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摘  要  遥感光谱探测是识别天体物质成分与物理状态的重要手段。中红外反射光谱的7 

克里斯琴森特征、剩余射线带特征和透明特征是识别矿物成分和物理状态的关键指标，但8 

不同实验室测量方式导致的光谱特征偏移和粒径效应差异制约了模型的适用性。本研究对9 

具有五个粒径区间（<26, 26~43, 43~74, 74~125, 125~200 μm）的月表典型矿物橄榄石、辉10 

石、斜长石样品，分别开展单颗粒显微反射、粉末堆积样品双锥式漫反射及定向-半球积分11 

反射光谱测试，系统对比六类中红外光谱参数。结果表明三种光谱存在系统性差异，定向-12 

半球积分反射更适用于粒径预测，且存在跨方法通用的光谱参数。这些定量差异明确了各13 

方法的适用范围与数据互用性条件，为遥感光谱模型构建与解译提供了方法学依据。 14 

关键词 月表矿物, 中红外光谱, 光谱特征、粒径效应、测量方法 15 

中图分类号 O433(光谱学) 16 
 17 

Effects of Particle Size and Measurement Technique on 18 

Mid-Infrared Spectral Characteristics of Typical Lunar 19 

Minerals 20 

Mengyuan Zhang1,2, Yazhou Yang1, Yuyang He3, Yongliao Zou1, Yang Liu1,2  21 

1(State Key Laboratory of Solar Activity and Space Weather, National Space 22 
Science Center, Chinese Academy of Sciences, Beijing, 100190, China) 23 

2(College of Earth and Planetary Sciences, University of Chinese Academy of 24 
Science, Beijing, 100049, China) 25 

3(Institute of Geology and Geophysics, Chinese Academy of Sciences, Beijing 26 
100029) 27 

Abstract  Remote sensing is a crucial technique for identifying the composition and physical 28 

state of materials on celestial surfaces. Among various methods, mid‑infrared (MIR) spectroscopy 29 
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ranging from 2.5 μm to 25 μm offers significant diagnostic capability for determining mineral 30 

crystal structures, chemical composition, and physical states, as it falls within the molecular 31 

vibrational spectral region where the stretching and bending vibrations of chemical bonds provide 32 

a direct response to these properties. Spectral indicators such as the Christiansen Feature (CF), 33 

Reststrahlen Bands (RBs), and Transparency Feature (TF) in MIR reflectance spectra collectively 34 

form a spectroscopic framework for identifying mineral composition and physical properties like 35 

particle size. Currently, laboratory measurements of MIR reflectance spectra primarily include bi-36 

conical diffuse reflectance, directional‑hemispherical integrated reflectance, and micro‑reflectance 37 

techniques. However, constrained by experimental conditions and sample states, existing models 38 

for mineral identification and particle‑size prediction are often built on data acquired through 39 

different measurement methods, without sufficient cross-method validation, which may lead to 40 

systematic shifts in spectral features and variations in particle‑size effects, thereby limiting the 41 

extrapolation applicability and cross-method interoperability of such models. To address this issue, 42 

this study selected typical lunar surface minerals—olivine, pyroxene, and plagioclase—prepared 43 

as samples across five characteristic particle‑size ranges (<26 μm, 26~43 μm, 43~74 μm, 74~125 44 

μm, 125~200 μm), and performed spectroscopic measurements using micro‑reflectance on single 45 

particle, bi-conical diffuse reflectance and directional‑hemispherical reflectance on powdered 46 

samples. By extracting and comparing six key MIR spectral parameters, including CF parameters, 47 

RBs parameters, TF parameters, band ratio (R7.7 μm/R10 μm), K-value, and weak absorption bands, 48 

we quantitatively revealed the systematic offsets and particle‑size dependencies of these 49 

parameters across different measurement methods. For example, results indicate that the three 50 

methods exhibited systematic differences, that directional-hemispherical reflectance is more 51 

suitable for particle-size prediction, and that cross-method consistent spectral parameters (e.g., the 52 

final RB peak position) exist. Furthermore, this study clarified the respective applicability and data 53 

interoperability conditions of micro‑reflectance, bi-conical diffuse reflectance, and 54 

directional‑hemispherical reflectance methods for particle‑size prediction and mineral 55 

identification. These findings provide essential methodological support for the construction and 56 

interpretation of remote‑sensing spectral models in lunar and planetary exploration missions. 57 

Key words Lunar surface minerals, Mid-infrared spectroscopy, Spectral features, Particle size 58 

effect, Measurement methods 59 
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0 引言 62 
月表物质组成及其演化历史研究在很大程度上依赖于光谱探测技术。作为典型的分异型63 

石质天体，月球经岩浆洋分异与结晶固化后形成了相对完整的核-幔-壳结构，并由于内部热64 
量有限、缺乏持续的全球性构造活动而得以较好保存[1-3]。后期的火山活动与撞击过程将不65 
同深度的物质搬运暴露至月表，使其成为研究行星内部组成与演化过程的天然窗口。由于月66 
球返回样品采样点覆盖面积有限，遥感光谱观测与实验室光谱测试相结合仍然是解译全月表67 
物质组成与物理状态的主要手段。其中，建立可靠的光谱模型是实现精细化解译的关键。橄68 
榄石、辉石和斜长石是月表最为主要的造岩矿物。在月球岩浆演化的不同阶段形成岩石的主69 
要矿物及元素组成特征会存在系统性的差异[2]。通常，富镁铁和富硅矿物端元分别代表岩浆70 
演化初期深部物质和晚期浅表层物质。厘清不同类型物质的光谱特征，对于揭示月球形成与71 
演化具有重要指示意义。 72 

在行星遥感观测中，可见-近红外（Visible and Near-Infrared, VNIR, 0.4~2.5 μm）反射光73 
谱因技术成熟、探测条件相对简便，且多数硅酸盐矿物在该波段具有明确的特征吸收峰，而74 
被广泛应用于各类行星探测任务的矿物识别中。该波段的光谱特征主要源于矿物中过渡性金75 
属离子（如 Fe2+）的电子跃迁过程[4, 5]。然而，对于不含或少含过渡金属元素的矿物（如斜76 
长石），其在 VNIR 波段中缺乏直接的诊断特征，通常只能通过间接的方式进行推断，从而77 
限制了矿物组成判识的准确性[4]。 78 

相比之下，中红外波段（Mid-Infrared, MIR，2.5~25 μm）属于分子振动光谱，主要反映79 
物质中化学键的伸缩与弯曲等振动特征，对晶体结构与化学组成具有直接响应[6, 7]。其中，80 
硅酸盐矿物的 MIR 光谱对 SiO42-四面体的连接方式及 SiO2 含量变化尤为敏感。随着矿物81 
SiO2含量的增加以及 SiO42-四面体结构由岛状、链状/层状向架状转变[8]，最强的一组 Si-O 伸82 
缩振动特征逐渐变强，其对应的克里斯琴森特征（Christiansen Feature, CF）峰位由 9 μm 系83 
统性向短波方向移动至约 7.5 μm[8-10]。此外，在 8.5~12 μm 和 16.5~25 μm 波段分别由 Si-O84 
伸缩与弯曲振动引起的剩余射线带（Reststrahlen Bands, RBs），其峰位与形态在不同种类硅85 
酸盐矿物之间也具有显著差异。对于细颗粒样品，多重散射效应增强，常在 12~13 μm 区间86 
及附近出现明显的透明特征（Transparency Feature, TF），且该特征对颗粒尺寸高度敏感。87 
除了由基频振动产生的 CF 和 RB 等强特征外，在 4.8~7 μm（2080~1430 cm-1）存在由合频88 
与倍频效应及 Si-O-Si 桥键振动产生的弱吸收复合带[6, 11]，也可用来反映矿物成分的细微变89 
化[12]。因此，CF 峰位、RB 峰位与形态、TF 显著度及弱吸收带特征共同构成了鉴别矿物成90 
分及其物理状态（尤其是颗粒粒径）的重要中红外光谱判据[13-15]。 91 

在实际行星遥感观测中，由于天体的热辐射在热红外波段显著增强，中红外光谱通常以92 
热发射信号为主[10]。例如，月球勘测轨道飞行器（LRO）上搭载的 Diviner Lunar Radiometer 93 
Experiment 多通道热红外辐射计，正是利用 7.8 μm、8.25 μm 和 8.55 μm 波段的热发射数据，94 
成功识别了月表高度演化的富硅物质[16]，并进一步实现了主要氧化物的全月分布制图[17]。95 
我国即将实施的嫦娥 7 号任务，将搭载覆盖谱段范围更宽（0.45~10 μm）、谱段更多的光谱96 
仪载荷。已经发射的天问 2 号小行星探测任务所搭载的热辐射光谱仪则进一步将谱段拓展97 
至 50 μm，进一步凸显了 MIR 波段在未来月球与深空探测中的重要科学价值[18]。 98 

然而，将实验室光谱数据直接应用于轨道遥感解译仍面临根本性挑战。遥感观测到的光99 
谱特征受矿物成分、颗粒物理状态（如尺寸与孔隙度等）以及观测几何角度等多种因素共同100 
影响，具有显著多解性。实验室光谱测量通常以反射光谱为主，且存在双锥式漫反射、定向101 
-半球积分漫反射和显微反射等多种测试方式。不同方法获得的中红外光谱特征可能存在系102 
统性偏差，进而影响实验室数据与遥感观测结果之间的定量衔接精度。因此，系统厘清不同103 
实验室测量方法对中红外光谱特征的影响机制，尤其是它们对矿物成分及颗粒尺寸等关键信104 
息的表征能力，对于提升遥感数据定量反演的可靠性具有重要意义。 105 
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在实验室中红外光谱测试中，直接测量样品的热发射光谱通常需要复杂的加热与真空环106 
境控制，而测量其反射光谱在技术上更为便捷和稳妥[10, 19, 20]。为建立实验室反射光谱与轨道107 
热红外遥感观测之间的桥梁，常假定观测表面处于热平衡状态，并基于基尔霍夫定律（ε=1-108 
R） 来实现反射率（R）与热发射率（ε）之间的相互转换[20, 21]。其中，反射率 R 的准确获109 
取是前提，而测量方法的选择对此有决定性影响。 110 

目前，实验室 MIR 反射光谱测量主要基于三类方法： 111 
（1）双锥式漫反射法（BCR: bi-conical reflectance）：该测量条件下，入射光束与观测112 

视场均呈锥形，得到的是双锥式反射率。该方法是对月壤等粉末颗粒类样品进行测量的常用113 
方法，被广泛应用于经典行星光谱库（如 RELAB 光谱库）的构建[22, 23]。基于此方法所测数114 
据，Salisbury 等[9]建立了以 CF 峰位为核心的火成岩类型判别体系。 115 

（2）定向-半球积分漫反射法（DHR: directional-hemispherical reflectance）：该方法测量116 
的是定向-半球反射率，即特定方向入射光在上半球空间所有方向上反射的总比例。其结果117 
可通过基尔霍夫定律（ε=1-R）直接转换为发射率，被视为连接反射与发射光谱的“黄金标118 
准”[19]。以此方法间接得到的热发射光谱为轨道热红外仪器（如月球勘测轨道飞行器的119 
Diviner 辐射计）提供了可直接对比的“地面真值”。但由于该测试所需配置要比双锥式漫120 
反射复杂，因而也有研究直接将双锥式反射率代入到基尔霍夫定律中来获得样品的热发射率121 
[20]，其可能引起的偏差尚需通过控制性对比实验来进行评估。 122 

（3）显微 FTIR 反射光谱法：该技术利用红外显微镜实现对单颗粒或微米尺度区域的123 
反射光谱测量。它不仅为珍稀样品（如月球返回样品、陨石等）提供了无损分析手段，更重124 
要的是，其测量的光谱主要反映颗粒尺度的“单次散射”行为，为理解复杂粉末堆积样品光125 
谱中的多重散射效应提供了独特视角[13, 15]。 126 

橄榄石、辉石和斜长石是月表的主要造岩矿物，厘清其光谱特征随不同测量方式与物理127 
状态的变化规律，是准确解译月球遥感光谱探测数据的基础。已有研究表明，测量方法会显128 
著影响光谱形态。例如，Lane 等[24]指出，同一样品的热发射、镜面反射与漫反射光谱在 RB129 
特征的形态上存在系统性差异。更为关键的是，将 Salisbury 等[25]的石英双锥式反射光谱、130 
定向-半球反射光谱与 Christensen 等[26]测量的石英发射光谱进行对比，结果显示双锥式反射131 
光谱在短波区域（如 1000~1300 cm-1）存在异常特征，与发射光谱和定向-半球反射光谱不一132 
致。最近，Yang 等[13]对比 200~500 μm 嫦娥 5 号月壤样品单颗粒（橄榄石、辉石、斜长石、133 
玻璃）的显微 FTIR 光谱与 Apollo 粉末样品的 BCR 光谱，发现二者 CF 峰位基本一致，但134 
由于单颗粒测量几乎无多重散射，其光谱中普遍缺失粉末样品中常见的 TF。与此同时，颗135 
粒尺寸已被证实是影响中红外光谱特征的另一关键参数。研究表明，粒径变化会系统性影响136 
CF 峰位、RB 强度与形态以及 TF 的出现与否[11, 27-29]，并催生了新的应用方法。例如，通过137 
测量不同粒径样品的 DHR 并转换为发射率，Xiao 等[30]提出了一种基于热红外光谱曲线形态138 
反演月球颗粒粒径的新模型。 139 

综上所述，现有研究已分别肯定了 BCR、DHR 与显微 FTIR 三种红外光谱测量方法的140 
价值，并对颗粒尺寸等关键参数的影响进行了探讨。然而，对于同一套具有明确矿物学意义141 
的月表典型样品，在系统改变其颗粒尺寸的条件下，上述三种方法所获取的中红外反射光谱142 
特征（如 CF 峰位、RB 强度与形态、TF、弱吸收带等）是否会呈现定量化、系统性的差异？143 
这些差异又将如何影响基于不同实验室光谱数据反演矿物成分与粒径等关键信息的准确性144 
与可靠性？相关问题仍缺乏系统性的研究。 145 

基于以上背景，本研究选取月表典型硅酸盐矿物橄榄石、辉石与斜长石，制备了涵盖从146 
风化细尘到原始粗岩屑的五个特征粒径区间（<26 μm, 26~43 μm, 43~74 μm, 74~125 μm, 147 
125~200 μm）的标准化样品序列，该粒径范围的选取基于月壤粒径的客观分布规律、体散射148 
与表面散射的物理机制划分、以及与遥感数据及前人研究对比的需求。并同步采用显微反射、149 
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双锥式漫反射与定向-半球积分漫反射三种方法进行中红外反射光谱测量。通过系统对比分150 
析，旨在定量揭示三种不同测量方法在表征月表矿物中红外光谱特征及其粒径依赖性方面的151 
共性与差异，并评估不同方法所测数据在粒径反演等定量应用中的适用边界与不确定性。本152 
研究不仅有助于深化对行星物质红外光谱学基本规律的理解，也将为实验室测量规范的建153 
立、多源光谱数据的有机融合及中红外遥感数据的高精度解译提供实验依据与方法学支撑。 154 
 155 
1 红外光谱测试实验 156 
1.1 样品制备 157 
1.1.1 月表典型矿物样品选取及纯度验证 158 

本研究选取月表最主要的三种硅酸盐矿物橄榄石（Olivine，Olv）、辉石（Pyroxene，159 
Pyx）、斜长石（拉长石 Labradorite，Lab）作为研究对象。橄榄石与辉石样品均产自河北省，160 
与 Xu 等[31]文中所用样品相同。样品制备过程中，首先对厘米级或毫米级矿物颗粒进行初步161 
筛选，肉眼剔除异样颗粒。所获得的高质量红外光谱本身（特征谱带显著且无杂质峰）进一162 
步佐证了样品的高纯度。所有三种光谱测量方法均使用同一组制备完成的样品，以确保数据163 
对比的基础一致性。 164 

1.1.2 不同尺寸样品的制备方法 165 
样品制备包括研磨、筛分、烘干三个步骤。首先使用玛瑙研钵进行研磨，随后将研磨后166 

的粉末以无水乙醇作为分散介质，通过一系列标准筛网进行湿法筛分，得到以下五个特征粒167 
径区间的样品：<26 μm、26~43 μm、43~74 μm、74~125 μm 及 125~200 μm。 168 

该粒径范围的选取基于三个原则。其一，基于月壤粒径分布：Apollo 月壤的平均粒径约169 
为 60 μm，中值粒径为 40~130 μm[29, 32]，月尘主要分布于 30 nm~20 μm 之间[33]。据此，本研170 
究将<26 μm、26~125 μm、125~200 μm 分别定义为风化细尘、月壤主体、粗粒碎屑端元。其171 
二，基于散射机制划分：Salisbury & Wald（1992）[34]研究表明，细颗粒（<5 μm）体散射显172 
著增强，粗颗粒（75~250 μm）表面散射占主导。结合 Hapke（2012）[35]辐射传输理论，本173 
研究将 26~43 μm 作为体散射贡献显著的基准粒级，将 43~74 μm 作为散射机制过渡区间，174 
将 74~125 μm 和 125~200 μm 作为表面散射主导的粗粒端元。其三，基于与遥感数据及前人175 
研究的对比：Donaldson Hanna 等（2012）[36]使用细颗粒（<25 μm）样品建立了实验室光谱176 
与 Diviner 数据的关联，表明细颗粒组分是实验室-遥感关联的关键粒级。Shirley & Glotch177 
（2019）[29]和 Xiao 等（2025）[30]的研究为本研究提供了粒度划分参考，本研究在此基础上178 
将细粒端细化至 26 μm，增设 43~74 μm 过渡粒级，并将粗粒端聚焦于 125~200 μm。该序列179 
覆盖了从体散射主导演化至表面散射主导的完整机制序列，为考察粒径对散射机制的影响提180 
供了实验框架。在比较三种测量方法时，26~43 μm 作为基准检验方法一致性，<26 μm 测试181 
探测极限，43~74 μm 和 74~125 μm 观察方法差异随散射机制的变化，125~200 μm 评估表面182 
散射主导条件下的方法性能。此外，<26 μm 和 26~43 μm 与实验室-遥感关联的基准粒度范183 
围一致[36]，43~74 μm 和 74~125 μm 对应 Apollo 月壤中值粒径主体范围[32]，125~200 μm 对184 
应月壤相对粗粒组分。研究结果可为理解粒径对 MIR 光谱的影响提供实验数据，为月球遥185 
感数据的矿物反演和粒度校正提供参考。 186 

筛分后的样品置于 120°C 的真空干燥箱中持续烘干 4 小时，以彻底去除吸附水及有机187 
挥发分，避免其对中红外光谱（尤其 3 μm 与 6 μm 波段附近）造成干扰[6, 37]。 188 

在显微 FTIR 光谱测量中，将少量干燥样品颗粒稀疏地撒在洁净的镀金载玻片表面，确189 
保颗粒彼此分离，以获取单颗粒或小颗粒团的光谱。对于 BCR 和 DHR 测量，则将粉末样品190 
分别装入专用样品杯，并使用刮刀式样品板沿样品杯边缘将粉末表面轻轻刮平并轻微压实191 
（见图 1, 2）。该方法可最大程度降低因装样密度差异引入的光谱变异，保证光谱测量的可192 
重复性与代表性。 193 
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 194 
图 1 粉末样品双锥式漫反射测试样品照片 195 

Fig. 1 Photograph of the samples used for bi-conical diffuse reflectance measurements 196 

 197 

图 2 粉末样品定向-半球积分反射测试样品照片 198 
Fig. 2 Photograph of the samples used for directional-hemispherical reflectance measurements 199 

 200 
 201 

1.2 实验仪器与方法 202 
本研究分别采用显微反射、BCR与DHR三种测量方法，对五个不同尺寸分布的橄榄石、203 

辉石和拉长石样品进行中红外反射光谱测量。 204 
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1.2.1 显微反射光谱测量 205 
在对单颗粒进行显微光谱测试时，使用的是由 Nicolet iS50 + Nicolet RaptIR 组成的显微206 

FTIR 光谱系统。测试过程中，iS50 FTIR 光谱仪干涉仪调制后的红外光经过多功能切换镜反207 
射，并经由 KBr 窗片导入 RaptIR 显微系统。样品反射信号由显微系统中经液氮冷却的 MCT-208 
A 探测器接收（见图 3）。该信号综合了样品表面散射、体散射与衍射效应，对颗粒形态、209 
表面粗糙度及测量光斑大小较为敏感。光谱测量范围为 4000~606 cm-1（2.5~16.5 μm）。由210 
于光斑尺寸最小设置为 20 μm，此时光通量较小，为获取较高信噪比数据，设置分辨率为 16 211 
cm-1，扫描次数为 500 次。在该分辨率下，弱吸收带处对应的波长间隔为 0.005~0.008 μm，212 
在 CF 特征处为 0.013~0.016 μm，在 RB 特征处为 0.0153~0.0278 μm。显微系统配有封闭外213 
罩，光谱仪内部持续吹扫干燥氮气，以最大程度减少大气中水汽和二氧化碳的吸收干扰。测214 
量时，将各粒径区间（0~26 μm、26~43 μm、43~74 μm、74~125 μm、125~200 μm）的粉末215 
样品分散于镀金载玻片上。根据粒径区间依次选用正方形光斑进行测试，光斑尺寸分别设定216 
为 20 μm、35 μm、60 μm、100 μm、160 μm，以确保每个粒级的探测区域能覆盖具有统计代217 
表性的颗粒，同时避免混入干扰信号。测试过程中以金镜作为反射率定标基准。 218 

 219 
图 3 基于 Nicolet iS50+RaptIR 显微系统的光路绘制的显微 FTIR 反射光谱测试原理示意图 220 
Fig. 3 Schematic diagram of the micro‑FTIR reflectance spectral measurement setup based on the 221 

optical path of the Nicolet iS50 + RaptIR microscope system used in this experiment 222 
 223 

1.2.2 BCR 光谱测量 224 
采用与 Nicolet iS50 光谱仪适配的 EasiDiff 漫反射附件（图 4）对粉末堆积样品进行漫225 

反射光谱测量。该附件置于 iS50 光谱仪样品仓内（图 3），光源发出的红外光经干涉仪调制226 
后由右侧入射，通过离轴抛物面镜反射并聚焦至样品表面，反射信号经多次反射后被 DTGS227 
检测器接收（图 4）。测量条件为：波段范围 4000~400 cm-1。由于 BCR 模式下，粉末堆积228 
样品信号强度高，因此采用较高的光谱分辨率 4 cm-1 和适中的扫描次数 100 次。4 cm-1 分辨229 
率在弱吸收带处对应的波长间隔为 0.0013~0.002 μm，在 CF 处为 0.0029~0.0038 μm，在 RB230 
处为 0.0034~0.0064 μm，在 TF 处为 0.0065~0.008 μm。样品表面高度一致，光斑尺寸固定。231 
测试过程中，整个附件密闭于光谱仪样品仓内，系统持续通入干燥氮气，以最大程度抑制大232 
气中水汽和二氧化碳的吸收干扰。测试过程中以漫反射金板作为反射率定标基准。 233 
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 234 
图 4 双锥式漫反射测试原理示意图 235 

Fig. 4 Schematic diagram of the bi‑conical diffuse reflectance measurement setup 236 
 237 
1.2.3 DHR 光谱测量 238 

采用与 iS50 光谱仪适配的 PIKE Mid-IR IntegratIR 下置式积分球附件（图 5）进行粉末239 
堆积样品的 DHR 光谱测量。该球附件置于 iS50 光谱仪样品仓位置（图 3），干涉仪调制后240 
的红外光由右侧入射，经 12°反射镜导向内嵌于积分球底部的样品或定标金板，散射信号进241 
入直径 3 英寸的内部镀金积分球腔体（具有近似朗伯散射特性），最终由积分球独立配备的242 
MCT-B 探测器采集全半球空间（立体角为 2π）的信号。测量条件为：波段范围 5000~600 cm-243 
1。由于积分球系统光路较长且存在多次反射，能量损失较大，因此在光谱分辨率为 4 cm-1 基244 
础上，将扫描次数增加至 200 次以提高信噪比。4 cm-1 分辨率在弱吸收带处对应的波长间隔245 
为 0.0013~0.002 μm，在 CF 处为 0.0029~0.0038 μm，在 RB 处为 0.0036~0.0069 μm，在 TF246 
处为 0.0069~0.008 μm。测试过程中镜面反射排除端口保持关闭（图 5），因此所测定向-半247 
球反射光谱包含镜面反射和漫反射的贡献。样品表面高度一致，光斑尺寸固定。由于积分球248 
附件无法完全封闭于样品仓内，测试过程中样品仓处于敞口状态，但 iS50 光谱仪主机内部249 
持续通入干燥氮气，以最大程度减少大气中水汽和二氧化碳的影响。测试过程中以漫反射金250 
板作为反射率定标基准。 251 

 252 

 253 
图 5 定向-半球积分反射测试原理示意图 254 

Fig. 5 Schematic diagram of the directional-hemispherical integrated reflectance measurement 255 
setup 256 

 257 
 258 

1.3 数据处理方法 259 
为系统比较三种测量方法在不同粒径下的光谱差异，并实现高精度、可重复的定量分析，260 
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所有原始反射率数据均经过统一预处理，以消除系统误差并提取客观、定量化的光谱特征参261 
数。 262 
1.3.1 原始光谱预处理 263 

每次测量前，光谱仪系统均预热 30 分钟以上，以确保在测量过程中系统的稳定性。显264 
微 FTIR、BCR、DHR 三种方法获取的数据，均为除以相同条件下金镜或漫反射金板反射信265 
号的相对反射率光谱，并通过对多次扫描结果进行平均来消除系统随机噪声的影响。所有测266 
量均通过光谱仪软件自动执行了大气（H2O, CO2）吸收线的校正。 267 

由于三种测量方法的原始光谱有效覆盖范围存在差异，为确保后续特征提取与对比分析268 
在完全相同的波段上进行，将所有预处理后的光谱数据统一截断至 4000~606 cm-1 （2.5~16.5 269 
μm）范围。此范围完整涵盖了硅酸盐矿物 MIR 光谱的最主要特征区，包括 CF、强 RB 及270 
TF，是系统性对比分析的基础。 271 

1.3.2 光谱特征参数的定量提取 272 
尽管三种测量方法的光谱分辨率和扫描次数存在差异，但调整扫描次数主要是为了消除273 

随机噪声，提高光谱数据的信噪比，在扫描次数都足够多的情况下，扫描次数的不同不会对274 
定量分析结果产生影响。另外，本研究统一采用六阶多项式拟合与一阶导数零点定位的方法275 
提取峰位与强度，而非直接读取原始光谱极值点。该处理方法可有效消除分辨率差异引起的276 
峰位偏移和噪声干扰，确保不同测量方法间光谱特征参数的可比性。为量化光谱差异，定义277 
并提取以下六类关键 MIR 光谱特征参数。 278 

（1）Christiansen 特征参数（CF 峰位/CF position、CF 强度/CF intensity）：在 7.7~9.0 279 
μm （1300~1111 cm-1）区间识别反射率全局最小值，以该点为中心，向两侧扩展约 0.3~0.4 280 
μm，确定局部区间。此区间范围能完整涵盖 CF 特征的主要部分，同时排除无关波段干扰。281 
在该区间内，使用 6 次多项式对原始反射率光谱进行最小二乘拟合。该多项式阶数的选择基282 
于 CF 特征形态的复杂度，足以描述其特征曲线，同时避免过拟合。拟合曲线的一阶导数零283 
点对应反射率最小值的准确位置，其波长即为 CF 峰位值，对应反射率值为 CF 强度值。以284 
下参数提取峰位时均采用拟合后的曲线确定峰位与强度。 285 

（2）剩余射线带特征参数（RB 峰位/RB position、RB 强度/RB intensity、RB 面积/RB 286 
area）：针对硅酸盐矿物在 7.7~12.8 μm（1300~782 cm-1）的强 RB 特征，提取反射峰最高点287 
的反射率值及其对应波长，分别作为 RB 强度与 RB 峰位。在 RB 特征波段内，以两侧波谷288 
连成的直线作为连续统基线，计算光谱曲线与连基线之间的积分面积作为 RB 面积。若 RB289 
右侧吸收峰不明显，则取光谱二阶导数极小值处的波长作为吸收峰峰位。根据强 RB 特征两290 
侧波谷的平均吸收强度与 RB 最大反射率计算 RB 半高宽（FWHM）参数。 291 

（3）透明特征参数（TF 峰位/TF position、TF 显著度/TF prominence）：在 11.5~13 μm292 
（870~770 cm-1）区间识别可能出现的反射峰。若存在明显峰形，则记录其对应波长为 TF 峰293 
位，并计算峰顶反射率与相邻两波谷反射率平均值的差值为 TF 显著度。若 TF 呈肩峰形态，294 
则提取该区间一阶数值导数极大值对应的波长为 TF 拐点，作为 TF 峰位。显微 FTIR 光谱中295 
普遍缺失 TF，该参数记录为“N.D.”。 296 

（4）波段反射率比值（R7.7 μm/R10 μm）：提取 7.7 μm 和 10 μm 处反射率，计算其比值。297 
该比值对粉末堆积样品散射特性与有效光程高度敏感，常用于表征颗粒尺寸效应。 298 

（5）K-value[30]：定义为(𝜀𝜀CF − 𝜀𝜀1500)/(𝜔𝜔CF − 1500)，其中 εCF 与 ε1500 分别为 CF 峰位处299 
和 1500 cm-1）处的发射率值（由 1−R 计算得到），ωCF 为 CF 峰位对应的波数。该参数通过300 
量化 CF 峰位至 6.67 μm 区间的光谱曲线陡峭程度，来敏感地反映颗粒尺寸信息。 301 

（6）弱吸收带分析（overtones）：针对 4.8~7 μm 波段的弱吸收特征，以吸收峰右肩为302 
基准构建水平基线，去除基线后提取主要子峰 weak band 1 与 weak band 2 的峰位与吸收深303 
度，对比三种方法及不同粒径下这些弱带的显现情况。 304 
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 305 
2 结果与分析 306 
2.1 不同测量方法对中红外反射光谱特征的影响 307 

为分析测量方法对中红外反射光谱的影响，以橄榄石样品为主要对比对象，辉石和拉长308 
石样品作简要说明：使用显微 FTIR 测量单个粗颗粒（橄榄石 155×217 μm、辉石 148×167 309 
μm、拉长石 76×95 μm，其光谱最能反映本征吸收特征），同时采用 BCR 与 DHR 测量 26~43 310 
μm 粉末堆积样品。通过比较三者光谱差异，可直接揭示测量方法对光谱特征的影响。 311 

2.1.1 粉末堆积样品的 BCR 与 DHR 光谱对比 312 
图 6a 所示 26~43 μm 橄榄石粉末的测试结果。BCR 光谱与 DHR 光谱在整体反射率与关313 

键特征上均存在系统性差异：（1）DHR 光谱整体反射率更高，但在 CF 处反射率更低（更314 
接近于 0），表明其更适用于通过基尔霍夫定律计算样品的发射率[20, 38]；（2）DHR 光谱对315 
比度更强，其 RB 面积为 3.36，显著高于双锥式漫反射光谱的 1.5；（3）DHR 光谱 RB 特征316 
峰数量更少，BCR 光谱在约 9.95 μm 处存在一个弱的反射峰，而在 DHR 光谱中则未出现。317 
二者虽在 CF 峰位（8.88 μm 与 8.92 μm）、4.8~7 μm 弱吸收带及 11.15 μm RB 肩峰等特征上318 
基本一致，但 DHR 光谱的 RBs 反射峰（9.45、10.16、10.59、11.94 μm）相较于 BCR 的结319 
果（9.33、9.91、10.13、10.53、11.93 μm）数量减少，且整体向长波方向偏移。由颗粒间多320 
重散射主导的 TF（12.94 μm）在 DHR 光谱中更为显著（显著度 0.025 vs. 0.016）（表 1, 2）。 321 

如图 6b, c 所示，26~43 μm 辉石与拉长石粉末堆积样品的 BCR 与 DHR 光谱显示了与橄322 
榄石相似的规律：DHR 光谱整体反射率与光谱对比度更高，DHR 与 BCR 光谱在 CF 处反射323 
率相近，均接近于 0；DHR 光谱 RB 特征峰数量更少，BCR 光谱在 DHR 光谱的 RB1 反射324 
峰短波长侧分别存在 1 处（拉长石）与 2 处（辉石）反射峰。整体上 DHR 光谱 RBs 峰位向325 
长波长方向偏移。DHR 光谱的 TF 显著度大（图 6b, c）。详细参数见表 1, 2。 326 

这些差异主要源于积分球系统中光经历更充分的多次散射与传播，从而更完整地反映327 
样品的体积散射特性[26, 35, 39]。 328 

 329 

图 6 三种方法测得的三种矿物 MIR 光谱对比。（a）橄榄石；（b）辉石；（c）拉长石。330 
显微 FTIR 光谱中单颗粒粒径：橄榄石 155×217 μm、辉石 148×167 μm、拉长石 76×95 331 

μm；BCR 与 DHR 光谱中均为 26~43 μm 粉末 332 
Fig. 6 Comparison of mid-infrared spectra of three typical lunar-type minerals obtained by three 333 
measurement techniques. (a) Olivine; (b) Pyroxene; (c) Labradorite. The single particle sizes for 334 

micro-FTIR spectra are 155×217 μm (olivine), 148×167 μm (pyroxene), and 76×95 μm 335 
(labradorite). For both BCR and DHR spectra, the particle size is 26–43 μm powder 336 

 337 
2.1.2 单颗粒与粉末堆积样品反射光谱对比 338 

对橄榄石单颗粒样品与 26~43 μm 粉末堆积样品进行的反射光谱对比分析表明，二者整339 
体谱形上相似，但在反射率、吸收深度及光谱对比度上存在显著差异。单颗粒光谱整体反射340 
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率较低（<0.2），且在短波长区域（<5 μm）的光谱对比度明显偏低。相比之下，粉末堆积341 
样品在短波长区域反射率显著更高（>0.3），整体呈现出更高的光谱对比度（图 6a）。显微342 
FTIR 光谱显示，橄榄石单颗粒的本征吸收特征（如 CF 峰、RBs 及 4.8~7 μm 的弱吸收带）343 
清晰可见，但 CF 吸收峰短波长侧出现了一个异常反射峰，导致 CF 峰位红移至 9.07 μm（图344 
6）。单颗粒光谱中，弱吸收带的两个主要合频/倍频吸收峰位于 5.62 μm 与 5.99 μm，RBs 峰345 
位分别为 9.60、10.16、10.57 和 11.98 μm，并在 11.15 μm 附近亦存在 RB 肩峰。这些峰位与346 
DHR 光谱的测量结果基本吻合，且其 RB 半高宽（2.13）与粉末堆积样品相近。然而，单颗347 
粒样品在 4.80~6.17 μm 波段的弱吸收带更深（深度为 0.57），且 RB 面积（0.64）显著小于348 
粉末堆积样品。此外，在单颗粒光谱中，未检测到 13 μm 附近的 TF 反射峰。2.9 μm 附近则349 
存在微弱的 OH/H2O 吸收特征（图 6a, 表 1-3）。 350 

辉石单颗粒光谱的整体反射率低于粉末堆积样品，而拉长石单颗粒光谱的整体反射率则351 
显著高于粉末堆积样品。辉石和拉长石单颗粒的本征吸收特征（如 CF 峰、RBs 及弱吸收带）352 
清晰可见，CF 峰位也存在异常偏移（辉石约 0.26 μm；拉长石约 0.41 μm），且单颗粒光谱353 
中均未检测到 TF 反射峰，2.9 μm 附近则存在较弱 OH/H2O 吸收特征。除拉长石单颗粒弱吸354 
收带~6.44 μm 吸收峰较 DHR 与 BCR 测量结果更偏向长波外，其余弱吸收带主要吸收峰峰355 
位、RBs 峰位与 DHR 光谱的测量结果基本吻合。单颗粒样品的弱吸收带更深，且 RB 面积356 
显著小于粉末堆积样品（图 6b, c）。以上详细光谱特征参数见表 1-3。 357 

单颗粒光谱中 CF 吸收峰短波长侧的异常反射峰导致 CF 峰位红移（图 6）的现象可能358 
与单颗粒表面形貌的不规则性以及晶体取向有关。例如，由于橄榄石晶体在不同晶轴方向的359 
折射率存在差异[40]，因此沿不同轴向测量的单颗粒反射光谱特征峰位也会发生变化。而对于360 
粉末堆积样品，其由取向随机分布的矿物颗粒组成，因此其反射光谱代表了各晶轴方向光谱361 
特征的平均效应。 362 

 363 
2.2 三种测量方法中尺寸对矿物光谱特征的影响 364 
2.2.1 尺寸对矿物 DHR 光谱特征的影响 365 

随着粒径增大，橄榄石、辉石和拉长石粉末堆积样品的 DHR 光谱呈现系统性变化趋势。366 
整体而言，除 RB 区域外，全波段反射率逐渐降低，而 RB 区域的反射率则逐渐增高。与此367 
同时，CF 吸收峰随之展宽，其短波长侧的光谱斜率绝对值逐渐减小[30]。弱吸收带与 RBs 的368 
峰位整体保持稳定，而 CF 峰位则呈现无规律的轻微蓝移，最大偏移量约 0.1 μm。此外，光369 
谱中的 TF 随粒径增大而减弱：该特征在<26 μm 的细颗粒样品中最为明显，而在 74~125 μm370 
及 125~200 μm 的粗颗粒区间则完全消失。唯一例外的是，<26 μm 橄榄石样品光谱缺失 RB4371 
（11.94 μm）（表 1, 图 7）。 372 

值得注意的是，弱吸收带的第一个主吸收峰（橄榄石：~5.62 μm；辉石：~5.14 μm；拉373 
长石：~5.66 μm）的深度随粒径增大呈先增大后减小的趋势，且其与粒径呈现良好的二次多374 
项式拟合关系（拟合 R2为 0.80~0.90）。三种矿物的吸收深度均在粒径约 80 μm 时达到最大375 
值（图 8）。 376 
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图 7 三种月表典型矿物（橄榄石、辉石、拉长石）不同粒径粉末堆积样品的中红外 DHR379 
光谱。（a）橄榄石；（b）辉石；（c）拉长石。各子图中灰色虚线标示参考光谱（26~43 380 
μm 粉末）的特征峰位：弱吸收带的合频/倍频吸收峰、CF 吸收峰、TF 特征峰；黑色水平381 

箭头标示 RB 特征区域；数字代表不同的 RB 峰位 382 
Fig. 7 Mid-infrared DHR spectra of three typical lunar-type minerals (olivine, pyroxene, and 383 

labradorite) powders with different particle sizes. (a) Olivine; (b) Pyroxene; (c) Labradorite.In 384 
each panel, the gray dashed lines indicate the characteristic band positions derived from the 385 

reference spectra (26~43 μm powders): the combination/overtone absorption bands within the 386 
weak absorption region, the CF absorption peak, and the TF peak; the black horizontal arrows 387 

mark the RB spectral region. The numbers denote the positions of different RB 388 

 389 

图 8 三种月表典型矿物弱吸收带第一个主吸收峰（Weak band 1）深度随粒径变化关系。390 
（a）橄榄石；（b）辉石；（c）拉长石。各子图中数据点分别对应 BCR 与 DHR 光谱测量391 

结果，同色曲线为对应的指数拟合趋势线 392 
Fig. 8 Variation in the absorption depth of the first major band within the weak absorption region 393 
(Weak band 1) with particle size for three typical lunar-type minerals. (a) Olivine; (b) Pyroxene; 394 
(c) Labradorite. In each panel, the data points correspond to measurements from the BCR and 395 

DHR methods, respectively; the curves in corresponding colors represent the exponential fitting 396 
trends 397 

 398 
2.2.2 尺寸对矿物 BCR 光谱特征的影响 399 

在橄榄石、辉石和拉长石的粉末堆积样品 BCR 光谱中，粒径增大引发了一系列系统性400 
变化。整体而言，全波段反射率随粒径增大呈现降低趋势（125~200 μm 的橄榄石和辉石除401 
外）。CF 特征峰随之逐渐展宽，其短波侧光谱斜率的绝对值减小，而 CF 峰位本身则呈现无402 
规律的微弱蓝移，最大偏移约 0.07 μm（表 2, 图 9）。与此同时，光谱的 TF 逐渐减弱：该403 
特征在<26 μm的细颗粒样品中最为明显，而在粒径大于 74 μm的粗颗粒样品中则完全消失。404 
弱吸收带的第一个主吸收峰（橄榄石：~5.62 μm；辉石：~5.13 μm；拉长石：~5.65 μm）的405 
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深度随粒径增大也呈先增大后减小的趋势，且与粒径呈现较好的二次多项式拟合关系（拟合406 
R2 为 0.85~1）。三种矿物的吸收深度均在粒径约 100 μm 时达到最大值（图 8）。 407 

值得注意的是，<26 μm 的细颗粒矿物光谱在 RB 特征上与其他粒径样品存在显著差异。408 
与 DHR 光谱相比，在 BCR 模式下，橄榄石光谱的 RB 特征峰在谱形与数量上呈现多种变409 
化：<26 μm 的橄榄石样品呈现出三个正常的 RB 峰（RB1、RB3、RB4）但缺失 RB5，而粒410 
径大于 26 μm 的样品，则在正常 RB1 与 RB3 之间（约 9.2 μm 处）出现一个异常 RB2 峰。411 
对于辉石，所有粒径样品的 RB 峰数量与峰位虽保持一致，但<26 μm 样品的 RB3 与 RB2 的412 
相对反射强度与其他粒径样品不同。对于拉长石，粒径大于 26 μm 的样品中，由<26 μm 样413 
品所呈现的正常 RB1 峰，分裂为一对近似对称的 RB1 和 RB2 双峰，且其反射强度减弱约一414 
半（表 2, 图 9）。 415 
 416 
2.2.3 尺寸对矿物显微 FTIR 反射光谱特征的影响 417 

如图 10 所示，对于尺寸小于 10 μm 的单颗粒，其显微 FTIR 反射光谱表现为强镜面反418 
射信号上叠加微弱的吸收特征，且吸收强度随粒径增大而增强。不同矿物单颗粒呈现出正常419 
光谱形貌所需的临界尺寸存在差异，其反射率变化趋势及共振峰形态也不相同。这些异常谱420 
形（如单一反射峰或成对出现的交叉峰）普遍被认为源于颗粒尺寸与红外波长相当所激发的421 
米氏共振模式，颗粒的尺寸与形态是其主要控制因素[41]。在所有观测的单颗粒光谱中，均未422 
发现透明特征（TF）。 423 

橄榄石单颗粒的整体反射率随尺寸增大呈先降、后升、再降的非单调变化趋势（反射率424 
变化范围：0.02~1），分别在 142×162 μm 与 217×276 μm 处达到极小值。弱吸收带（主峰位425 
于 5.61 与 5.98 μm，其峰位不随颗粒尺寸变化）的深度则持续增大，该特征自尺寸为 44×61 426 
μm 的单颗粒开始出现，至 113×118 μm 时变得明显，而在尺寸<26 μm 的颗粒中则完全缺失。427 
光谱特征的出现顺序为：RB 特征最早出现（于 111×118 μm 的颗粒上），而包含清晰 CF 峰428 
的完整正常谱形则出现较晚，仅在 142×162 μm 与 155×217 μm 两个颗粒上观测到。小于或429 
大于此尺寸范围的颗粒，其光谱在 CF 区域表现为单一反射峰（<26 μm）或一对位于 8.77 μm430 
与 9.41 μm 的对称交叉峰（26~43 μm）。值得注意的是，正常谱形中 CF 峰位恰好对应于上431 
述异常结构的峰位（即单一反射峰的位置或交叉峰的峰谷）。CF 峰的尖锐度与整体反射率432 
呈正相关（表 3, 图 10a）。 433 

辉石单颗粒的整体反射率随尺寸增大呈先降后升的趋势（反射率变化范围：0.01~1），434 
并在颗粒尺寸为 193×195 μm 时达到极小值。弱吸收带（主峰位于 5.12、6.30 μm，不随颗粒435 
尺寸变化）的深度总体呈持续增大的趋势（193×195 μm 的颗粒除外）；该特征自尺寸为 33×43 436 
μm 的 单颗粒开始出现，在 120×122 μm 时变得明显，而在尺寸<26 μm 颗粒中则缺失。RB437 
特征最早出现（于 82×85 μm 的颗粒），而包含清晰 CF 峰的完整正常谱形最早见于 120×122 438 
μm 的颗粒。小于此尺寸的颗粒，其光谱在约 8.42 μm 处呈现单一反射峰，其长波侧的吸收439 
谷对应于正常 CF 峰位。CF 峰的尖锐度与整体反射率呈正相关，且在 233×364 μm 的颗粒上440 
观察到其 CF 峰位发生明显蓝移（表 3, 图 10b）。 441 

拉长石单颗粒的整体反射率随尺寸增大呈先降、后升、再降的趋势（反射率变化范围：442 
0.01~1），分别在尺寸为 166×188 μm 与 152×258 μm 时达到极小值。弱吸收带的深度与整体443 
反射率呈正相关变化，其主峰（位于 5.63 与 6.44 μm，不随颗粒尺寸变化）自尺寸为 29×38 444 
μm 的单颗粒开始出现，在 32×52 μm 时变得明显，在尺寸<26 μm 的颗粒中则缺失。RB 特445 
征最早出现（于 47×56 μm 的颗粒），而完整正常谱形最早见于 76×95 μm 的颗粒。尺寸更446 
小的颗粒，其光谱在约 7.72 μm 处呈现单一反射峰，该反射峰长波长侧的吸收谷对应于正常447 
CF 峰位。CF 峰的尖锐度与整体反射率正相关，且在 152×258 μm 颗粒上观察到 CF 峰位发448 
生明显蓝移（表 3, 图 10c）。 449 
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 451 

图 9 三种月表典型矿物（橄榄石、辉石、拉长石）不同粒径粉末堆积样品的中红外 BCR452 
光谱。（a）橄榄石；（b）辉石；（c）拉长石。各子图中灰色虚线标示参考光谱（26~43 453 
μm 粉末）的特征峰位：弱吸收带的合频/倍频吸收峰、CF 吸收峰、TF 特征峰；黑色水平454 

箭头标示 RB 特征区域；数字代表不同的 RB 峰位 455 
Fig. 9 Mid-infrared BCR spectra of three typical lunar-type minerals (olivine, pyroxene, and 456 

labradorite) powders with different particle sizes. (a) Olivine; (b) Pyroxene; (c) Labradorite .In 457 
each panel, the gray dashed lines indicate the characteristic band positions derived from the 458 

reference spectra (26~43 μm powders): the combination/overtone absorption bands within the 459 
weak absorption region, the CF absorption peak, and the TF peak; the black horizontal arrows 460 

mark the RB spectral region. The numbers denote the positions of different RB 461 

 462 
图 10 不同尺寸样品在显微 FTIR 测量方法下的中红外反射光谱。（a）橄榄石；（b）辉463 

石；（c）拉长石。图中灰色虚线分别代表尺寸为 155×217 μm 的橄榄石、148×167 μm 的辉464 
石和 76×95 μm 的拉长石正常中红外光谱的弱吸收带合频/倍频吸收峰位、CF 峰位和 TF 峰465 

位；黑色水平箭头代表 RB 区域 466 
Fig. 10 Mid-infrared micro-FTIR reflectance spectra of single particles of three typical lunar-type 467 
minerals (olivine, pyroxene, and labradorite) with different sizes. (a) Olivine ; (b) Pyroxene; (c) 468 

Labradorite. In each panel, the gray dashed lines indicate the characteristic band positions derived 469 
from the reference spectra (representing normal spectral shapes): the combination/overtone 470 
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absorption bands within the weak absorption region, the CF absorption peak, and the TF peak; the 471 
black horizontal arrows mark the RB spectral region. The reference spectra are obtained from (a) a 472 
155×217 μm olivine particle, (b) a 148×167 μm pyroxene particle, and (c) a 76×95 μm labradorite 473 

particle, respectively 474 
 475 

2.3 基于三种测量方法的矿物光谱特征对比 476 
在光谱矿物识别中，CF 峰位与 RB 峰位是关键诊断参数。鉴于这些峰位受粒径影响较477 

小，为明晰测量方法本身的影响，本节以 26~43 μm 粉末堆积样品的反射光谱（BCR 与 DHR）478 
及具有典型谱形的单颗粒显微 FTIR 光谱（橄榄石：155×217 μm；辉石：148×167 μm；拉长479 
石：76×95 μm）为例，定量对比三种测量方法下不同矿物的特征峰位（CF、RB1 和 RB 最480 
后峰位）变化规律（图 11, 12）。 481 

2.3.1 CF 峰位对比 482 
三种测量方法均显示，从橄榄石、辉石到拉长石（即硅含量增加），CF 峰位发生系统483 

性蓝移。具体而言，显微 FTIR 光谱的 CF 峰位分别为 9.07 μm（橄榄石）→8.70 μm（辉石）484 
→8.19 μm（拉长石）；BCR 与 DHR 光谱的 CF 峰位几乎完全重合，分别为 8.88/8.92 μm（橄485 
榄石）→8.40/8.44 μm（辉石）→7.79/7.79 μm（拉长石）。相比之下，单颗粒显微 FTIR 光486 
谱的整体 CF 峰位较两种粉末堆积样品的测量结果向长波方向偏移约 0.15~0.41 μm。相邻矿487 
物类型间的 CF 峰位变化量均约为 0.5 μm（图 11 与图 12）。 488 

2.3.2 RB1 峰位对比 489 
三种方法下，RB1 峰位随矿物序列同样呈现蓝移趋势，但不同方法间的绝对峰位及变化490 

幅度存在差异。显微 FTIR 光谱的 RB1 峰位为 9.60 μm（橄榄石）→9.32 μm（辉石）→8.88 491 
μm（拉长石）；BCR 光谱为 9.34 μm→8.70 μm→8.41 μm；DHR 光谱为 9.45 μm→9.29 μm→8.66 492 
μm。DHR 光谱与显微 FTIR 光谱的变化趋势较为接近，尤其是辉石样品的峰位几乎重合；493 
而 BCR 光谱在辉石处的 RB1 峰位与另两种方法相差约 0.6 μm（图 11 与图 12）。 494 

2.3.3 RB 最后峰位对比 495 
三种测量方法均观测到 RB 最后峰位（RB last）随矿物序列蓝移。显微 FTIR 光谱的 RB496 

最后峰位为 11.98 μm（橄榄石）→11.61 μm（辉石）→9.85 μm（拉长石）；BCR 与 DHR 光497 
谱的峰位高度一致，分别为 11.93/11.95 μm→11.52/11.53 μm→9.85/9.86 μm。三种测试光谱的498 
变化趋势几乎重合，差异<0.08 μm。橄榄石、辉石和拉长石之间的变化量分别为 0.4 μm、1.7 499 
μm（图 11 与图 12）。 500 

2.3.4 水的吸附能力对比 501 
本文所测矿物均为名义上不含水的硅酸盐矿物，但在测试过程中，由于暴露于大气环502 

境中，其表面可能会吸附大气中的水汽，并在光谱的 3 μm 附近形成吸收特征[13]。如图 11503 
所示，在三种不同测量方式下，单颗粒显微光谱在 3 μm 处的吸收特征最弱，而 DHR 光谱504 
在 3 μm 处的吸收峰最强。这表明，对于水含量较低的样品，采用 DHR 测量方式可能有助505 
于增强水相关特征的检测。此外，在这三种矿物中，拉长石样品具有最为显著的 3 μm 吸506 
收特征，表明其对大气水汽的吸附能力要远强于橄榄石与辉石[42]。 507 

值得注意的是，辉石与拉长石样品在~6.1 μm 存在微弱的吸收，而橄榄石在三种测量508 
方法下均未检测到该吸收（图 7, 9, 11）。因此，该吸收应主要归因于硅酸盐矿物硅氧键的509 
和频/倍频振动，而非水分子的弯曲振动。 510 
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 511 
图 11 三种典型月表矿物在三种测量方法下的中红外光谱对比。（a）显微 FTIR 光谱（单512 
颗粒：橄榄石 155×217 μm、辉石 148×167 μm、拉长石 76×95 μm）；（b）BCR 光谱513 

（26~43 μm 粉末）；（c）DHR 光谱（26~43 μm 粉末） 514 
Fig. 11 Comparison of the mid-infrared spectra of three typical lunar minerals obtained by three 515 

measurement methods. (a) Micro-FTIR spectra of olivine (155×217 μm), pyroxene (148×167 μm), 516 
and labradorite (76×95 μm); (b) BCR spectra of 26~43 μm powder samples of olivine, pyroxene, 517 

and labradorite; (c) DHR spectra of 26~43 μm powder samples of olivine, pyroxene, and 518 
labradorite 519 

 520 
图 12 三种测试方法下橄榄石、辉石与拉长石的特征峰位随矿物类型的变化。显微 FTIR 光521 
谱（单颗粒：橄榄石 155×217 μm、辉石 148×167 μm、拉长石 76×95 μm）；BCR 与 DHR522 
光谱（26~43 μm 粉末）。图中对比了 CF、RB1 及 RB 最后峰（RB last）的峰位，并以不523 

同颜色标记 524 
Fig. 12 Variation of characteristic band positions (CF, RB1, and RB last) of olivine, 525 

clinopyroxene, and labradorite with mineral composition under three measurement methods. 526 
Micro-FTIR spectra (single grains: olivine 155 × 217 μm, pyroxene 148 × 167 μm, labradorite 76 527 

× 95 μm); BCR and DHR spectra (26–43 μm powders). The positions are color-coded by band 528 
type 529 

 530 
2.4 三种测量方法的适用性与局限性 531 
2.4.1 显微红外光谱测试的颗粒尺寸适用范围 532 

基于前述结果，获取具有正常谱形所需的最小单颗粒尺寸因矿物而异：橄榄石需达到约533 
142×162 μm，辉石需约 120×122 μm，而拉长石仅需约 76×95 μm。这一“正常谱形粒径阈值”534 
按橄榄石→辉石→拉长石的顺序递减，可能与其折射率差异导致的光散射行为不同有关。低535 
于此阈值的颗粒，其光谱在 CF 区域通常表现为单一反射峰（橄榄石：~8.93 μm；辉石：~8.42 536 
μm；拉长石：~7.72 μm）或成对的对称交叉峰（橄榄石：8.77 μm 与 9.41 μm）。综合考量，537 
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对于常见硅酸盐矿物，建议显微 FTIR 测试选用粒径不小于 150 μm 的颗粒，以保证特征峰538 
的清晰可辨。若研究目标侧重观测 4.8~7 μm 波段的弱吸收带，则所需的最小颗粒尺寸可适539 
当放宽：橄榄石约为 115 μm，辉石约为 120 μm，拉长石则仅需约 40 μm。 540 

2.4.2 BCR 与 DHR 的颗粒尺寸效应 541 
粉末堆积样品的 BCR 与 DHR 光谱随粒径变化呈现相反的 RB 强度变化趋势（见 2.2.1542 

与 2.2.2 节）。这源于 RB 特征主要由 Si-O 的伸缩振动引起的共振散射决定，该区域的反射543 
强度对体积散射更为敏感[34]：在 BCR 测量中，探测信号以镜面反射为主；大颗粒因表面更544 
平滑而产生更强的镜面反射，而细颗粒因经历更显著的多重散射，其所测信号中体积散射的545 
贡献比例相对更高，因此细颗粒的 RB 区域强度相对更强。与之相对，在用积分球进行 DHR546 
测量时，光线在颗粒间经历更多次的传播与散射，导致大颗粒样品反射信号中体积散射的占547 
比相较于细颗粒更高，因而大颗粒的 RB 区域强度更高。 548 

为定量对比两种方法的粒径效应差异，本研究采用 Xiao 等[30]提出的 K-value 参数进行549 
指数衰减模型拟合（图 13）。以各粒径范围的中间值作为代表粒径进行分析，结果显示三550 
种矿物的拟合优度均较高（R2为 0.98~1），但 BCR 光谱的 K-value 在更小粒径处即趋于饱551 
和。在未饱和区间内，对应于同一 K-value 的粒径预测差异表现为：橄榄石（约 48 μm）>552 
辉石（约 30 μm）> 拉长石（约 24 μm）。因此，在建立粒径预测模型时，应优先选用积553 
分球测试数据，尤其对于橄榄石；而在应用现有模型时，必须确保待测样品的测试方法与554 
建模方法完全一致，否则将严重影响预测精度。 555 

 556 
图 13 三种矿物 BCR 与 DHR 光谱的 K-value 随粒径变化图。（a）橄榄石；（b）辉石；557 

（c）拉长石。各子图中圆点代表实测结果，同色曲线为对应的指数拟合趋势线 558 
Fig. 13 Variation of the K-value parameter with particle size for three typical lunar-type minerals. 559 

(a) Olivine; (b) Pyroxene; (c) Labradorite. In each panel, the data points correspond to 560 
measurements from the BCR and DHR methods, respectively. The curves in corresponding colors 561 

represent the exponential fitting trends 562 
 563 

对于橄榄石，两种方法在 K-value 上的差异可通过反射率比值 R7.7 μm/R10 μm 进行有效校564 
正。该比值与粒径的指数衰减模型拟合效果优异（R2 约为 0.99），且在 0~200 μm 范围565 
内，两种测量方法下该比值随粒径的变化趋势高度一致（见图 14a）。据此，我们建立了566 
通用的预测模型：y=0.234+1.885e-0.025x（R2=0.976）。这表明，当测量方法受限时，可选择567 
对方法不敏感的光谱参数（如 R7.7 μm/R10 μm）进行稳健的粒径预测。 568 
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 569 

图 14 三种月表典型矿物的反射率比值 R7.7 μm/R10 μm随粒径变化关系。（a） 橄榄石 R7.7 570 
μm/R10 μm–粒径关系；（b） 辉石 R7.7 μm/R10 μm–粒径关系；（c） 拉长石 R7.7 μm/R10 μm–粒径571 
关系。各子图中圆点分别对应 BCR 与 DHR 测量结果，同色曲线为对应的指数拟合趋势线 572 
Fig. 14 Variation of the reflectance ratio R7.7 μm/R10 μm with particle size for three typical lunar-type 573 
minerals. (a) R7.7 μm/R10 μm versus particle size for olivine; (b) R7.7 μm/R10 μm versus particle size for 574 

pyroxene; (c) R7.7 μm/R10 μm versus particle size for labradorite. In each panel, the data points 575 
correspond to measurements from the bi-conical diffuse reflectance and integrating sphere 576 

directional-hemispherical reflectance methods, respectively; the curves in corresponding colors 577 
represent the exponential fitting trends 578 

 579 
此外，研究发现不同矿物对同一预测参数的响应存在显著差异。例如，在 0~200 μm580 

范围内，辉石的 RB 面积与粒径呈良好的线性关系且无饱和现象（DHR 测试：y=-581 
0.0088x+2.58, R2=0.96），而橄榄石和拉长石的 RB 面积则几乎不随粒径变化（图 15b）。582 
这一结果表明，试图采用单一光谱参数普适性地预测所有矿物粒径的思路仍有待探索。未583 
来的粒径反演模型需充分考虑矿物特异性，通过筛选或加权对不同矿物最敏感的光谱参584 
数，才能实现更精准、通用的粒径预测。 585 

 586 
图 15 三种月表典型矿物的 RB 面积随粒径变化关系。（a） 橄榄石 RB 面积–粒径关系；587 
（b） 辉石 RB 面积–粒径关系；（c） 拉长石 RB 面积–粒径关系。各子图中数据点分别588 

对应 BCR 与 DHR 测量结果，同色曲线为对应的指数拟合趋势线 589 
Fig. 15 Variation of the RB area with particle size for three typical lunar-type minerals. (a) RB 590 
area versus particle size for olivine; (b) RB area versus particle size for pyroxene; (c) RB area 591 
versus particle size for labradorite. In each panel, the data points correspond to measurements 592 

from the BCR and DHR methods, respectively; the curves in corresponding colors represent the 593 
exponential fitting trends 594 

 595 
2.4.3 三种测量方法在物质成分分析中的适用性 596 

在利用中红外光谱进行矿物成分识别时，测量方法的选择对特征峰位的解译具有决定性597 
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影响。对于粉末堆积样品，虽然其 CF 与 RB 特征峰位虽不随粒径显著变化，但如 2.3 节所598 
示，相同粒径样品（以 26~43 μm 为例）在不同测量方法下会呈现系统性峰位偏移，这意味599 
着不能将同一种识别标准直接应用于不同测试方法获取的数据。具体而言，在使用 CF 峰位600 
及 RB 最后峰位识别矿物时，BCR 与 DHR 结果高度一致；在使用 RB1 峰位时，DHR 光谱601 
则与显微 FTIR 光谱趋势更为接近；而在使用 RB 最后峰位时，三种测量方法光谱趋势几乎602 
完全一致。然而，各方法的应用存在明确限制：显微 FTIR 光谱因在 CF 峰附近常伴生异常603 
反射峰，导致其 CF 峰位整体向长波方向平均偏移约 0.3 μm（此偏移量与不同矿物间的 CF604 
峰位变化量级相当），故在依据 CF 参数识别矿物成分时应避免采用此方式。此外，特征峰605 
位对测量方法的敏感度与矿物类型有关，表现为辉石>拉长石>橄榄石。在本研究涉及的三类606 
矿物中，橄榄石、辉石和拉长石的 RB 最后峰位在三种测试方式间均表现出良好的一致性和607 
可解译性，能够综合使用不同测量方法的光谱识别矿物成分。综上，在对粉末或颗粒样品进608 
行物质成分光谱解译时，除需选择代表性粒径外，还必须依据目标矿物及所用诊断参数，审609 
慎选择与之匹配的光谱测量方法。 610 

 611 
2.4.4 对嫦娥 7 号与天问 2 号光谱探测数据解译的启示 612 

嫦娥 7 号与天问 2 号任务均配备了涵盖热红外谱段的光谱仪，其最长波段分别达到了613 
10 μm 和 50 μm。因此，嫦娥 7 号光谱仪所能探测的主要中红外光谱特征包括 CF 与 RB1，614 
而天问 2 号光谱仪则可对本文所分析的 CF 及所有 RB 特征进行探测。在实验室内对目标天615 
体表面可能出现的物质进行模拟观测，是准确解译即将获取的遥测光谱数据的关键。就 CF616 
而言，BCR 与 DHR 两种测量方式的结果基本一致，而单颗粒显微反射测量结果易受颗粒表617 
面形貌等因素的影响，与前两种测量方式的结果差异较大。因此，若以 CF 峰位为判别指标，618 
选用 BCR 与 DHR 测量结果来构建定量或半定量反演模型均可。而对于 RB1 特征，三种测619 
量方式的结果差异较大。考虑到实际遥测信号主要为热辐射信号，热发射率（ε）与 DHR 之620 
间更为符合基尔霍夫定律（ε=1-RDHR），在构建相关反演模型时，宜采用 DHR 方式测量的621 
数据为基础。而对于 RB 最后峰位（9.8~12 μm），三种测量方式的结果基本一致，因此可以622 
作为重要的成分判别指标。 623 

理论上，物质的热发射率与温度无关，但在高真空环境下，月球及小行星表面物质之间624 
往往存在热梯度效应[43]，并非处于充分的热平衡状态。因此基于遥感探测数据得到的表观热625 
反射率与基于实验室室温反射光谱利用基尔霍夫定律（ε=1-R）得到的等效热发射率之间可626 
能存在一定差异。在应用于遥感数据解译时，应考虑热梯度效应，并结合热梯度模型进行校627 
正。 628 
 629 
3 结论 630 

本研究通过显微 FTIR、双锥式漫反射（BCR）及定向-半球反射（DHR）三种方法，系631 
统测量了橄榄石、辉石和拉长石在五种粒径范围（<26、26~43、43~74、74~125、125~200 μm）632 
的中红外反射光谱。通过定义并提取六类关键光谱参数，定量对比分析了测试方法、矿物种633 
类与颗粒尺寸对光谱特征的影响，主要结论如下： 634 

（1）单颗粒光谱与粉末堆积样品光谱存在系统性差异。显微 FTIR 测得的单颗粒光谱635 
在 CF 峰附近易出现异常反射峰，导致 CF 峰位整体红移约 0.3 μm，且缺乏由颗粒间多重散636 
射引起的透明特征（TF）。 637 

（2）粉末堆积样品的两种反射光谱在谱形上差异显著。以橄榄石为例，BCR 光谱在638 
RB1 与 RB3 之间常出现一个异常 RB2 反射峰，导致其 RB 峰数量多于 DHR 光谱。 639 

（3）颗粒尺寸效应具有显著的方法依赖性。显微 FTIR 光谱形态与单颗粒尺寸密切相640 
关，为获取可靠的本征光谱，建议选用粒径大于 150 μm 的颗粒。对于 DHR 与 BCR 光谱，641 
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其弱吸收带、CF 及 RB 峰位随粒径未发生明显偏移，其最大变化值分别为 0.03、0.10、0.14 642 
μm；TF 特征随粒径增大而减弱，在大于 74 μm 的样品中基本消失。但二者 RB 反射强度随643 
粒径的变化趋势相反（分别为正相关与负相关）。此外，BCR 光谱在粒径>26 μm 时，RB1644 
峰常分裂为一对强度减半的对称反射峰。基于 K-value 参数的定量分析进一步表明，两种粉645 
末测试方法间的粒径效应差异程度表现为橄榄石（最大差异约 48 μm）>辉石（约 30 μm）>646 
拉长石（约 24 μm）。 647 

（4）在粒径预测的方法选择与参数优化方面，建议优先使用 DHR 测试数据建立预测648 
模型，尤其对于橄榄石样品更为重要。应用现有模型时，须保证测试方法与建模方法完全一649 
致，否则将显著降低预测精度。当测量方法受限时，可选用对测试方式不敏感的光谱参数进650 
行预测，例如橄榄石的反射率比值 R7.7 μm/R10 μm 在两种测试方法下表现出良好的一致性，其651 
通用指数预测模型为 y=0.234+1.885e-0.025x（R2=0.976）。研究同时发现，不同矿物适用的预652 
测参数存在显著差异：辉石的 RB 面积在 0~200 μm 范围内与粒径呈现良好的线性关系且无653 
饱和现象（定向-半球反射光谱模型为 y=-0.0088x+2.58，R2=0.96），而橄榄石与拉长石的 RB654 
面积则对粒径变化不敏感。 655 

（5）在成分识别的方法与参数选择上，使用显微 FTIR时必须选用尺寸合适的单颗粒，656 
而粉末堆积样品的 CF 与 RB 峰位受粒径影响极小。特征峰位对测试方法的敏感度顺序为辉657 
石＞拉长石＞橄榄石，其中橄榄石、辉石与拉长石的 RB 最后峰位在三种方法间均表现出一658 
致性，可用于跨方法解译。 659 
 660 
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