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傅里叶变换衰减全反射红外光谱法

(ATR-FTIR) 的原理与应用进展
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【内容提要】傅里叶变换衰减全反射红外光谱( ATR-FTIR) 在难以制备的样

品、无损检测及表面信息的获取等方面具有独特的优势。本文对傅里叶变换

衰减全反射红外光谱( ATR-FTIR) 的基本原理、特点及应用进展进行了较为全

面的综述，对从事此方面相关工作的研究具有一定的参考价值。
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1 前言

红外光谱是分析化合物结构的重要手段。常规的透射法使用压片或涂膜进行测

量，对某些特殊样品( 如难溶、难熔、难粉碎等的试样) 的测试存在困难。为克服其不

足，20 世纪 60 年代初出现了衰减全反射 ( Attenuated Total Refraction ，ATR) 红外附

件，但由于受当时色散型红外光谱仪性能的限制，ATR 技术的应用研究领域比较局

限。80 年代初将 ATR 技术开始应用到傅里叶变换红外光谱仪上，产生了傅里叶变换

衰减全反射红外光谱仪( Attenuated Total internal Reflectance Fourier Transform Infrared
spectroscopy，简称 ATR-FTIR) 。ATR 的应用极大地简化了一些特殊样品的测试，使微

区成分的分析变得方便而快捷，检测灵敏度可达 10 － 9 g 数量级，测量显微区直径达数

微米
［1，2］。
ATR 附件基于光内反射原理而设计。从光源发出的红外光经过折射率大的晶体再

投射到折射率小的试样表面上，当入射角大于临界角时，入射光线就会产生全反射。事

实上红外光并不是全部被反射回来，而是穿透到试样表面内一定深度后再返回表面。
在该过程中，试样在入射光频率区域内有选择吸收，反射光强度发生减弱，产生与透射

吸收相类似的谱图，从而获得样品表层化学成份的结构信息
［3，4］。

ATR-FTIR 通过样品表面的反射信号获得样品表层有机成分的结构信息，它具有以
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下特点
［5］: ( 1) 制样简单，无破坏性，对样品的大小、形状、含水量没有特殊要求; ( 2 ) 可

以实现原位测试、实时跟踪; ( 3) 检测灵敏度高，测量区域小，检测点可为数微米; ( 4) 能

得到测量位置处物质分子的结构信息、某化合物或官能团空间分布的红外光谱图像微

区的可见显微图象; ( 5) 能进行红外光谱数据库检索以及化学官能团辅助分析，确定物

资的种类和性质; ( 6) 在常规 FTIR 上配置 ATR 附件即可实现测量，仪器价格相对低廉，

操作简便。
近年来，随着计算机技术的发展，ATR 实现了非均匀、表面凹凸、弯曲样品的微区无

损测定，可以获得官能团和化合物在微分空间分布的红外光谱图像。
总之，ATR-FTIR 作为红外光谱法的重要实验方法之一，克服了传统透射法测试的

不足，简化了样品的制作和处理过程，极大地扩展了红外光谱的应用范围。它已成为分

析物质表面结构的一种有力工具和手段，在多个领域得到了广泛应用。

2 ATR-FTIR 的基本原理

2. 1 衰减全反射(ATR)的原理

常规的透射式红外光谱以透过样品的干涉辐射所携带的物质信息来分析该物质，

要求样品的红外线通透性好。但很多物质如纤维橡胶等都是不透明的，难以用透射式

红外光谱来测量，另外有时人们对分析物表面感兴趣，在这些情况下，红外反射就成为

有力的分析工具。
反射光谱包括内反射光谱、镜反射光谱和漫反射光谱，其中以内反射光谱技术

( Internal Reflection Spectroscopy) 应用为多
［7］。内反射光谱也叫衰减全反射 ( ATR)

光谱，简称 ATR 谱，它以光辐射两种介质的界面发生全内反射为基础。如图 1 所

示，当满足条件 : 介质 1 ( 反射元件) 的折射率 n1 大于介质 2 ( 样品 ) 的折射率 n2，即

从光密介质进入光疏介质，并且入射角 θ 大于临界角 θc ( sinθc = n2 /n1 ) 时，就会发

生全反射
［3］。

由于绝大多数有机物的折射率在 1. 5 以下，因此根据 n1 ＞ n2 要求，要获得衰减全反

射谱需要试样折射率大于 1. 5 的红外透过晶体，常用的 ATR 晶体材料有: KSR － 5、锗

( Ge) 、氯化银( AgCl) 、溴化银( AgBr) 、硅( Si) 等
［8］，尤以前两种应用最多。KRS － 5 是一

种混晶，有毒。通常将 ATR 晶体做成菱形体，样品可以放到晶体的两个较大的侧面上。
晶体的几何尺寸受到全反射次数和光谱仪光源光斑大小的约束。

如果在入射辐射的频率范围内有样品的吸收区，则部分入射辐射被吸收，在反射辐

射中相应频率的部分形成吸收带，这就是 ATR 谱。
实际上，红外辐射被样品表面反射时，是穿透了样品表面一定深度后才反射出去

的。根据麦克斯韦理论，当一红外束进入样品表面后，辐射波的电场强度衰减至表面处

的 1 /e 时，该红外束穿透的距离被定义为穿透深度 dp，即

dp =
λ1

2πn1 sin2θ － ( n2 /n1 )槡 2
( 1)

式中: λ1 为红外辐射在反射介质中的波长; θ 为入射角; n1、n2 分别为晶体材料和试样的
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折射率。
由式( 1) 可知，穿透深度 dp 与光束的波长、反射材料和样品的折射率及入射角三个

因素影响。常用中红外辐射波长在 2. 5 ～ 25μm( 4000 ～ 400cm －1 ) 之间，dp 与 λ1 同数量

级，这说明 ATR 谱仅能提供距界面微米级或更薄层的光谱信息，这也是 ATR 技术广泛

用于薄层和界面吸附层研究的一个重要原因。dp 与 λ1 成正比。不同波长的 IR 光透入

样品层的深度不同，在长波时穿透深度大，因此，ATR 谱在不同波数区间灵敏度也不相

同。在长波处吸收峰因透入深度大而使峰强增大，在短波处吸收峰较弱，这是 ATR 谱与

透射谱的主要区别，也是 ATR 谱在短波区域灵敏度低的原因。
入射角与穿透深度的关系如图 2。当光束在棱镜与样品的接口上的入射角非常接

近临界角时，穿透深度将极迅速地增大，而在入射角远远大于临界角时，穿透深度的变

化则较缓慢。但当小于临界角时，几乎所有能量都进入样品。
另一与穿透深度有关的因素 ATR 晶体反射面与样品的接触效果。尽可能使样品与

ATR 晶体的反射面严密接触，提高接触效率，是获得高质量 ATR 谱的重要条件。

图 1 红外光在界面处发生全反射 图 2 穿透深度与入射角的关系曲线

经过一次衰减全反射，光透入样品深度有限，样品对光吸收较少，因此光束能量变

化也很小，所得光谱吸收带弱，信噪比差。为了增强吸收峰强度，提高测试过程中的信

噪比，现代 ATR 附件多采用增加全反射次数使吸收谱带增强，这就是所谓的多重衰减全

反射。其方法如图 3 所示。红外辐射束投射到一梯形反射元件上，经过 20 ～ 50 次全内

反射，因而在样品中的总穿透深度大大增加，可以获得令人满意的谱图。通常用下式来

计算反射次数 N，即

N = l
d cotθ ( 2)

式中: l 为全反射晶体的长度; d 为两个反射面间的距离，θ 为入射角。

图 3 多重内反射的形成
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全反射附件中使用 ATR 晶体的长度 l 和面间距 d 是固定的，而入射角 θ 可在一定

范围内变化。由式 2 可知，减少入射角能够增加全反射次数，使光束与样品作用次数增

加，也就加大了光程，因此可以提高信号测试强度。
2. 2 傅里叶变换红外光谱法(FTIR)的原理

20 世纪 50 年代，商品红外光谱仪问世，它以棱镜作色散元件，缺点是光学材料制造

困难分辨率低且仪器要求严格恒温恒湿。60 年代发展了以光栅作为色散元件的第二代

红外光谱仪，它弥补了棱镜红外光谱仪的缺点因此很快取代了它。70 年代出现了基于

干涉调频分光的傅里叶变换红外光谱仪( 简称傅里叶红外光谱仪) ，使仪器性能得到很

大提高
［8］。

傅里叶变换红外光谱仪没有色散元件，主要由光源( 硅碳棒、高压汞灯) 、迈克尔逊

干涉仪、试样插入装置、检测器( DTGS 或 MCT) 、计算机和记录仪等部分组成，其工作原

理如图 4 所示。
由红外光源发出的红外辐射经准直镜准直后变为平行红外光束进入干涉仪，经调

制后得到一束干涉光; 该干涉光通过试样后成为带有试样信息的的干涉光被检测器检

测。检测器将干涉光信号变为电信号，由计算机采集，得到带有试样信息的时域干涉

图，即时域谱( time domain) 。时域谱难以辨认，经过计算机进行傅里叶变换的快速计

算，将其转换成以透光率或吸收强度为纵坐标，以波束为横坐标的红外光谱图，即频域

谱( frequency domain) 。
光谱图的表达式( 干涉图的傅里叶变换) :

B( υ) = RTB0 ( υ) = ∫
－∞

+∞
ID ( x) e－i2πυxdx = FT－1［ID ( x) ］ ( 3)

式中: FT 为傅里叶积分变换缩写，B( υ) 为复原光谱，它与真实辐射光谱 B0 ( υ) 相差一个

乘数因子 RT。

图 4 傅里叶变换红外光谱仪的排列和工作示意图
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图 5 傅里叶变换红外光谱仪透射法( a) 和 ATR 法( b) 的光路图比较

FTIR 的 ATR 法与透射法相比，其差别主要是载样系统: ATR 法用到衰减全反射附

件，透射法通常采用用的 KBr 压片，它们的光路图比较如图 5 所示。因此只要在在 FTIR
上配置 ATR 附件即可实现 ATR 测试。

傅里叶变换光谱法具有许多优点: ( 1) 具有多路传输和大光通量优势，大大提高信

噪比、分析速度和灵敏度; ( 2) 扫描速度快，在整个扫描时间内同时测定所有频率信息一

般只需 1s 左右，可测定不稳定物质的红外光谱; ( 3) 具有很高的分辨率，通常可达 0. 1 ～
0. 005cm －1，而一般色散型仪器分辨率只有 1 ～ 0. 2 cm －1 ; ( 4) 其他优点，如光谱范围宽

10000 ～ 10 cm －1，测量精度高，重复性可达 0. 1%，杂散光干扰小，试样不受因红外聚焦

而产生的热效应的影响等。
鉴于傅里叶变换红外光谱仪上述众多优点，它极大地提高了红外的性能，目前它已

经成为红外光谱仪的主导产品。
2. 3 ATR-FTIR 制样要求

ATR 技术适用于测定固体和液体的吸收谱，对于固体样品，要求被测面光滑，使之

能与全反射晶体的反射面紧密接触，因此不适合多孔样品及表面粗糙的样品的测定。
测量时把全反射晶体装入其固定座上，把样品放在全反射晶体的反射面上，进行测定。
如果吸收峰太强，可采用单面放入样品或调节入射角的方法来解决。

对于一些能涂在全反射晶体反射面上的液体，可用一般测量固体样品的 ATR 附件，

直接把液体涂在晶体反射面上进行测定。但对于低沸点液体，或不能在全反射晶体的

反射面上形成液层的高沸点液体，必须使用带液体池的 ATR 附件。应用 ATR 进行液体

的测定，其穿透深度容易控制，与透射法相比，更容易得到不产生饱和吸收的光谱图。
测试时要注意样品与内反射晶体之间不会由于接触而产生某种反应，或者其它影

响测量精度的因素，即要注意测试样品和反射晶体之间的匹配。
对样品的大小、形状、状态、含水量没有特殊要求，属于样品表面无损测量。
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2. 4 ATR-FTIR 的特点

与常规透射式 FTIR 相比，ATR-FTIR 具有如下突出特点:

( 1) 红外辐射通过穿透样品与样品发生相互作用而产生吸收，因此 ATR 谱具有透

射吸收谱的特性和形状，因谱图数据库中多以透射谱形式出现，ATR 谱的这一特性使它

便于与透射谱比较。但由于不同波数区间 ATR 技术灵敏度不同，因此 ATR 谱吸收峰相

对强度与透射谱相比较并不完全一致。
( 2) 制样简单，非破坏性，能够保持样品原貌进行测定。常用的透射光谱，如 KBr

压片法，对样品研磨或挤压可能改变样品的微观状态。
( 3) 可以实现原位、实时、无损测量。
( 4) ATR 光谱法是一种表面取样技术，所获得的主要是样品表面层的光谱信息，因

此尤其适合观测样品表面的变化。可将作为比较的样品放在参比光路中，待测样品置

于样品光路中，调节两光路，使样品处于同样条件下，则由这种配置所给出的两红外光

谱的差减结果，即差示谱，将反映出待测样品表面的各种微小变化。
( 5) 由于 ATR 方法中，红外穿透深度随几个参数变化，因此可以调整它们，由表及

里来检测垂直于样品表面的剖面内不同深度处的状态。这种不破坏样品及可获得表面

不同深度处信息是 ATR 法的独到之处，对某些需要进行表面处理的工业产品的检测是

一个有力的工具。
( 6) IR 辐射的电场矢量在介质界面上三个正交方向上的分量数值是不同的，它们

与光线入射角和偏振方向有关。基于光的电矢量方向与振动偶极跃迁距方向相同时才

能产生红外吸收的原理，利用在不同入射角或偏振方向时测量 ATR 谱，根据谱带强度变

化可以推测出与谱带有关的跃迁距在 ATR 晶体基板上的平均取向，由相应结构关系进

一步得到化学基团的平均取向。
ATR-FTIR 属于红外光谱范畴，具有一般常规 FTIR 的大部分特点。同样它也存在

其他红外光谱的一些不足，主要表现在: 定量分析不够好，不适用于痕量组分的分析; 是

一种间接分析技术，方法所用的校正模型依赖于标准方法建立的样品数据库的精确度

和适用性。科学家们正在寻求解决这些问题的方法，如采用对相关检测器使用锁定放

大器的办法提高仪器信噪比，意图降低水及一些干扰组分的近红外光谱吸收对样品信

号的干扰，从而大大降低检测误差。

3 ATR-FTIR 的应用与进展

由于衰减全反射的上述特点，极大地扩大了红外光谱技术的应用范围，使许多采用

透射红外光谱技术无法制样，或者样品制做过程十分复杂、难度大、而效果又不理想的

实验成为可能，采用 ATR-FTIR 可以获得常规的透射红外光谱所不能得到的检测效果。
目前它在食品药品、化工轻工食品、环境、医药临床、纺织印染、生命科学与医学等领域

已得到广泛应用，表现出交叉互补的应用趋势。
3. 1 反应动力学及机理研究

ATR-FTIR 的一大优点就是它可以原位测定、实时跟踪，这对某些物质的物理或化
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学变化动力学过程及机理的研究非常有利
［10］。Robson 等

［11］
用 ATR-FTIR 光谱仪实时

在线跟踪单体浓度的变化，进行异丁烯聚合反应动力学研究。Dunuwila 等
［12］

用 ATR-
FTIR 光谱原位跟踪测量溶液的过饱和度、溶解度和亚稳态，结果表明该法可行并具有较

高的准确度和精确度。邱江等
［13］

用 ATR-FTIR 光谱在线跟踪监测糖化酶发酵过程，发

现 ATR-FTIR 光谱反映了培养过程中碳源和氢源的变化，可望用于工业生产过程的常规

监测。John L． Provis 等
［14］

用 ATR-FTIR 对飞尘地质聚合物凝胶形成的早期阶段进行了

原位研究，得到了详细的动力学信息。此外，也有不少研究者利用 ATR-FTIR 实时原位

研究光诱导非均相氧化反应
［15 － 18］，这些研究都表明 ATR-FTIR 对表面吸附分子的分析

非常灵敏，为机理研究提供强有力的工具。
3. 2 界面研究

ATR 光谱法是一种表面取样技术，所获得的主要是样品表面层的光谱信息。采用

透射法时，在基体中的光程与在涂层中的光程相比是相当长的，以致涂层的光谱难以辨

认; 而在 ATR 光谱中，光程在涂层与基体之间的分布极为平均，所以由涂层产生的吸收

带很明显
［8］。ATR 光谱法对于可分布在大面积 ATR 晶体上的微量样品已成为一种极

为有效的方法。
ATR-FTIR 可用于表面活性剂吸附的测试研究，其主要优点在于它能够同时原位监

视多种 物 质 的 吸 附，分 辨 率 可 达 0. 1 － 2s。这 是 其 他 方 法 如 中 子 散 射 ( neutron
reflection) 、椭圆光度法( ellipsometry) 、反射测定法( reflectometry) 和表面等离子体共振

( surface plasmon resonance) 所难以达到的
［19］。张颖怀等

［20］
研究比较了与有机膜层 /金

属粘接界面相关的表征方法，结果表明: ATR-FTIR 用以分析高聚物表面结构、表面吸

附、聚合物表面取向，对研究金属表面涂层分子取向、金属表面化学反应比较有效; XPS
研究粘接界面能较好地表征出金属与高聚物间的相互作用，分析界面间的化学反应; 拉

曼光谱与常规电化学方法相结合，在研究电极表面吸附、确定表面膜组成和厚度等方面

的研究比较理想，但表面增强拉曼散射( SERS) 仅限于基底为金、银、铜的金属，显微共

聚拉曼聚焦位置与所研究部位能否完全一致有待进一步探讨。总之，XPS 与 FTIR 结合

是相对理想的表征界面的方法。最近 Al-Abadleh 等
［21］

通过搜集不同 PH 值、离子强度、
时间等条件下的 ATR-FTIR 谱图，原位分析了吸附在铁氧体表面上的对氨苯基胂酸的表

面结构。
3. 3 高分子材料研究

ATR 可克服传统透射法无法制样，或者样品制备过程十分复杂、难度大、而效果又

不理想等困难，在塑料、纤维、橡胶、涂料、粘合剂等高分子材料的结构分析上已有广泛

应用
［5］。
罗传秋

［22］
用 ATR-FTIR 对两种表面改性的耐药性能良好的医用橡胶样品进行了研

究，比较改性前后橡胶表面的红外谱图，得出两种样品表面层和体相组成完全不同。改

性前表面层为氟化聚合物，C 与 F 的连接主要以—CF2—和—CFH—为主，体相为丁基橡

胶; 改性后样品表面层氟的含量高于未改性样品表面，且以—CF2—为主。为橡胶表面

改性的研究提供了有利手段。陈晓红等
［23］

用 FTIR-ATR 分析三种不同类型复合材料成

分，探讨了 FTIR-ATR 技术进行定性分析中的问题，并运用扫描电镜和光电子能谱方法
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对结果进行了确证，实验表明 FTIR-ATR 技术在复合材料表层和夹层中高分子材料成分

的分析应用中有明显的优势，简化了繁杂的分离纯化样品工作，方法简单、易于操作。
3. 4 质量检测与控制

尽管 ATR-FTIR 才走过二十多年的历程，但其技术已经发展得相对成熟。由于仪器

价格低廉、制样简单、容易操作、测试快捷准确，除了用于科学研究外，目前它已成为工

业生产领域分析检测的重要工具和手段。
王宏菊

［24］
首次应用 ATR-FTIR，采用点对点采样技术无损鉴定纺织纤维。与以往的

ATR 技术相比，该方法无需调整光路，操作方便，只要将样品直接放在 ATR 附件上就可

以直接测量且灵敏度高，可得到高质量的红外光谱图。与常规的光谱方法相比，该法更

直接快速，并且不损坏样品。潘纯华
［1］

应用 ATR 附件对橡胶管、纱手套、表面过塑的不

同品牌涤纶薄膜进行成分分析和刑侦鉴别，所得样品的红外谱图与标准谱图进行对照，

并对其定性，为有关部门侦破案件提供了重要线索。徐琳
［25］

利用 ATR-FTIR 技术分析

皮革材料的结构，依据不同物质所得 ATR 谱的不同，从而快速、简便地分析鉴别真皮革

和人造革。该技术不破坏样品，能够准确地对皮革样品进行鉴定，易实现现场自动化测

试。赵佳根
［26］

用 ATR-FTIR 对不同品牌的轮胎橡胶进行了检测，所需样品量小、检测速

度快、重现性较好、结果准确。
王家俊

［27］
应用 ATR-FTIR 分析技术，结合偏最小二乘法( PLS) 建立了预测 BOPP

薄膜厚度和定量等物理指标的校正模型。该方法用于 BOPP 薄膜厚度和定量等物理指

标的测定，操作简捷、准确，结果令人满意。他们还采用 ATR-FTIR 采集了 420 个卷烟样

品主流烟气总粒相物异丙醇萃取液的 FT-IR-ATR 光谱
［28］，并应用二阶微分法和 Karl

Norris 滤波器对这些 IR 光谱信号进行了基线校正和降噪处理，再通过 PLS 法将预处理

的 390 个卷烟萃取液试样的 IR 光谱与用标准方法测定的烟气焦油、烟碱和水分含量进

行拟合，建立了预测卷烟主流烟气焦油、烟碱和水分含量的校正模该法适用于卷烟主流

烟气焦油、烟碱和水分的快速分析。
3. 5 环境分析检测

ATR-FTIR 也可用于监测分析环境中的污染物。李浩然
［29］

采用多重衰减全反射附

件测定加氢渣油的红外光谱，讨论渣油组成的红外光谱信息，用偏最小二乘法( PLS) 建

立红外光谱测定渣油四组分的 4 个校正模型，该方法的测定结果与经典洗脱色谱法

( EC) 的结果吻合。与 EC 法相比，该方法具有快速、操作简单、不需分离、重复性好等优

点。D． A． Beattie［30］
原位 ATR-FTIR 研究了针铁矿 goethite 上的硫酸盐( SO4 ) 和铜的协

同吸附作用。基于 ATR-FTIR 和本体吸附数据，他们推测在针铁矿 － 水的界面处的 SO4

和 Cu 在实验条件下并不具备三元复合物的性质。这点对于根据 PH 和溶液浓度评估起

始硫酸羟基铜的比偶安眠沉积至关重要。
3. 6 生物大分子的研究及医疗诊断

与透射式红外类似，ATR-FTIR 也可用于生物大分子的研究，尤其适合某些膜蛋白

的研究，只需将膜蛋白固放在 ATR 棱镜上，在灌注不同缓冲液的过程中记录红外线的改

变
［31］。这种技术已被用来研究在一系列酶体系里的配体结合

［32］、还原反应
［33］

及中间

产物形成
［34］

等过程中伴随的结构改变
［35］。
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人体各种组织和细胞都是由蛋白质、核酸、脂类等生物分子组成，每种物质都有其

特征的红外谱带。正常组织与癌变组织的各种生物分子构型、构象以及成分构成比例

车存在差异，借此可利用 ATR-FTIR 进行鉴别。目前临床诊断肿瘤的方法主要有影像方

法，如 MRI、CT、B 超、X 射线透视、内窥镜方法，以及组织学诊断方法和各种生化检验方

法等
［36］。但在手术过程中对肿瘤性质的确定以及手术切除范围的判定，上述各种物

理、生化诊断方法等目前都无法应用，唯一的判断依据是冰冻切片的检测结果。但是此

方法诊断时间长( 约需 30 min) 。因此，肿瘤临床手术迫切需要一种快速、准确、实时，最

好能够原位在体检测肿瘤组织的新方法。
红外光谱方法可以从分子水平反映肿瘤组织和正常组织的差别，可望发展成为一

种检测肿瘤组织的灵敏方法。国际上利用红外光谱法研究肿瘤组织已经有近 20 年的

历史，但迄今国内外的研究仍处于基础性研究阶段
［37］。

徐怡庄课题组自 1994 年开始肿瘤组织红外光谱诊断新方法的探索性研究，1995 年

提出了“利用中红外光纤与衰减全反射 ( ATR) 相结合的红外光谱快速测定肿瘤新方

法”［38］，针对临床应用的明确目标，开展了实时诊断肿瘤的红外光谱新方法的系统研

究。通过各种红外光谱法的比较研究，发现 ATR-FTIR 的诊断结果与病理检验结果符合

很好
［39］，测试方便，符合快速诊断的要求。另外，利用光纤的可移动性，将中红外光纤

和衰减全反射光谱测量方法相结合，实现了手术过程中肿瘤组织的原位、在体、实时检

测和诊断
［40］。累计研究了十几种肿瘤和相应的正常组织。与病理诊断结果进行对照

发现红外光谱法诊断符合率达 90% 以上
［36］。于舸等

［41］
采用 ATR-FTIR 研究乳腺良性

病变组织和癌变组织，从谱型、吸收频率、相对强度等谱学参量分析其差异性，揭示这两

类病变组织组成和分子结构的差异，发现它们之间存在明显而规律的光谱差异，表明傅

里叶变换红外光谱可以从分子水平上揭示良、恶性肿瘤的分子结构信息，极有潜力成为

一种临床原位诊断肿瘤的新方法。
红外线短时间照射对患者无痛苦、无伤害，相对于 MRI 和 CT 其成本低廉，检测简

便、快速、准确率高。虽然从体表检测皮肤的红外光谱来诊断皮下腺体的机理尚待深入

研究，但是以上初步研究结果表明该方法可望发展成为无创伤早期诊断肿瘤的新方

法
［42］，具有重要的临床实用意义和广阔的发展前景。

总之，由于 ATR-FTIR 固有的优点，使其在许多领域已经得到广泛应用并取得了良

好的效果，显示出广阔的应用前景。

4 展望

ATR-FTIR 光谱技术具有制样简单、操作简便、可以实时原位跟踪无损测试等突出

有优点，极大地扩展了红外光谱的应用领域。ATR-FTIR 光谱的发展一方面是仪器的改

进，另一方面是新应用领域的开发，同时，新的分析方法也正在不断建立。针对红外定

量性不够好的不足，利用化学计量学将建立新的数学模型加以克服。ATR-FTIR 在表面

分析、动力学、医学诊断上的应用将仍是科学工作者们研究的热点。
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Fundamentals and Application Advances in Attenuated Total Internal
Reflectance Fourier Transform Infrared Spectroscopy ( ATR-FTIR)

Hongying Huang，Qihe Yin
( School of Chemistry and Chemical Engineering，Sun Yat-Sen Un iversity，Guangzhou 510275)

【Abstract】Attenuated total internal reflectance Fourier transform infrared spectroscopy ( ATR-FTIR) as a
family member of the infrared spectroscopy has unique advantages in analysis for hard preparation，

nondestructive sample and surface information． This paper fully reviewed the fundamentals，characteristics，
application and developments of ATR-FTIR，which may give same reference for researchers interested in
relevant work．
【Keywords】Attenuated total internal reflectance; Fourier transform infrared spectroscopy; Fundamentals;
Application; Nondestructive analysis; Surface analysis
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