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[摘  要] 近半个世纪以来,世界各国经济迅速发展,现代化工业,尤其是合成化工业更是突飞猛进,在工业

化快速发展和人口增长驱动下,水资源污染问题日益严重,水质检测成为环境保护和公共卫生领域的重

要议题。本文立足于紫外光谱分析技术原理,分析了光谱预处理、特征波长提取和定量分析等紫外光谱

数据分析方法。在探讨紫外光谱分析在水质检测中应用的基础上,结合相关实践经验,探讨了基于光谱分

析的紫外水质检测技术的应用前景与发展趋势。 
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[Abstract] In the past half century, the rapid economic development of all countries in the world, modern 

industry, especially the synthetic industry, is advancing by rapid leaps. Driven by the rapid development of 

industrialization and population growth, the problem of water pollution is becoming increasingly serious, and 

water quality testing has become an important issue in the field of environmental protection and public health. 

Based on the principle of UV spectral analysis, we analyzed spectral preprocessing, characteristic wavelength 

extraction and quantitative analysis. On the basis of exploring the application of UV spectral analysis in water 

quality detection, the application prospect and development trend of UV water quality detection technology 

based on spectral analysis are discussed. 
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引言 

传统水质检测方法往往存在操作复杂、耗时较长、试剂消

耗大等,难以满足现代水质检测的实时性、准确性和全面性要

求。光谱分析技术作为一种高效、快速的分析方法,近年来在水

质检测领域得到了广泛关注和应用。基于紫外光谱分析的水质

检测技术凭借其操作简便、无需试剂、实时在线检测等优点,

逐渐成为水质检测的重要手段。 

1 紫外光谱分析技术原理 

紫外光谱分析技术主要利用物质对紫外光的吸收特性,当

紫外光照射到物质时,物质中的分子会吸收特定波长的光,使电

子从基态跃迁到激发态。由于不同分子结构的化合物具有不同

的吸收特性,因而通过测量物质对不同波长光的吸收强度,可绘

制出紫外吸收光谱,从而分析物质的化学结构和性质。研究表明,

不同分子结构的化合物具有不同的电子能级分布,因此其对紫

外光的吸收特性也不同,且吸收光谱的形状、位置和强度反映了

分子中电子能级跃迁的情况。在光谱分析中,可重点分析光谱图

中的吸收峰的位置、强度和形状,得到样品中分子的结构信息。

比如,吸收峰的位置反映分子中电子能级跃迁的类型和能量,而

其强度则反映分子中该类型电子的数量[1]。紫外光谱分析技术

的价值优势在于操作简便、快速高效、无需复杂的前处理步骤,

且可同时分析多种成分,在化学、生物学、环境科学等领域具有

广泛应用,适用于微量和痕量分析。 

2 紫外光谱数据分析方法 

2.1光谱预处理方法 

在水质检测中,紫外光谱数据分析环节至关重要,而光谱预

处理方法则是确保分析准确性和可靠性的关键所在。在实践中,

常用的光谱预处理方法主要包括基线校正、噪声降低、归一化、

标准正态变量变换、导数光谱和多元散射校正等,上述不同的处

理方法在适用条件、处理过程与预期效果等方面存在明显差异,

应结合水质检测技术需求,予以灵活处理。以基线校正为例,其

通常通过选择非峰区域的数据点并拟合一个多项式来估计基线,

然后从原始光谱中减去基线,得到校正后的光谱,以确保光谱反
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映的是样品本身的特性。 

2.2特征波长提取方法 

在水质检测中,不同物质对紫外光的吸收特性不同,每种物

质都有其特定的吸收峰,即特征波长。特征波长的提取有助于准

确识别和分析水样中的物质成分及其浓度,从而提高水质检测

的准确性和可靠性。在特征波长提取中,可采用算法优化提取方

法,通过遗传算法与偏最小二乘法的结合,提取紫外光谱数据中

的特征波长,选择具有代表性的技术参数建立更准确的回归模

型,对于处理自变量与因变量之间的复杂关系具有积极作用。部

分特征波长提取方法算法复杂度较高,且紫外光谱数据容易受

噪声、基线漂移等因素影响,因而需较强的计算能力和专业的算

法知识。 

2.3定量分析方法 

在水质检测中,紫外光谱数据分析的定量分析方法主要基

于朗伯-比尔定律,该定律表明当单色光穿过被测物质溶液时,

其吸光度(A)与物质的浓度(c)、光程长度(l)以及摩尔吸收系数

(ε)成正比,数学表达式为： 

A=ε⋅c⋅l 

其中,A是吸光度,ε是摩尔吸收系数,c是物质的浓度,l是

光程长度(通常为比色皿的长度)。基于朗伯-比尔定律,紫外光

谱数据分析的定量分析方法主要有校准曲线法、比较法、标准

加入法、内标法、浓度直读法和光谱归一化分析等。 

3 紫外光谱分析在水质检测中的应用 

3.1水质检测指标与方法 

紫外光谱分析可用于检测水中的多种污染物和成分。其中,

在无机物检测方面,硝酸盐、亚硝酸盐等无机盐在紫外光照射下

会表现出特定的吸收光谱,通过测量其吸光度可推断其浓度,而

铅、汞、铬等重金属离子对人体健康有害,通过紫外光谱分析同

样可检测其在水中的含量。在有机物检测方面,化学需氧量(COD)

是衡量水中有机污染物含量的重要指标,紫外光谱分析可快速、

准确地测定COD值,且酚类、氰化物、石油类等有机污染物在紫

外光照射下也有特定的吸收光谱,通过测量其吸光度可检测其

存在和浓度。在具体检测方法应用中,单光谱检测法操作简单,

适用于单一成分的检测,而对于复杂水样,则适用性较差。连续

光谱检测法则解决了单光谱检测方法相关性弱、适用范围有限

的问题,适用于多成分、复杂水样的检测。 

3.2水质参数与紫外光谱的关系 

3.2.1水质参数的紫外吸收特性 

水体中的有机污染物,特别是含有不饱和键(如双键、三键)

和芳香环的有机物,对紫外光有较强的吸收。比如,酚类、氰化

物、石油类等有机物在紫外光照射下会表现出特定的吸收光谱。

重金属离子虽然本身对紫外光的吸收较弱,但可通过与显色剂

反应,生成有色络合物,进而在紫外光下产生吸收峰,实现定量

检测。氨氮、总磷、总氮等水质参数也可通过与显色剂反应,

生成有色络合物,进而在紫外光下进行检测[2]。 

3.2.2不同水质参数对紫外光谱的影响机制 

首先,pH值的变化会影响水中有机物的电离状态,从而影响

其分子结构中的电子跃迁能级。比如,某些酸性或碱性条件下,

有机物分子中的某些基团会发生质子化或去质子化,导致吸收

峰的位置发生移动。其次,温度的变化会影响分子的热运动状态,

从而影响紫外光谱的吸收强度。一般来说,温度升高会导致分子

的热运动加剧,使得分子间的碰撞频率增加,可能导致吸收强度

的降低,且某些有机物在高温下可能发生分解或转化,产生新的

吸收峰或导致原有吸收峰消失。 

3.3基于紫外光谱的水质检测模型构建 

3.3.1模型构建步骤 

利用紫外光谱仪对水样进行扫描,采集大量具有代表性的

光谱数据,获得水样在不同波长下的吸光度数据,使其涵盖不同

水质参数和浓度范围。采用一阶导数、二阶导数等光谱预处理

方法,对采集到的光谱数据进行平滑、去噪等预处理,以消除仪

器噪声和背景干扰。由于全光谱数据包含大量冗余信息,为提高

模型计算效率和预测性能,需选择对目标水质参数敏感的特征

波长。使用已知浓度的标准水样数据,对模型进行训练,调整模

型参数,使模型能够准确预测未知水样的水质参数。使用独立的

验证集数据,对训练好的模型进行验证,评估模型的预测性能和

泛化能力。 

3.3.2检测模型实例 

以化学需氧量(COD)检测模型为例,通过扫描水样在紫外可

见光谱区的吸光度曲线,选择特定波长的吸光度作为COD的相关

数据,并结合偏最小二乘法回归(PLSR)等化学计量学方法,建立

COD值与吸光度之间的关系模型。实践表明,该种基于紫外光谱

的COD检测模型具有速度快、操作简便、无需化学试剂等优点,

适用于水质在线检测。再如,多参数水质检测模型则可引入通

道注意力机制模块,构建基于紫外光谱的水质多参数检测模

型,实现对浊度、化学需氧量和硝酸盐等多种水质参数的同步

准确检测。 

3.3.3关键问题 

首先,光谱数据的采集和处理过程中,需要严格控制实验条

件,避免外界干扰和仪器噪声对数据的影响,以确保光谱数据的

准确性和可靠性。其次,特征波长的选择对模型的预测性能至关

重要,需利用先进算法和工具,从全光谱数据中提取出最具代表

性的特征波长。再次,所构建的水质检测模型应具有良好的泛化

能力,可在不同水质条件下准确预测水质参数,因此应充分考虑

水样的多样性和代表性。 

3.4紫外光谱水质检测系统的应用 

3.4.1系统总体架构 

紫外光谱水质检测系统包含光谱采集及分析终端层、光谱

数据、算法、模型资产层和光谱算法平台功能层等功能单元,

彼此之间相互协同,共同实现紫外光谱水质检测效果。其中,光

谱采集及分析终端层主要配置紫外光谱仪和样品处理单元,以

发出特定波长的紫外光,使紫外光穿透水样并发生吸收作用；光

谱数据、算法、模型资产层则对采集到的光谱数据进行预处理,



水电水利 
第 9 卷◆第 2 期◆版本 1.0◆2025 年 

文章类型：论文 刊号（ISSN）：2529-7821 /（中图刊号）：868GL002 

Copyright  c  This work is licensed under a Commons Attibution-Non Commercial 4.0 International License. 207 

Hydropower and Water Resources 

提取特征波长,选择对目标水质参数敏感的光谱特征；光谱算法

平台功能层负责模型的应用、数据的传输和显示等[3]。 

3.4.2系统工作流程 

在紫外光谱水质检测系统中,紫外光源是核心部件之一,负

责发射出200纳米至400纳米之间等特定波长的紫外光,用于照

射待检测的水样,并通过凹面全息光栅或棱镜等分光元件产生

不同波长的单色光。分光后得到的单色光垂直照射到样品池中

的水样上,水样中的有机物分子会吸收特定波长的紫外光,发生

电子跃迁,形成吸收光谱,而未被水样吸收的光照射到光电检测

器上,将光信号转换为电信号。转换后的电信号经过电路部分进

行放大、滤波、模数转换等处理后,被传输到中央处理芯片或计

算机上,以直观的形式显示出来,用于评估水质的优劣程度。 

4 基于光谱分析的紫外水质检测技术的应用前景与

发展趋势 

4.1应用前景 

与传统化学水质检验方法相比,紫外水质检测技术无需大

量器具,具有非常理想的重复性能,可显著降低检测误差和操作

失误,提高水质检测工作效率,因此其技术优势将推动其广泛应

用。此外,随着全球环境问题的日益严峻,水资源保护与治理备

受关注,水质检测作为保障水资源安全的重要手段,其重要性不

言而喻,而紫外水质检测技术则可有效满足差异化的水质检测

需求。在《水污染防治法》、《环境保护法》等法律法规导向下,

紫外水质检测技术势必将获得良好的发展环境,形成显著经济

效益与社会效益。 

4.2发展趋势 

4.2.1进一步提高分析精度 

紫外水质检测技术的理论依据是朗伯比尔定律,即物质对

光的吸收与其浓度成正比。未来,随着对朗伯比尔定律研究的深

化,可通过更精确的算法和模型来提高水质检测精度。比如,可

通过优化吸光度与水质参数之间的线性关系,减少非线性因素

的影响。此外,可通过升级与改进水质检测仪器设备,采用脉冲

氙灯、激光光源等更先进的光源技术,以提高光源的稳定性和强

度,保障检测分析精度。为确保紫外水质检测技术的准确性和可

靠性,还需同步建立标准化的检测流程和操作规范,实施检测质

量控制。 

4.2.2实现自动化和智能化检测 

随着对水质检测实时性和检测频率要求的逐步提高,传统

的实验室手动分析已很难满足检测需求。基于光谱分析的紫外

水质检测系统可实现自动化检测,持续检测水体中的有机物、无

机物、重金属等污染物的含量,无需人工干预。随着检测数据的

积累,系统可通过机器学习等人工智能技术,不断学习和优化检

测模型,提高检测精度和稳定性。未来的水质检测系统将不再是

单一功能的设备,而是多种传感器和技术的集成平台,集成溶解

氧、pH值、氨氮、重金属等多项功能,将大大提高水质检测的综

合性。 

4.2.3多参数综合分析技术的应用 

传统的水质检测方法往往只能检测单一参数,难以满足当

前复杂多变的水质检测需求,而基于光谱分析的紫外水质检测

技术目前已在多参数综合分析方面取得了一定进展。通过结合

不同的光谱分析方法和化学计量学技术,可实现对水体中有机

物、无机物、重金属等多种污染物的同时检测。在未来发展中,

同步荧光光谱、三维荧光光谱等更多的先进技术将被引入到水

质检测中,以更全面、更准确地反映水质状况,进一步提高紫外-

可见光光谱的分析效果,实现多参数综合分析。 

5 结语 

总之,基于光谱分析的紫外水质检测技术在实践领域具有

诸多优势特点,可在更短时间内完成更多数量的水质检测任务。

因此,技术人员应准确把握该项技术方法的核心精髓内涵,充分

发挥其操作简便、无需试剂、实时在线检测等优势特点,设计并

实现基于光谱分析的紫外水质检测系统,并探索与其他技术方

法的有机结合与衔接,为全面提高水质检测工作成效奠定基础,

为现代水资源管理作出应有贡献。 
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