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0 引言

微量元素作为化学成分的一部分，虽然其含量极

低，但对化工原料的性能、稳定性和安全性具有重要

影响。因此，准确、高效地检测和分析化工原料中微

量元素的含量，是保障化学品品质、优化生产工艺和

提升经济效益的关键环节。然而，微量元素分析不仅

仅是对质量的监控，更是一个与生产成本、设备投资、

操作流程等经济因素密切相关的过程。不同的分析技

术对实验成本、检测效率、仪器设备要求以及后续的

数据处理过程等方面的影响，直接决定了其在实际应

用中的经济性。因此，评估和比较这些分析技术的经

济性，对于选择最适合的检测手段和优化化工原料质

量控制流程具有深远的意义。

1 化工原料质量评价微量元素分析技术

1.1 原子吸收光谱法（AAS）

原子吸收光谱法（AAS）通过将待测样品引入火

焰或石墨炉中，使其在高温条件下解离成自由原子，

吸收特定波长的光谱线，吸光度与原子浓度之间遵循

比尔 - 朗伯定律（Beer-Lambert Law）：

A=εcl                         （1）

其中 A 为吸光度，ε 为吸光系数，c 为分析物的浓

度，l 为光程。对于目标元素，通过选取与元素对应

的特征吸收线，可以精确测定元素的浓度。在火焰原

子吸收光谱法（FAAS）中，样品被引入火焰中，在火

焰中形成激发态原子，吸收光的强度与元素的含量呈

线性关系，而石墨炉原子吸收光谱法（GFAAS）则利

用石墨炉高温加热的方式提供更高的灵敏度，能够对

微量元素进行更精确的定量分析。在 AAS 分析中，待

测样品溶液被喷雾化为雾状进入火焰或石墨炉中，特

定波长的光束通过原子蒸气，部分光能被原子吸收，

未被吸收的光则经过检测器被记录。该过程的化学反

应可以表示为：M+hv→M *，其中 M 代表分析物原子，

hv 为吸收的光量子，M * 为激发态原子。吸光度与原

子浓度之间的关系为：

A=k·C                     （2）

其中 A 为吸光度，k 为校准系数，C 为元素浓度。

通过比较样品的吸光度与标准溶液的吸光度，结合标

准曲线法，可以准确求得样品中微量元素的含量 [1]。

1.2 电感耦合等离子体发射光谱法（ICP-OES）

电感耦合等离子体发射光谱法（ICP-OES）利用

电感耦合等离子体产生高温环境（约 6000 至 8000 K），

将待测样品中的元素激发到高能态，然后通过测量元

素发射的特征光谱线来定性和定量分析元素的含量。

在分析过程中，待测溶液通过喷雾器转化为雾状，并

通过载气进入等离子体中，在高温条件下，样品中的

原子和离子被激发并产生特征的光谱辐射，光谱的强

度与元素的浓度呈线性关系。根据经典的布尔 - 朗伯

定律，可以表示为：

I=I0·e-αx                       （3）

其中，I 为通过样品的辐射强度，I0 为入射辐射

强度，α 为吸光系数，x 为样品的厚度。在 ICP-OES

中，I 可以表示为元素发射光谱的强度，I0 则为入射

激光的强度。根据此关系，样品中元素的浓度与发射

光强度之间的线性关系可以通过标准曲线法进行定量

分析。在分析复杂基质中，常出现信号干扰，尤其是

基质元素的光谱重叠效应，这时通常采用实时监测算

法来消除基质效应并提高分析的准确性。常见的实时

监测算法基于最小二乘法拟合的原理，用于消除干扰
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光谱线对目标元素信号的影响，其算法可以表示为：

1

n
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= +∑ ò  +ò                        （4）

其中，y 为目标元素的测量值，ci 为待拟合的参数，

xi 为干扰因素的光谱信号，ò 为拟合误差。通过最小

化误差项，该算法能够有效去除基质效应，并且优化

实际应用中的光谱分析 [2]。

1.3 电感耦合等离子体质谱法（ICP-MS）

电感耦合等离子体质谱法（ICP-MS）结合了电感

耦合等离子体（ICP）产生的高温等离子体源和质谱

仪的质量分析功能，其原理基于样品中元素在等离子

体中被离子化为带电粒子，然后通过质谱仪根据离子

质量与电荷比（m/z）进行分离并检测。在 ICP-MS 中，

样品溶液被喷雾化为雾状并引入高温等离子体中，等

离子体温度可高达 6000–8000 K，能够有效地将样品

中的元素分子完全解离为原子及离子，反应过程可以

表示为：M+hv → M * → M ++e-，其中 M 为分析元素，

hv 为光子能量，M + 为生成的离子，e- 为电子。生成

的离子随后被送入质谱仪中，依据其质荷比进行质量

分析，最终通过检测器记录各个离子的信号强度，信

号强度与元素的浓度呈线性关系，从而实现定量分析。

ICP-MS 的显著优势在于其低至 ppt（万亿分之一）级

的检测限，能够有效分析化工原料中极低浓度的微量

元素，且具有较高的元素选择性与广泛的元素分析能

力，可以同时检测多个元素，满足复杂基质的多元素

分析需求。相比于传统的分析方法，ICP-MS 能够提

供更为精确的同位素比值、元素含量以及在复杂基质

中的去干扰能力，使得其在化工原料质量评价中发挥

了重要作用 [3]。

1.4 X 射线荧光光谱法（XRF）

X 射线荧光光谱法（XRF）基于样品在激发源（通

常为高能 X 射线）照射下，发生内壳电子的激发和外

壳电子的跃迁，导致元素特有的荧光辐射（X 射线荧

光）被释放出来，不同元素的荧光特征波长和能量是

唯一的，因此可以通过测量荧光辐射的强度和波长来

确定样品中各元素的浓度。通过能量色散 X 射线荧光

（EDXRF）和波长色散 X 射线荧光（WDXRF）两种技术，

XRF 能够在短时间内提供高灵敏度、高通量的分析结

果，尤其适合多元素同时分析。在化工原料中，XRF

能够有效地测定各种金属元素和一些非金属元素，如

铅、锌、镉、铜、铁、硫、磷等，且其测定结果与元

素浓度呈线性关系。实验过程中，样品被高能 X 射

线激发，产生的荧光辐射通过探测器被捕获，荧光强

度与元素浓度相关，荧光辐射的波长与元素的原子序

数成正比，反应过程可以表示为：M+hv → M * → M 
+hvfluorescence，其中 M 代表分析元素，hv 为激发光子，

hvfluorescence 为荧光辐射光子。通过标准曲线法和内标法，

结合不同元素的特征峰，XRF 能够定量分析样品中的

微量元素含量。具体如表 1 所示。

通过表格可以看到，XRF 技术在多个化工原料中

均能够提供可靠的微量元素分析结果，具有较好的定

量精度和较低的检测限。

2 化工原料微量元素分析的实验方法

2.1 实验样品的选择与处理

实验样品的选择应考虑原料的类型、来源及其代

表性，通常需要从整个批次中选取具有代表性的样本，

避免因样品的非均匀性而导致测量误差。在样品的处

理过程中，需要对样品进行充分的均匀化处理，通过

研磨、粉碎等手段确保样品的均质性，特别是对于固

体化工原料，通常使用球磨或喷雾干燥法对样品进行

处理，使其达到合适的粒度范围。对于一些粘性或易

吸湿的样品，应避免因水分过多导致元素的挥发或吸

表 1  X 射线荧光光谱法应用数据

元素 测量浓度（%） 测量误差（%） 检测限（ppm） 校准曲线类型 样品类型

铅（Pb） 0.05 1.5 10 标准曲线法 固体、液体

镉（Cd） 0.02 2.0 5 内标法 固体、液体

铜（Cu） 0.1 1.0 20 标准曲线法 固体、粉末

锌（Zn） 0.3 1.2 25 内标法 固体、粉末

镍（Ni） 0.05 1.8 8 标准曲线法 固体、液体

铁（Fe） 1.5 0.5 50 内标法 固体、粉末

硫（S） 0.03 2.5 15 标准曲线法 固体、液体

磷（P） 0.2 2.0 30 内标法 固体、粉末
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附现象，因此在样品预处理过程中，干燥操作是不可

或缺的，常通过烘箱或真空干燥器控制样品的水分含

量，确保水分含量控制在合适的范围内。在样品溶解

或消解阶段，酸溶解法通常用于化工原料中微量元素

的提取，这一过程可采用高温高压下的微波消解法或

传统的湿法消解法，常用的消解酸包括浓硝酸、氢氟

酸、王水等，反应过程如下：Msolid+HNO3 → Maq+NO3
-

+H2O，其中 M 代表目标元素，HNO3 为硝酸，Maq 为

溶解后的元素。消解过程中，需要精确控制酸的浓度、

反应温度及时间，以保证高效而完整的元素溶解，避

免因溶解不完全而导致分析误差。对于某些难溶性化

工原料，可能需要采用更为复杂的溶剂提取或火焰法

处理，以确保微量元素能够充分释放。样品处理后的

溶液经过过滤或离心去除不溶性物质，得到清洁的溶

液供进一步的分析 [4]。

2.2 分析方法的建立与优化

分析方法的建立需要根据待测元素的性质、样品

基质以及分析需求选择合适的分析技术，如原子吸收

光谱法（AAS）、电感耦合等离子体质谱法（ICP-MS）、

X 射线荧光光谱法（XRF）等。选择合适的分析方法

不仅依赖于元素的检测限要求，还与样品基质的复杂

程度密切相关，因此在分析方法的初步建立过程中，

需要对样品的化学组成、元素浓度范围以及可能的基

质干扰进行详细评估。针对不同类型的元素和基质，

通常采用标准加入法、内标法或外标法等校准方法来

提高测定的准确性和精度。标准加入法常用于复杂基

质中，能够有效消除基质效应的干扰，而内标法则通

过加入已知浓度的元素标准溶液来补偿仪器漂移和样

品量差异。

2.3 结果分析与讨论

结果分析不仅需要从统计学角度进行检验，还要

结合实验的具体条件进行全面的讨论，常见的结果分

析包括元素浓度的定量分析、仪器检测限的评估、精

密度和准确度的验证以及可能出现的基质效应与干扰

的识别。在实际分析中，元素的浓度通常通过与标准

样品或标准溶液的比较来进行定量，采用标准曲线法、

内标法或标准加入法等技术进行结果的修正，以确保

分析结果的准确性。此外，仪器的检测限是分析方法

评估的一个重要指标，低检测限意味着能够检测到更

低浓度的元素，对于微量元素分析尤其重要。在进行

结果讨论时，还需要结合实验误差的来源对分析结果

的精度和可靠性进行评估，误差可能来源于仪器的稳

定性、样品的处理过程、基质效应的干扰等因素。为

了消除这些干扰，需要通过合理的前处理方法、优化

的实验条件及校准技术来保证分析结果的高精度。对

于复杂样品的分析，基质效应可能会对某些元素的测

定产生较大影响，例如溶液中的高浓度背景物质可能

导致某些元素信号的衰减或增强，这时需要通过仪器

参数的调整或特殊校正方法进行处理。如表 2 所示。

通过表格可以看到，在进行微量元素分析时，采

用合适的分析方法和优化的实验条件可以有效控制误

差并提高分析精度。在此过程中，不同元素的回收率

与检测限反映了实验方法在不同化工原料中的适用性

和可靠性，基于这些结果的分析与讨论有助于进一步

优化实验条件并提升分析技术的整体性能 [5]。

3 微量元素分析技术的经济性分析

在化工原料质量评价中，微量元素分析技术的经

济性分析主要涉及其技术实施成本、设备维护、消耗

材料以及所需时间等多个因素。首先，微量元素分析

技术的核心设备包括高精度的光谱分析仪器、质谱仪、

原子吸收光谱仪等，设备投资费用较高，且部分设备

对实验环境有严格要求，可能需要配置专门的通风系

统和温控系统，从而增加了初期的资本投入。此外，

设备的日常维护费用也不可忽视，尤其是对于高端分

表 2 实验数据

元素 测定浓度（ppm） 误差（%） 精密度（RSD） 检测限（ppb） 标准样品回收率（%）

铅（Pb） 150.5 ±1.5 0.8 10 98.7

镉（Cd） 12.3 ±2.0 1.2 5 96.5

铜（Cu） 87.9 ±1.0 0.5 15 99.2

锌（Zn） 120.4 ±1.3 0.7 20 97.8

镍（Ni） 24.7 ±1.8 1.0 8 98.2

铁（Fe） 2.5 ±0.5 0.3 50 101.1

硫（S） 0.5 ±1.0 0.4 30 98.0

磷（P） 14.9 ±2.2 1.1 18 97.3
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析仪器，其维护周期较长，但维护成本较高，要求操

作人员具备较高的技术水平，这也导致了培训和技术

服务的成本上升。其次，微量元素分析技术在实际应

用中的消耗材料包括标准溶液、试剂以及消耗品，如

比色皿、滤纸等。这些材料的采购成本和消耗速率直

接影响着分析的单位成本，尤其是在大批量样品分析

时，相关材料的消耗量会显著增大。

4 结语

总之，微量元素分析技术在化工原料质量评价中

的应用，不仅是确保产品品质的重要手段，也在实现

生产过程经济化、降低生产成本方面具有不可忽视的

作用。随着分析技术的不断进步，优化分析手段、降

低成本、提高经济效益成为当前化工行业迫切需要解

决的问题。因此，全面评估各类微量元素分析技术的

经济性，深入研究其在实际生产中的适应性，能够为

化工企业提供更加科学、经济的质量控制方案，并为

相关技术的推广和应用提供理论依据。
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