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热处理对紫色翡翠光谱学特征影响的研究  

陈  晨  郭守国  毛  荐 

(华东理工大学材料科学与工程学院， 上海 200237) 

摘要  使用 X 射线衍射仪(XRD)、紫外-可见吸收光谱仪(UV-VIS)与拉曼光谱仪，对进行氧化气氛热处理前后的

紫色翡翠样品进行光谱测试。XRD 分析结果显示，紫色翡翠样品中 95%以上是硬玉成分。热处理前后的紫外-

可见吸收光谱对比结果显示，样品热处理后的光谱和热处理前相比，437 nm处尖峰以及 580 nm处吸收包基本消

失；而拉曼光谱图对比结果显示，热处理后黄褐色部位拉曼峰值基线整体呈上升趋势。分析结果表明，紫色翡翠

样品主要致色离子为 Fe2+，在经过热处理后， Fe2+氧化成为 Fe3+，生成 Fe2O3，从而致使热处理后的紫色翡翠样

品呈现出黄褐色。 
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Influence on Spectral Characteristics of Purple Jade by Heat 
Treatment 
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Abstract  Purple jade sample was tested before and after heat treatment under oxidational atmosphere with X-ray 
diffractometer(XRD), ultraviolet visible (UV-VIS) absorption spectrosmeter and Raman spectrometer. XRD analysis results 
show that the major components of the sample are jadeite. The sample UV-VIS absorption spectra before and after heat 
treatment shows that after heat treatment the spikes at 437 nm and 580 nm almost disappear, while Raman spectra of purple 
jade brown section after heat treatment shows that the baseline presents rising trend. According to the above analysis, the 
following conclusion is drawn: the main color-causing ion is Fe2+, while Fe2+ changes to Fe3+after heat treatment and Fe2O3 
is formed. Therefore the sample of purple jade shows brown after the heat treatment. 
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1  引    言 
传统资料显示紫色翡翠为锰元素致色。1974年，美国学者 G. R. Rossman[1]指出，紫色翡翠的颜色是由

于 Fe2+与 Fe3+之间的电荷转移引起的，可见光吸收光谱中 437 nm的吸收峰即是 Fe2+与 Fe3+之间的电荷转移

的证据。H. Harder[2]指出，紫色翡翠的致色原因可能与微量元素锰和钴有关，但他提供的化学分析资料很

有限。最近日本学者在研究翡翠颜色的论文中提到，紫色翡翠的致色原因可能是含微量元素钛。近年来，
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国内学者也发表了一些有关紫色翡翠颜色成因的文章，欧阳秋眉[3]认为紫色翡翠颜色的形成属于原生色，

在形成期上早于绿色；而殷小玲[4]则认为不同紫色翡翠因所含有的过渡金属离子种类、含量不同，致使起

主导作用的致色离子表现出不同的呈色机制，Ti3+中的 d-d电子跃迁是紫色翡翠呈色的主要原因。本文通过

对翡翠样品在氧化气氛中进行热处理，并对样品热处理前后的相关谱图进行仔细的分析对比，以实验现象

为基础对紫色翡翠致色机理进行探讨，有别于历来只是对翡翠样品进行光谱分析的思路，开辟了一种新的

研究方法。 

2  样品与测试 

实验样品来自缅甸翡翠矿区，颜色为紫色。样品颜色均匀，结构比较细腻，具有代表性，密度为3.28~3.40 g/cm3，

折射率在 1.66~1.67(点测)。翡翠检测研究定量分析采用 XRF-1800型 X-射线荧光光谱仪，测试条件：电压

40 kV，电流 95 mA，扫描速度 8(°) /min，Rh靶，元素分析范围 8O-92U。拉曼光谱仪采用美国 B&W TEK. INC

公司开发的便携式拉曼光谱仪(785 nm)，性能指标：激光光源为 785 nm，TE制冷控温 2048像元 CCD检

测器，光谱检测范围为 200~2500 cm -1，分辨率为 10 cm -1，积分时间为 9 ms~960 s，输出功率大于 300 mW。

紫外-可见光吸收光谱(UV-VIS)的测试则采用 Cary500分光光度计，波长分析范围 200~800 nm。本文均在

反射光条件下测试，因此得到的谱图为紫外-可见反射光吸收光谱。热处理使用的是箱式电阻炉，即马弗炉，

其最高加热温度为 1100 ℃，满足实验中对加热温度的需求。 

3  分析和讨论 

3.1 样品 X射线衍射分析 

敲下样品一小块，研磨成细粉，进行 X射线衍射(XRD)分析。图 1为 XRD谱图，表 1为谱图中特征

谱的对应数据，其中 θ为布拉格角，d为晶面间距，I 为相对强度。XRD 的测试结果显示，紫色翡翠中硬

玉成分含量相当高(质量分数超过 95%)，次要矿物的占比非常低，以至于次要矿物的种类无法在 XRD数据

中得到体现。可以认为紫色翡翠比一般绿色系翡翠的矿物成分更纯净单一，硬玉占据了绝大部分，其他次

要矿物如闪石类和长石类都相当稀少。这与陈炳辉等[5]的研究成果相符。较单一的成分导致紫色翡翠在热

处理过程中结构也较容易被损坏。 

 
图1 X射线衍射谱图 

Fig.1 XRD spectrum of purple jadeite sample   

3.2 样品热处理前后紫外-可见吸收光谱分析 

    将样品置入坩埚中，在马弗炉内进行氧化气氛下热处理。样品的升温过程为：从室温加热到 700 ℃，

以 5 ℃ /min的速度调整温度，然后保温 5 h，接下来随炉冷却。样品在热处理前，断面平整，紫色较明显，
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表 1 样品 X射线衍射特征谱对应数据 

Table 1 Corresponding data of XRD characteristic lines of the sample 
No. 2θ /(º) d /(10 -1  nm)  I /% Whether it belongs to characteristic line of jadeite 
1 14.279 6.1978 17.0 √ 
2 19.741 4.4934  5.4 √ 
3 20.721 4.2830 31.9 √ 
4 21.199 4.1877  3.3   
5 23.119 3.8441  6.2   
6 25.960 3.4293  4.0   
7 27.421 3.2499  5.5 √ 
8 28.800 3.0974 67.9 √ 
9 30.582 2.9208 61.2 √ 
10 31.600 2.8290 97.8 √ 
11 36.020 2.4913 17.6 √ 
12 37.141 2.4187 11.1 √ 
13 38.340 2.3458  2.6   
14 39.040 2.3053  3.7   
15 40.901 2.2046  7.0   
16 41.759 2.1612  7.8   
17 43.740 2.0679 100.0 √ 
18 45.459 1.9936  5.3 √ 
19 46.062 1.9689 10.4 √ 
20 47.100 1.9279  2.1 √ 
21 48.159 1.8879  2.6 √ 
22 51.921 1.7596  5.2 √ 
23 54.419 1.6846  5.6 √ 
24 55.580 1.6521 14.8 √ 
25 57.159 1.6102 11.2 √ 
26 58.698 1.5716  9.7 √ 
27 59.580 1.5504 16.8 √ 
28 60.836 1.5214  1.6   
29 61.900 1.4978  5.1 √ 
30 62.399 1.4870 20.6 √ 

 
一角略带青色，与紫色过渡部分显白色；然而在热处理后，整体失透，其中带青色的一面转变成黄褐色，

分布不均匀，其余表面呈白色，隐约可见中心紫色调。对氧化前后样品分别进行紫外-可见吸收光谱分析，

结果如图 2所示。 

 
图 2 样品热处理前(a)后(b)紫外-可见光吸收谱图 

Fig.2 UV-VIS absorbtion spectra of the sample before (a) and after (b) heat treatment 

紫外-可见光吸收光谱实验表明，位于 437 nm的尖锐吸收峰出现在各紫色翡翠(甚至是紫色部分热处理

后褪为白色的部分)的光谱中。张蓓莉[6]的研究证明，437 nm 是八面体场中 Fe3+基态谱项 6A1g到激发态谱
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项 4Eg+4A1g和
4Eg(4T)的自旋禁戒跃迁产生的吸收。580 nm处吸收峰暂归因为翡翠中的 Fe2+。翡翠中的 Fe2+

形成 Fe2+-Fe2+的耦合电子对，它的能量吸收值大概在 17500 cm -1处[7]，也就是 579 nm处，这与谱图相近。

在氧化气氛 700 ℃处理后，437 nm尖峰消失，并且以 580 nm为中心的吸收包也变得平缓，说明氧化气氛

中的热处理使得翡翠紫色消失，很可能在加热过程中翡翠中 Fe2+被氧化成了 Fe3+，形成 Fe2O3所造成。而

在图 2(b)中 437 nm尖峰的消失则是因为高温氧化气氛使得硬玉晶体结构遭到破坏，这主要是因为紫色翡翠

矿物组成相对单一，硬玉质量分数占 95%以上，结构较容易被破坏。 

3.3 样品热处理前后拉曼光谱分析 

对热处理前和后样品的变白部分以及变黄部分分别进行拉曼光谱测试，分析结果如图 3和 4所示。样

品热处理后变黄褐色主要是因为热处理后翡翠中含有 Fe2O3，将该翡翠的拉曼光谱[见图 4(a)]与白色部位[见

图 4(b)]的拉曼光谱进行对比：由[Si2O6]4-基团中分子链振动引起拉曼位移(如 374，696，986和 1036 cm -1 )

的位置和强度基本相同，374，696和 1036 cm -1属于[Si2O6]4基团中 Si—O对称伸缩振动，696 cm -1属于 Si—O

对称弯曲振动，及 374 cm -1属 Si—O不对称弯曲振动[8~10]，这些拉曼位移表征了翡翠的主要成分是硬玉。

峰强和半峰全宽都比较大，说明样品结晶程度良好。相对白色部位，翡翠黄褐色部位拉曼光谱其峰值的位

置大致相同，但是黄褐色翡翠出现拉曼位移 239 cm -1，并且峰基线强度均在 2000以上，这与赤铁矿中 Fe—O

链的伸缩振动以及与 Si—O—Si的弯曲振动的耦合振动有关。 

 
图3 样品热处理前紫色部分拉曼光谱图 

Fig.3 Raman spectrum of the sample purple section before heat treatment 

 
图4 样品氧化气氛700℃热处理后白色(a)和黄褐色(b)部分拉曼光谱图 

Fig.4 Raman spectra of the sample white (a) and brown (b) sections after heat treatment 

然而在测试中发现，高频区拉曼背底非常严重，另挑选一块颜色稍淡的紫色翡翠样品进行拉曼光谱

分析，得到谱图如图5所示。紫色比较深的样品在1313、1342 cm -1处有拉曼位移峰，热处理后这两个峰

消失。而淡紫色样品则没有出现这两个峰。这是由于在深紫色翡翠样品结构中其光谱吸收带展宽较大，

且近红外区吸收普遍较强，容易吸收拉曼光谱仪产生的光子，并形成从低能级到高能级的电子跃迁。当

电子从高能级返回到低能级时产生荧光，一部分荧光光子直接被拉曼光谱仪接收，在拉曼光谱图上表现

为非常强的荧光。淡紫色翡翠样品的拉曼峰趋于平缓，高频区背底减弱，说明样品颜色色调的差异对测
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试结果有很大影响。 

 
图 5 淡紫色翡翠样品拉曼谱图 

Fig.5 Raman spectrum of light-purple jade 

4  结    论 

紫色翡翠的主要矿物成分为硬玉，硬玉质量分数高达 95%，在热处理时结构较易被破坏，造成高温热

处理后翡翠紫外-可见吸收光谱中特征峰 437 nm处峰基本消失；紫色翡翠是由于结构中的 Fe2+形成耦合电

子对致色，热处理后紫色消失，变成黄褐色。本文认为这是由于热处理过程中 Fe2+被氧化成 Fe3+后形成了

Fe2O3。Fe—O链的伸缩振动以及与 Si—O—Si的弯曲振动的耦合振动是拉曼位移中 239 cm -1出现的原因所

在，热处理样品中拉曼光谱在高频区出现强背底，是由于热处理样品紫色色调较深导致。 
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