射次数犖 计算如下：

犖＝
犔

犜·ｔａｎθ１
－１． （３）

从式（３）可以看出增加犔，减小犜 和θ１ 可以

使反射次数增加。但在实际中受到材料来源和整

个装置的设计尺寸限制，一般犔不超过５０ｍｍ。

犜减小，使进光斜面减小，会造成光能利用率减

小。为保证获得好的光谱质量，入射角不能等于

或接近临界角，否则将会产生波峰畸变。

３　光学设计和结构设计

３．１　光学设计

为了能得到满意的谱图，在保证水平 ＡＴＲ

测试仪有一定的能量利用率外，可尽量提高ＡＴＲ
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的光谱强度，即有较深的穿透深度和较多的反射

次数。但有时为了提高 ＡＴＲ的光谱强度，增加

反射次数，将导致能量利用率下降，二者相互矛

盾，所以应根据实际情况，综合考虑。

为了有较高的光谱强度，首先应有较深的穿

透深度，即应有较小的入射角和棱镜有较低的折

射率，参照国外类似装置，本文取棱镜的材料为

ＫＲＳ５，入射角为４５°；其次应有较多的反射次数，

考虑材料来源和装置设计尺寸限制，取晶体长度

犔＝４８ｍｍ，为了有一定的光能利用率，晶体厚度

犜＝３ｍｍ，则反射次数犖＝１５。

在红外掠角反射装置［８］中，会聚镜采用球面

反射镜，但离轴角偏大，造成能量损失偏大。在红

外漫反射装置［９］中，会聚镜是采用离轴椭球面反

射镜，加工周期长，加工成本较高，加工和装调都

有一定难度。经过对以上两种装置的分析和参考

国外类似装置，选择球面反射镜作会聚镜，通过合

理安排反射镜的位置减小会聚镜的离轴角，减小

能量损失。在对ＦＴＳ７光学系统和样品室充分

分析基础上，设计了水平 ＡＴＲ测试仪的光学系

统。为了提高能量利用率，可将Φ１８ｍｍ光斑缩

小３倍，即Φ６ｍｍ的光斑照在棱镜端面上，光束

在棱镜内部多次全反射后，从棱镜另一端面射出，

再经还原系统，与原光路重合。水平 ＡＴＲ测试

仪光学系统图如图３。

图３　光学系统示意图

Ｆｉｇ．３　Ｏｐｔｉｃａｌｓｙｓｔｅｍ

原光学系统光束聚焦于犃点，为一Φ１８ｍｍ

光斑。从傅里叶光谱仪主机出射的光线经犕１ 平

面反射镜后聚焦于犅点，再经平面反射镜犕２、平

面反射镜犕３ 和会聚镜 犕４ 后，聚焦于棱镜的右

端面上；在棱镜内部多次全反射后，从左端面射

出，此时为一发散光束，再经会聚镜犕５、平面反射

镜犕６、平面反射镜犕７ 和平面反射镜犕８ 后聚焦

于犃点，与原光路重合。其中棱镜是该装置的关

键元件，加工精度要求较高。

３．２　能量利用率

在光能利用率上，影响水平 ＡＴＲ测试仪的

因素较多，主要有反射面反射率；棱镜入射端面和

出射端面反射损失；棱镜吸收损失；棱镜入射端面

小于光斑尺寸，导致部分边缘光线不能进入系统；

棱镜上下表面由于加工因素，有散射和漫射损失等。

（１）８个反射面，表面镀铝反射膜，反射率在

红外ρ＝０．９５，则能量利用率犓１＝ρ
８＝０．６６３；

（２）ＫＲＳ５的折射率为２．３８，由反射率公式

犚＝（狀－１）２／（狀＋１）２ 得出棱镜两个端面反射损

失为１－（１－犚）２＝０．３０６，则能量利用率犓２＝０．６９４；

（３）由材料供应商提供的数据，厚度为１ｍｍ

的ＫＲＳ５的透过率为０．６８，而光线在棱镜内部反

射的路径长度为 犖＝１４× ３２＋３槡
２ ＋２×３＝

６５．３９７ｍｍ，只考虑吸收损失的能量利用率为：

犓３＝（１－
犓２－０．６８

犓２
）６５．３９７＝０．２６４；

（４）照到棱镜入射端面的光斑为Φ６ｍｍ，而

棱镜 宽 度 取 １５ ｍｍ，入 射 端 面 的 斜 面 长 为

３２＋３槡
２＝４．２４３ｍｍ。棱镜端面投影与光斑相对

关系如图４。阴影部分光斑能量将被利用，通过

计算，阴影部分面积与光斑面积比为０．８１８，则能

量利用率为犓４＝０．８１８。

图４　棱镜端面投影与光斑相对关系

Ｆｉｇ．４　Ｒｅｌａｔｉｖｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｆａｃｕｌａａｎｄ

ｐｒｉｓｍｓｕｒｆａｃｅ

考虑这四项因素的能量利用率为犓＝犓１·

犓２·犓３·犓４＝０．０９９，即能量利用率只有９．９％，

所以ＡＴＲ装置的能量损失是比较大的。

３．３　结构设计

ＡＴＲ装置的底面设计有两个定位销。定位
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销和傅里叶光谱仪样品室的定位孔配做，以保证

ＡＴＲ装置装在傅里叶光谱仪样品室后，两光路能

准确匹配。

反射镜可进行俯仰和旋转两维微量调整，以

保证光轴在每个反射镜和梯形棱镜两个端面中

心。各个反射镜之间的位置和相对角度关系通过

机械加工保证，俯仰和旋转微量调整采用常用的

三拉三顶机构进行调整。由于机械加工存在一定

的误差，球面反射镜还需能调焦。调焦机构采用

丝杆机构，圆柱形导轨加工有导向槽，用销钉进行

导向。

棱镜固定在棱镜架上，一端刚性接触，另一端

用弹簧片压紧。弹簧片压力不能过大，以免棱镜

产生应力。所测固体样品可直接放在棱镜上，粘

性样品可涂敷在棱镜面上。

４　测试结果

４．１　干涉图

图５和图６是ＦＴＳ７傅里叶光谱仪透射光

图５　ＦＴＳ７干涉图

Ｆｉｇ．５　ＦＴＳ７ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｐａｔｔｅｒｎ

图６　放入测试仪后的干涉图

Ｆｉｇ．６　Ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｐａｔｔｅｒｎａｆｔｅｒｍｅａｓｕｒｉｎｇｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔ

路和放入水平 ＡＴＲ测试仪后的干涉图，干涉图

主峰高之比接近于５％。从干涉图可以看出，放

入水平 ＡＴＲ 测试仪后能量损失较大。由于

ＫＲＳ５晶体采用国产材料，材料的纯度和晶体表

面加工的光洁度不如国外，能量利用率比理论计

算值也要低一些。

４．２　样品谱图

图７和图８是用水平ＡＴＲ测试仪测得的聚

氯乙烯和化妆品的红外吸收光谱图。由于聚氯乙

烯和化妆品是粘性液体不透光，无法用透射方法

测量光谱图。虽然用水平ＡＴＲ测试仪能量损失

比较大，但多次全反射后样品吸收也增加，依然能

得到较满意的聚氯乙烯和化妆品等样品的红外吸

收光谱图。

图７　聚氯乙烯的红外吸收光谱图

Ｆｉｇ．７　Ｉｎｆｒａｒｅｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｇｒａｍｏｆｐｏｌｙｖｉｎｙｌ

ｃｈｌｏｒｉｄｅ

图８　化妆品的红外吸收光谱图

Ｆｉｇ．８　Ｉｎｆｒａｒｅｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｇｒａｍｏｆｃｏｓｍｅｔｉｃ

５　结　论

　　 本文设计的水平ＡＴＲ测试仪，其性能接近

于国外同类装置水平。全反射次数１５次，光能利
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用率５％。虽然能量损失比较大，但依然能得到

较满意的样品红外吸收光谱图。仪器经调试后所

有光学件全部被锁紧，用户只需安放样品，使用比

较方便。红外水平 ＡＴＲ测试仪造价低，如果能

在国内推广使用，会有较高的经济效益。
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