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X 射线荧光光谱在土壤重金属检测中的应用阐述�
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摘�要

在经济发展的推动之下，中国工业也取得突飞猛进的发展，工业废弃物、化学农药污染加重，严重影响人类的身体健康，通
过先进土壤重金属测试分析方法，能够为合理避免重金属元素危害提供更加精准依据。文章通过对X射线检测的基本原理进
行阐述，分析了检测条件对X光谱检测土壤重金属元素产生的影响，最后提出X光谱的分析研究内容。�
�

关键词

X射线；荧光光谱；土壤重金属检测；应用�

�

1�引言

随着城市化进程不断加快，工厂在进行废水排放过程中，

金属污染物日益增多，打破了的土壤生态平衡，严重影响植

物的正常生长，进而危及人类生命健康。通常情况下，重金

属并不能在自然界中直接分解，植物吸收之后会进行富集，

富集之后的重金属元素随着食物链进入到人体，严重影响人

体的身体健康，这时必须要对土壤重金属元素进行检测。以

往土壤重金属检测大多采用电感耦合等离子质谱法和发射光

谱法，使用过程中具备较高的精准度，为避免二次污染，需

要进行强酸进行溶解。而�射线荧光光谱检测较之其他方法，

成本及效率大为改进，亦能有效的进行重金属的检测和筛查，

�射线荧光光谱法成为相对先进土壤重金属测试分析方法。

2�X 射线检测的基本原理

�射线波长在 �.���至 ���P之间，在进行检测过程中，

产生的能量差异较大，会出现电子跃迁，在检测过程中，需

要进行样品照射，需要对二次特征的射线能量、品率等数据

进行详细记录，可以得到定性和定量的数据分析，再结合相

关的数据信息进行定性分析。

� 射线荧光光谱仪，分为波长色散型、能量色散型。

光谱波长色散型，主要由分光晶体色散后的波长测量元素含

量，对样品中的元素进行定量和定性分析；能量色散型是利

用高灵敏半导体进行检测，然后通过多通道分析器对元素含

量进行测定，对样品进行定性分析。

�光谱分析主要是利用初级 �射线，光泽或者是其他

微粒光子，激发待测物质中的原子，这时会产生荧光或者是
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刺激 �射线。然后，再根据土壤样品中的待测元素，荧光

强度和含量之间的线性关系进行定量分析。一般情况下，土

壤中元素颇为复杂，能有效地产生本体和基体效应，会干扰

�射线荧光光谱的信息。在进行土壤物理化学性质和仪器检

测过程中能够影响重金属，�射线荧光光谱，这时会使得元

素的检测准确度降低，在进行 �光谱检测技术使用过程中

需要对不同测量条件下，对检测结果产生的影响。对光谱解

析的必要性和定量模型进行分析，为 �射线荧光光谱检测

奠定基础。

3�检测条件对 X光谱检测土壤重金属的影响

3.1�土壤样品制备条件

在进行土壤重金属检测应用，必须要对土壤样品进行制

备。土壤因组成成分颇为复杂，物理化学性质各异，严重影

响重金属元素中 �射线荧光光谱的差异。在试验过程中，可

以使用便携式�射线荧光光谱对土壤中重金属元素进行测定。

土壤粒径、含水量等因素对测定土壤元素含量的精密度有着

很大影响，也会影响样品检测特征的峰值。例如，土壤含水

量从 �%提高到 ��%，无水样品的相对丰度会从 ��%降低到

��%，因此，土壤样品应该处于完全干燥，混合均匀的状态，

样品厚度应该有机统一，可以使用粉末压片的方式，将土壤

制成直径为 �.�FP左右的圆片，严格地按照国家标准物质为

机体自制校准物质，绘制编制曲线。在检测过程中，为了快

速得到检测，数据可以通过最少试验次数，考察多因素对实

验结果产生的影响，设计均匀的实验方式、检测时间、含水

量等多种因素，做好评价因子的计算工作结合二次多项式逐

步回归法，建立整体水平交为标准的标准偏差和条件检测之

间的回归模型 [�]。

3.2�仪器检测条件

在进行仪器检测过程中，对土壤的重金属检测精度问题

进行分析，还需要对 �射线荧光光谱仪的检测条件进行全面

改进，例如：在进行探测器校对过程中，为了避免 �射线影

响，可以使用 �射线和样品垂直照射的方式，将探测器和光

源垂直放置优化效果，对少数少量元素的对数偏差进行分析。

也可使用滤光片，对 �射线光管的能量色散型进行分析，使

起精确度可以提高精确度，在进行数据探究过程中，它能有

效地提高信噪比和灵敏度 [�]。

4�土壤重金属Ｘ光谱分析研究

4.1�光谱解谱方法

在进行土壤重金属 �光谱分析研究过程中，需要构建定

量模型，这是建立光谱的关键内容，它能有效提升 �光谱的

分析准确度，实现信息的数据处理，信号脉冲在处理过程中

往往会出现噪声的干扰。尤其是在进行数据采集过程中，这

种干扰无法避免，机体效应和本体都会产生定量分析，这时

会对分析计算产生消极影响，在进行解普方法使用过程中，

可以使用光谱去噪本体和本底扣除以及整体效应方式建立模

型工作。

与此同时，必须要对光谱进行全面的预处理工作，减少

不必要的噪声干扰，做好检测工作。除此之外，光谱去噪的

方法主要有傅里叶变换、多项式滤波器、移动平均法等多种

方式。小波变换还具有去相关性、选机灵活性等特点。在进

行去噪过程中，它成为主要的方式，使用小波变换要比傅里

叶变换法和移动平均法的去噪效果更好。除此之外，还可以

使用匹配滤波器在进行选择过程中，可以选择高斯函数可以

作为匹配滤波器的平滑处理能，降低噪声和系统产生的误差，

使用最小二乘法拟合高斯函数，简化数据处理过程，能取得

良好的效果，进行小波变换去噪处理，线谱光滑效果较为明显、

稳定性高、信噪比更为显著，使用 �荧光光谱进行光滑去噪

处理过程中能充分发挥小波变换的作用，它能有效的祛除本

体。�法快速检测样品，�射线和样品之间会产生相互作用，

导致 �射线信号成本的发生偏移现象。在进行光谱解析过程

中，必须要去除本体。在傅里叶变换核销方法结合过程中，

将光谱进行傅里叶变换之后需要通过低通滤波器滤出光波中

的成分，以此为基础，需要将上述过程的本底进行扣除。

在进行检测过程中，机体效应会逐渐增强，吸收效应也

会有所增加，�射线荧光和金属元素含量之间存在一定的联

系，需要考虑到基体效应产生的问题。在能量色散型 �射线

荧光光谱仪探究过程中，可以考虑到系说法，对元素之间产

生的效应进行校正，在限行范围之内选择阿尔法系数，对基

体效应进行校正，建立检测元素工作，体现提高检测方法的

准确度，才能进行更好的检测 [�]。

4.2�定量模型建立

在进行定量模型建立过程中，使用解谱技术能有效地降
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低干扰信息，在定量模型建立过程中需要选择特征波段以及模

型优化，在模型构建过程中常见的有多元线性回归，偏最小二

乘法支持向量机等多种方式。一般情况下，在进行土壤重金属

元素检测过程中，考虑到实用性可能会选择偏最小二乘法，这

是 �光谱检测重金属的主要方式，定量模型在构建过程中，

需要考虑到 3/6的线性模型，它具备较高的容错能力，如果

样本中的重金属元素含量较低，这时模型预测的稳定性会逐渐

降低，可以使用 %3非线性模型提高样本的预测精度，%3非

线性模型具有较强的非线性处理能力，能有效地处理复杂的问

题。尤其是容错能力和泛化能力，会使预测结果出现一定的错

误，这时必须要进行模型优化，全面提高模型的准确度。

5�结语

�射线荧光光谱技术在使用过程中，具有无损检测、操

作便利、成本较低等一系列的优势，被广泛使用在土壤重金

属检测中。使用过程中，应考虑到仪器准确度和智能化，定

量模型检测结合相应的计量学方法，实现模型预测精度的优

化，能实现手机之间的通讯，实现全方位的推广。
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