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摘 要： 介绍了傅里叶变换光谱仪的衰减内全反射装置 (ATR) 的基本原理、 光学和机械结构设计。 将光斑
缩小 3倍聚焦到样品上， 光路再还原聚焦到接收器上。 分析了穿透深度和内全反射次数， 对能量利用率进行
了估算。 该装置实际能量利用率为 6% ， 内全反射 l4 次。 最后给出了在美国伯乐公司 FTS-7 傅里叶变换光
谱仪上用该装置测试聚丙烯和头发样品的红外光谱图。
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Abstract: The general consideration, design of optical and mechanical structure for an inner attenuation total
reflection (ATR) instrument used in infrared Fourier transform spectroscopy were introduced. The facula was reduced
three times and focalized on samples， the optical system was restored and focalized to a receiver. The penetrating
depth and inner total reflective times were analyzed, and the energy usage ratio could be calculated． The results showed
that the energy usage ratio was 6%， the inner total reflection was fourteen times. At last, several samples of hair and
polypropylene were tested by the FTS-7 infrared Fourier transform spectroscopy of American Bio-rad Company.
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1 引 言

在实际应用中， 需要了解很多材料的分子结构

及其经过物理或化学变化的情况。 傅里叶光谱仪的

优点是光通量大、 分辨率高、 信噪比大和光谱范围

宽等， 是分析研究工作的一种主要手段[1-4]。 对有些不

透明、 高度吸收和散射红外光的样品， 常规的红外

透射分析方法不适用， 而用衰减内全反射 (ATR) 分

析技术能得到满意的红外光谱图[5]， 它特别适用于用

一般制样方法不能制备的样品， 尤其适合于表面涂

层和表面反应的研究， 在高分子材料的红外光谱鉴

定分析及有机材料的表面研究中尤其重要 [6-7]。 ATR
技术的使用拓展了傅里叶光谱仪的使用功能， 满足

了科研和生产重大项目的需要。 本文介绍了红外傅

里叶光谱仪用 ATR 装置的基本原理， 对光学系统设
计和机械结构设计进行了讨论。

2 基本原理

当一束光线从高折射率材料进入低折射率样品

时， 如入射角大于临界角则产生全内反射。 理论上

所有能量被反射， 但实际上， 光束总有些透过反射

表面或渗入一些， 穿透到样品表面内一定深度， 其

形成的驻波电场强度在样品内部以指数形式衰减。

E=E0 e-Z/dp （1）

E 为从反射界面到样品某处的距离； E0为界面处的

场强； dp为穿透深度。

dp= λ
2π（sin2α-n21

2）1/2 （2）

其中， n21=n2/n1， n1和 n2分别为样品和内反射元件的

折射率； λ为入射光线波长； α为入射角。 光学原理

图见图 1。

在不同波长区域， 样品吸收能量的多少各不相

同， 全反射光束的能量会有强有弱， 样品吸收能量

越多， 其反射能量越弱。 一般一次反射获得的能量

变化是相当小的， 光谱的吸收带很弱， 如增加全反

射次数， 样品多次吸收光束的能量， 反射光谱中吸

收带就越强。 为得到质量较好的 ATR 光谱图， 根据

待测样品选择合适的棱镜材料和最佳入射角。 棱镜

的折射率和入射角大， 穿透深度低， 样品吸收能量

少， 光谱吸收带弱但光谱畸变小； 反之， 若入射角

小， 穿透深度大， 光谱图中吸收带强度会发生畸变，

选择合适的入射角才能得到较好的光谱。

3 系统设计

3．1 光路设计
为了能得到满意的 ATR 光谱图， 应根据实际情

况综合考虑光谱强度和穿透深度。 提高 ATR 的光谱
强度， 即有较深的穿透深度和较多的反射次数， 但

有时增加反射次数将导致能量利用率下降， 二者相

互矛盾。 水平 ATR 装置可对粘性液体和较厚样品进
行光谱分析， 但体积较大， 因此， 我们采用竖直式

光路设计[8]。

内全反射次数为：

N= L
T×tanθ -1 （3）

其中， N为内全反射次数； L为晶体长度； T为晶体

厚度； θ为入射角。
棱镜的材料为 KRS-5， 入射角 θ 为 45°， 考虑

KRS-5有毒， 大块材料价格较贵且加工较难， 红外傅

立叶光谱仪样品室空间尺寸的限制， 取晶体长度 L为

45 mm， 外形为平行四边形， 为了有一定的光能利用

率， 晶体厚度 T为 3 mm， 则内全反射次数 N=14。
由于球面反射镜加工周期短且加工成本较低，

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的基础上， 设计了

ATR 装置的光学系统。 为了提高能量利用率， 将

18 mm光斑缩小 3倍， 即 6 mm的光斑照在棱镜端面图 1 光学原理示意图

样品

棱镜
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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。 ATR 装置

光学系统图见图 2。

原光学系统光束聚焦于 A 点， 为-准18 mm 光
斑。 从傅里叶光谱仪主机出射的光线经 M1和 M2平

面反射镜后聚焦于 B点， 再经会聚镜 M3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 M4 、 平

面反射镜 M5、 平面反射镜 M6和平面反射镜 M7后聚

焦于 A点， 与原光路重合。

3．2 能量利用率
在光能量利用率上， 影响因素主要有： 反射镜

的反射率； 平行四边形棱镜入射端面和出射端面反

射损失； 棱镜吸收损失； 棱镜入射端面小于聚焦光

斑尺寸， 使边缘光线不能进入光学系统所造成的损

失； 棱镜上下表面由于材料硬度因素影响， 加工后

有散射和漫射损失等。
●7个反射面， 表面镀铝反射膜， 反射率在红外

波段经测试 R1为 0．94， 则能量利用率 Q1= R7
1=0.648。

● KRS-5 的折射率为 2.38， 由反射率公式 R2=
（n-1）2
（n+1）2
得出棱镜两个端面反射损失为 1-(1-R2）2， 能

量利用率 Q2=（1－R2）2＝0.694。
●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 14× 32+32姨 =59.397 mm，

能量利用率 Q3= 1- Q2-0.68
Q2

姨 姨59.397=0.298。

● 照到棱镜入射端面的光斑为 6 mm， 而棱镜宽

度取 15 mm， 入射端面的斜面长为 4．243 mm。 则通

过斜面的光斑与入射光斑的面积比值为 0.818， 能量
利用率为 Q4＝0.818。
这四项因素的能量利用率为 Q=Q1×Q2×Q3×Q4=

0.109 6， 考虑散射和漫射损失实际能量利用率

＜10%， ATR装置的能量损失比较大。

3．3 结构设计和装调
傅里叶光谱仪样品室有两个定位销孔。 ATR 装

置的底面设计有两个定位销， 和傅里叶光谱仪样品

室的定位销孔配做， 以保证 ATR 装置装在傅里叶光
谱仪样品室后， 两光路能准确对准。 反射镜可进行

俯仰调整， 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， 保证光轴在每个反射镜和平行

四边形棱镜两个端面中心。 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。

ATR 装置装调分两步进行， 先在机下用 He-Ne
激光器进行粗调， 再在光谱仪上精调。 粗调只是进

行光轴的大致调整， 把 ATR 装置放在转台上， 再把

直角棱镜放在 ATR 装置基面上， 利用自准直原理把
激光器和 ATR 装置的基面调平行； 调整各反射镜俯
仰使激光垂直照在平行四边形棱镜一端斜面的中心，

把 ATR装置旋转 180°， 同样调整， 使激光照在平行
四边形棱镜另一端斜面的中心。 粗调好后， 把 ATR
装置放在光谱仪样品室里， 观察信号输出， 通过微

量调整各反射镜的旋转和俯仰， 球面反射镜进行前

后调整使信号输出最大， 能量利用率接近设计值时

调整完成。

4 测试结果

4．1 能量分布图
图 3 和图 4 是 FTS-7 傅里叶光谱仪透射光路和

放入 ATR装置后的能量分布图， 主峰高之比接近于

图2 光学系统示意图

M6 M2

M1

M7

M5

棱镜

M3

M4

A

B
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6% 。 从能量分布图可以看出， 放入 ATR 装置后能
量损失较大。 由于晶体含一定杂质， 在 1 400 cm-1处

出现一定的吸收。

4．2 样品谱图
图 5和图 6是用 ATR 装置测得的聚丙烯和头发

的红外吸收光谱图。 由于聚丙烯和头发不透光， 无

法用透射方法测量光谱图。 虽然用 ATR 装置能量损
失较大， 但多次全反射后样品吸收也增加， 依然能

得到较满意的聚丙烯和头发样品的红外吸收光谱图。

5 结 论

文中设计的 ATR 装置， 其性能接近于国外同类
装置水平。 内全反射次数 14 次， 光能利用率 6%。

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。 由于晶

体含一定杂质， 在 1 400 cm-1处出现一定吸收， 尚需

进一步改进。

图 4 放入 ATR装置后的能量分布图

图 3 FTS-7能量分布图

3 000 2 000 1 8004 000 1 400 1 000 600
0

2

4

6

8

10 BIO-RAD FTS-7

Re
sp
on
se

Wavenumbers
backm

RES=4 SCANS=10 SEN=1

3 000 2 0001 8004 000 1 400 1 000 600

0

0.05

0.10

0.15

BIO-RAD FTS-7

Ab
so
rb
an
ce

Wavenumbers
hair

RES=4 SCANS=256 SEN=1

0.20

图 6 头发的红外吸收光谱图

图 5 聚丙烯的红外吸收光谱图
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