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摘　要　分析硝酸盐溶液的紫外吸收光谱, 对于人类健康、环境治理等问题具有重要意义。水中氮含

量超过一定标准, 会造成水体富营养化, 引起水体污染, 水质开始恶化, 并伴有腥臭味, 对人体健康非常不

利。实验表明, 硝酸盐溶液的紫外吸收光谱谱线在 200—240nm 内具有明显的吸收峰, 浓度处于 1—7m göL

之间, 吸光度正比于溶液浓度。在 200—240nm 范围内确定了线性程度最好的波长点为 220nm。经过一元

线性回归建模, 获得 220nm 处的回归直线关系式, 它的相关系数为 0. 9974, 回归系数的标准误差分别为

0. 022307和 0. 005152。整个结果为水中氮测定及其特性研究、光电检测提供了科学参考。
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1　引言
硝酸盐氮广泛存在于土壤、天然水、食品等物质中, 过多的硝酸盐氮对人体是有害的, 还会带来

环境污染, 因此规定饮用水中的含量不得超过 10m göL [1 ]。水中的含氮化合物是衡量水体富营养化

的一项重要指标, 它可以反映水体受污染的程度与进程。水中氮的存在形式有氨氮、有机氮、亚硝酸

盐氮和硝酸盐氮[2 ] , 它们来源于人工化肥, 生活污水, 食品、燃料、炼油等工厂的排泄物, 汽车、飞机、

锅炉等燃烧石油类燃料、煤炭及天然气, 食品的防腐与保鲜等等。因此, 检测硝酸盐溶液中的氮, 对

人体健康、食品安全、环境保护等方面具有重大意义。

紫外吸收光谱是由于有机分子在入射光的作用下, 发生价电子跃迁, 使分子中的价电子由基态

跃迁到激发态而产生的。针对不同的有机化合物具有不同的紫外吸收光谱, 能进行定性分析, 利用

光谱吸收峰的数目、峰位、强度和峰形等特征可进行物质鉴定。由于许多有机物不仅在紫外光区具

有特征吸收且在特定浓度范围内符合朗伯2比耳定律, 因而可以用于定量检测。此外, 在有机物结构

分析和纯度检查方面, 紫外吸收光谱也有广泛应用。

检测硝酸盐氮的方法很多, 其中紫外分光光度法[3 ]较为简便、精确, 既省试剂又省时间。不同水

体的使用样品和操作方法各不相同, 文献[ 4—6 ]介绍了分别以河口水、饮用水、地下水作为样品, 使

用紫外分光光度法测定硝酸盐氮。



2　实验部分
2. 1　仪器与试剂

仪器: U 23000 紫外分光光度计 Spectropho tom eter (日本日立公司)。

试剂: 硝酸钾标准溶液 (硝酸根浓度依次为 0. 5、1、1. 5、2、2. 5、3、3. 5、4、5、6、7、8m göL ) , 分析

纯配制; 整个实验过程采用蒸馏水作为实验用水。

2. 2　实验方法

U 23000 的波长范围为 190—900nm , 分辨率是 0. 15nm , 最高扫描速度可达 1800 次öm in, 具有

丰富的数据处理功能。在光度计开启 20m in 后, 先将两个盛有蒸馏水的石英比色皿 (1cm )放入仪器

内, 进行基线定位。之后, 取出其中一个比色皿, 将蒸馏水逐次换成已配好的溶液 (从 0. 5m göL 的溶

液起, 浓度依次增加) , 开始扫描图谱。每次扫描参数设置成: 扫描步长为 1nm , 扫描速度为 60

次öm in, 扫描范围从 200nm 到 400nm。

3　结果与讨论
3. 1　波长点的确定

紫外光的波段在 100—400nm 之间, 而 100—200nm 处在真空紫外光谱区 (又称远紫外区) , 空

气的组成成分氮、氧、水蒸气和惰性气体对远紫外辐射具有强烈的吸收, 所以, 实验使用的U 23000

仪器的扫描范围从 200nm 到 400nm。观察得到的吸收光谱曲线, 各个浓度溶液的谱线在 200—

240nm 内具有明显的吸收峰, 而 241—400nm 之间的谱线吸光度趋于 0。因此, 本文选择 200—

240nm 作为研究对象。

图 1　6 个波长点处的校准曲线

将吸收光谱曲线转化成数字表格形式, 便

能确定各个浓度的溶液在各个波长点的吸光度

值。吸收光谱曲线反映的是波长和吸光度的关

系, 校准曲线则反映的是浓度和吸光度的关系。

观察表格中的数据, 选择部分数据绘制校准曲

线, 其大致符合线性关系。经过仔细核查, 并考

虑到光电检测方面的成本、效益, 最终选定 6 个

波长点, 绘制它们的校准曲线, 如图 1, 基本上呈

线性关系。

3. 2　220nm 校准曲线的研究

根据图 1 确定的 6 个波长点, 观察它们的

紫外吸收光谱曲线, 各种浓度溶液的最大吸收

峰大致均在 208nm 附近, 这表示在 208nm 处溶液对紫外光的吸收程度最大。由于本文着重探讨溶

液浓度与吸光度的线性关系, 故选择线性程度较好的校准曲线作为研究对象。分析图 1 可知, 在

220nm 处的工作曲线线性程度最好。

为了描述吸光度和浓度之间的线性相关关系, 可以采用较为基本、最为简单的建模方法, 即一

元线性回归, 它描述的是一个目的函数 (因变量)和一个自变量之间的线性相关关系。当随机变量 y

与自变量 x 之间有线性关系时, 可设

y = Β0+ Β1x + Ε (1)

经过一元线性回归, 期望得到的直线为
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∧

= Β0+ Β1x (2)

式中: Ε——服从N (0, Ρ2)分布, 为随机误差; Β0、Β1——称为回归系数, 即待定系数。

图 2　220nm 处一元互性回归

根据最小二乘原理, 可解出 Β0 和 Β1。文献

[ 7 ]指出, 对于一元线性回归的建模,M icrosoft

Excel 提供了相当方便的工具, 本文就利用

M icrosoft Excel 提供的简便方法来进行线性

回归, 所得结果如图 2。

从图 2 中看出, 相关系数 r 为 0. 9974, 它

是用来描述硝酸盐溶液的浓度与吸光度之间

的线性相关程度。经过建模得到直线, 其方程

式为

y = 0. 2285x + 0. 0602 (3)

实验所测数据点较均匀得分布在直线两

侧或直线上, 表示回归效果良好。表 1 给出了

残差分析, 其中第二列是利用回归方程计算的

预测值, 实测值与预测值之差就是第三列的残差, 将其归一化后就得到第四列的标准残差, 表 2 则

给出了回归系数的标准误差。

4　结论
本文采用紫外分光光度法检

测硝酸盐氮, 得出以下结论:

(1) 在 1—7m göL 内吸光度与

溶液浓度成正比, 线性程度最好的

点为 220nm 处;

(2) 经过一元线性回归建模,

回归直线的相关系数为 0. 9974, 回

归 系 数 的 标 准 误 差 分 别 为

0. 022307和 0. 005152;

(3) 本实验符合比耳定律, 并

为光电检测提供了一定的理论依

据;

(4) 紫外分光光度法简便、快

速, 精密度高, 准确度好。

表 1　残差分析

观测值 预测 y 残差 标准残差

1 0. 17444 - 0. 03669 - 0. 93615

2 0. 288668 - 0. 03398 - 0. 86695

3 0. 402896 - 0. 00274 - 0. 06981

4 0. 517124 - 0. 01952 - 0. 49816

5 0. 631352 0. 038088 0. 971824

6 0. 74558 - 0. 00694 - 0. 17708

7 0. 859808 0. 028652 0. 731059

8 0. 974036 0. 067374 1. 719057

9 1. 202492 - 0. 00391 - 0. 09982

10 1. 430949 0. 049171 1. 254622

11 1. 659405 - 0. 01187 - 0. 30298

12 1. 887861 - 0. 06763 - 1. 72562

表 2　标准误差

项目 回归系数 标准误差

Β0 0. 060212 0. 022307

Β1 0. 22845 0. 005152
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Investiga tion on N itra te Solution by Ultrav iolet Absorption Spectrometry
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Abstract　U ltravio let abso rp tion spectrum of the n itrate so lution is very importan t to hum an

health, environm en tal con tro l and o ther issues. If the con ten t of the n itrogen in the w ater exceeds

certain standard, it w ill cause eutroph ication, and the w ater po llution. T he w ater quality begins to

deterio rate w ith the stink, and it’ s bad fo r the health. T here is an obvious abso rp tion peak in the

ultravio let abso rp tion spectrum of the n itrate so lution from 200nm to 240nm th rough the experim en t.

T he abso rbency is directly p roportional to the density of so lution from 1m göL to 7m göL. A nalyzing

the experim en tal data, w e found 220nm is a w avelength po in t of the best linearity from 200nm to

240nm. A fter establish ing the model in linear regression,w e get an equation of the regressing straigh t

line at 220nm. Its co rrelation coefficien t is 0. 9974. T he standard erro rs of regression coefficien ts are

0. 022307 and 0. 005 152. T he results p rovide the scien tific reference fo r the determ ination and the

character of n itrogen and pho toelectric exam ination.

Key words 　N itrate So lution, U ltravio let A bsorp tion Spectrum , N itrogen, M onadic L inear

R egression.
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