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宽谱段高分辨扫描光谱定标技术
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摘要:为了满足原子发射光谱仪在紫外至近红外宽谱段范围内的高光谱分辨率快速检测需求，采用精密角位移平台直接

驱动光栅，配合面阵探测器，实现高精度光谱分段快速扫描探测。但在扫描过程中，探测器像元波长增量与光栅转角呈
非线性关系，且不同像元的波长增量不同，这对该光谱仪波长定标造成障碍。为校正光栅色散的非线性，基于光栅方程
精确计算光栅转角与探测器首尾两端像元波长的映射关系，针对同一光栅转角，探测器其余像元波长利用首尾像元波长

按照局部线性色散规律计算得到，从而完成全谱段光谱定标。依据定标所得转角与探测波段对应关系依次驱动光栅转
动，实现宽谱段范围内的分段高精度光谱快速扫描探测。利用汞灯光源对该定标方法的波长检测精度进行检验，在
200 ～ 800 nm的宽谱段范围内，波长准确度优于 0． 018 nm，波长重复性优于 0． 001 nm。
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Abstract: In order to achieve rapid and high spectral resolution detection in the broad band from ultraviolet to
near infrared with an atomic emission spectrometer，an ultra-precision rotation stage is used to drive grating ro-
tation to realize spectral segment-scan with high speed and high precision functioning together with an imaging
CCD． However，during the scan，the wavelength increment of detector pixel changes nonlinearly with the an-
gle of the grating，and the wavelength increments of different pixels are different，which becomes an obstacle
to accurate spectral calibration． To compensate for the nonlinearity of the grating dispersion，the corresponding
relationship between the wavelengths of the pixels at both ends of the detector and the rotational angles of the
grating is calculated based on the grating equation while the wavelengths of the other pixels are calculated by
using the wavelengths of the pixels at both ends with the linear dispersion law． Thus，with this methodology，



the calibration of the full band of wavelength is implemented． After calibration，according to the corresponding
relationship between the angle and the detection wavelength band，the grating is driven to rotate successively to
realize the spectral segment-scan with high resolution and high speed in broad band． The wavelength accuracy
and repeatability with this method are tested by using a mercury lamp． The results show that the wavelength
accuracy is better than 0． 018 nm and the wavelength repeatability is better than 0． 001 nm in the wave band
from 200 nm to 800 nm．
Key words: spectrometer; grating dispersion; spectral nonlinearity; wavelength calibration

1 引 言

光谱分析技术通过对物质光谱的探测实现对

其化学组成及含量的分析，目前广泛应用于农业、
工业、医疗健康、大气观测等诸多领域［1-7］。随着
科技的发展，新的分析技术的出现对光谱仪器等

检测设备的性能提出了更高要求，例如在痕量多

组分高放射性样品原子发射光谱分析中，要求光

谱分析仪在紫外至可见宽谱段内实现皮米级分辨

率快速高精度光谱扫描［8-9］。传统以光电倍增管
为探测器的逐波长扫描光谱仪很难满足这一需

求，紫外至可见全波段扫描通常需要近十万步，数

十分钟甚至几小时才能完成一次全谱扫描。近年
来，高灵敏度面阵 EMCCD 探测器［10］有望替代传
统光电倍增管，应用于高灵敏度光谱探测之中，推

动光栅光谱仪由逐波长扫描到分谱段扫描甚至全

谱直读发展，将全谱扫描时间降低至数分钟甚至

一分钟之内，极大提高光谱仪的检测速度。
另一方面，波长精度，主要包括波长准确度和

波长重复性，是光谱仪器的核心指标［11］，也是保

障光谱分析准确度的前提。光栅色散分辨率高、
线性度好，广泛应用于紫外至近红外波段的光谱

分析仪器之中［12］。但在宽谱段、高分辨率光谱分
析中，光栅色散依然会表现出非线性，进而影响探

测的波长精度。为在宽谱段高精度扫描中校正光
栅色散的非线性，使像元上的波长增量与系统控

制输入呈线性关系，目前光谱仪一般采用正弦机

构［13-15］作为波长扫描机构，其摆杆转角的正弦值

与波长增量呈线性关系。但是，在采用面阵探测
器进行逐波段扫描时，探测器不同像元所对应的

光栅入射光线与衍射光线夹角不同，导致不同像

元上随摆杆转角变化产生的波长增量不一致，难

以针对所有像元均实现波长准确定标，并且正弦

机构中，电机步进量与摆杆转角之间并非是严

格的正弦关系，从而在定标过程中产生波长准

确度误差。同时，丝杠的重复定位误差是正弦
机构波长重复性误差的主要来源，在高精度光

谱扫描应用中，对丝杠的重复定位精度将具有

极为苛刻的要求［16］。

为实现宽谱段范围内的高分辨、高精度、快速
光谱扫描，本文创新性地提出一种分段线性光谱

定标技术，以解决宽谱段光谱探测中光栅色散非

线性引入的波长定标难题，从而替代传统的正弦

波长扫描机构，使用体积更小、定位精度更高、扫
描速度更快的角位移平台直接驱动光栅转动实现

波长快速扫描。该方法首先根据特征谱线探测数
据定标面阵探测器不同像元上光栅入射光线与衍

射光线夹角，基于定标结果依次迭代计算全谱段

内各扫描波长范围与光栅转角的对应关系。光谱
扫描探测时，通过精密角位移平台直接驱动光栅，

使其按照计算所得的一组离散角度依次旋转，即

可实现宽波段内高分辨率分段扫描探测。与当前
世界范围内采用正弦波长扫描机构的同规格光谱

仪器相比，该定标方法所研制的光谱分析仪具有

更高的波长准确度和波长重复性。该方法在原子
发射光谱复杂元素痕量检测等宽波段、高分辨、快
速光谱检测领域具有较高应用价值。

2 宽谱段高分辨分段光谱扫描

2． 1 宽谱段高分辨分段光谱扫描系统
图 1 为宽谱段光栅直驱分段光谱扫描系统的

原理设计图。它主要由入射狭缝、滤光片切换系
统、光栅色散扫描系统、数据采集及信号处理系统
等组成。入射光信号被狭缝调制后经准直反射镜
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准直，平行照射光栅进行色散，不同波长的光信号

被聚焦反射镜聚焦成像于探测器像面不同像

元处。

图 1 宽谱段高分辨光谱扫描分析系统
Fig． 1 Spectral scanning system with broadband and

high resolution

受探测器尺寸限制，在宽谱段高分辨率光谱

色散系统中，单一探测器很难满足全谱段探测需

求，因此通过精密角位移平台旋转光栅，进而改变

探测器平面上的波段范围，通过逐段扫描的方式

实现宽波段内高分辨率探测，在光谱逐段扫描过

程中，动态切换入射狭缝后方的带通滤光片，以消

除光栅色散的二级光谱。探测器采集各波段光谱
信号后，经过滤噪、基线校正等信号处理过程后通
过拼接获得全谱段的光谱信号。
2． 2 光栅色散及波长扫描原理
光栅色散及扫描原理如图 2 所示，光栅能够

对入射光信号进行振幅或者相位的空间周期性调

制，从而实现对入射信号的光谱分析，光栅色散方

程［17］如公式( 1) 所示。
d( sini ± sinθ) = mλ， ( 1)

其中，λ 为光信号波长，d 为光栅常数，m 为光栅
衍射级次。如图 2 所示，i 为光栅入射角，即入射
光线与光栅平面法线夹角，θ 为光栅衍射角，即衍
射光线与光栅平面法线夹角。在入射角一定的情
况下，同一级次色散中不同波长对应的衍射角不

同，从而实现光谱色散。
高分辨光栅光谱仪中，大色散距离使得光谱

仪的线色散率较高，从而可以获得极高的分辨率，

但受探测器尺寸影响，单幅 CCD探测器所对应的
波段范围大幅减少，因此在宽范围光谱探测中，需

要旋转光栅来实现光谱扫描，扫描原理如图 2
所示。

图 2 光栅色散及扫描原理
Fig． 2 Grating dispersion and spectral scanning principle

在扫描光栅光谱仪中，准直镜、聚焦镜以及探
测器的位置固定不变，光栅是唯一可动部件且仅

有一个转动自由度，因此，对于探测器上确定位置

像元而言，光源发出的光信号到达该像元的光路

是唯一的。因此对于同一像元，在光栅平面处，入
射光线与衍射光线的夹角恒为定值，在本文中设

置为 2δ。
以入射光线与衍射光线分居法线两侧为例，

假设以发生零级衍射的位置作为光栅的初始位

置，此时光栅入射角 i 与衍射角 θ 相等。当光栅
平面转过角度 φ 时，光栅法线随之旋转相同角
度，根据光栅方程可以推导出探测器像元上波长

与光栅转角 φ的关系为［16］:

λ = 2d
m cosδ sinφ． ( 2)

因此对于单一像元而言，其波长变化量与光

栅转角成正弦关系，使用正弦扫描机构可以近似

校正光栅色散的非线性，但是当采用阵列探测器

时，不同像元所对应的入射光线与衍射光线的夹

角不一致，因此不同像元处波长增量随光栅转角

的变化关系也不一致，这就给采用阵列探测器的

分谱段扫描光谱仪精确光谱定标造成了极大的

困难。

3 分段线性光谱扫描算法

3． 1 探测器首尾像元入射与衍射光线夹角定标
为解决高精度分段光谱扫描定标技术难题，

本文提出一种分段线性光谱定标方法，通过采集
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汞灯等特征光源的光谱数据，计算探测器首尾像

元所对应的入射光线与衍射光线夹角，进而计算

出光栅不同转角对应的首尾像元处的波长值。考
虑到在窄波段范围内，光栅色散线性度较好，因此

在探测器单帧数据所对应的波段范围内，根据首

尾像元的波长值，线性定标探测器其余像元波长

值，从而完成全谱段光谱定标。
在图 2 所示系统中，为同时考虑入射光线和

衍射光线分居法线两侧和位于法线同侧的情况，

规定光线以锐角转向光栅面法线，逆时针方向角

度为正，顺时针方向角度为负，则入射角 i 与衍射
角 θ存在如下关系:

i － θ = 2δ， ( 3)
本文的定标方法需要借助于标准元素灯获得

已知波长的特征谱线，初始定标数据如图 3 所示，
定标时通过调节角位移平台转角，使至少两条特

征谱线( 波长分别为 λ1和 λ2 ) 位于探测器像面

上，根据光谱仪的中心波长以及单帧波段范围选

择合适的定标光源及特征谱线。记录下此时角位
移平台转角 ψ，以及两条谱线在探测器上的像元
位置 n1、n2，继续调节角位移平台转角，使波长为

λ2的谱线移动至原 λ1谱线所在的 n1像元处，如图

3( b) 所示，记录下此时角位移平台转角 ψ'。

图 3 光谱定标数据
Fig． 3 Spectral calibration data

在上述两次定标数据采集过程中，光栅平面

法线转角为:

φ = ψ' － ψ． ( 4)

同时，n1像元上的波长由 λ1变为 λ2，该像元

所对应的光栅入射角与衍射角均改变了 φ，代入

光栅方程，可得:

sini1 + sinθ1 =
mλ1

d ， ( 5)

sin( i1 + φ) + sin( θ1 + φ) =
mλ2

d ． ( 6)

对公式( 6) 进行三角函数变换，可以得到:

cosi1 + cosθ1 =
m( λ2 － λ1cosφ)

dsinφ
． ( 7)

令:

a1 =
mλ1

d ，a2 =
m( λ2 － λ1cosφ)

dsinφ
， ( 8)

将公式( 5) 与公式( 7) 左右两边平方后相加，可以

求得:

cos2δ1 = cos( i1 － θ1 ) =
a2
1 + a2

2 － 2
2 ． ( 9)

将定标数据代入公式( 9 ) ，即可求出 n1像元

所对应入射光线与衍射光线的夹角 2δ1，根据公

式( 1) ，公式( 3) ，以及三角函数方程，可以获得以

此时 n1像元上入射角 i1正弦值为变量的一元二次

方程，如公式( 10) 所示:

sin2 i1 － a1 sini1 +
a2
1 － sin22δ1

2( 1 + cos2δ1 )
= 0． ( 10)

在已知 a1与 2δ1的情况下，求解上述方程，即

可求出此时 n1像元所对应的光栅入射角 i1。根据

光栅色散系统的特点，相同光栅转角下，探测器所

有像元所对应的光栅入射角相同，因此，转角为 ψ

时，探测器像面上所有像元对应的光栅入射角均

为 i1。

根据图 3( a) 的测试结果，已知汞灯特征谱线

λ1，λ2在探测器像元位置 n1、n2的情况下，窄波段

范围内，波长随像元位置呈线性分布，则可以求出

此时探测器第 n个像元处的波长:

λn =
λ2 － λ1

n2 － n1
( n － n1 ) + λ1 ． ( 11)

假设探测器有效像元范围内起始像元为 na，

终止像元为 nb，根据公式( 11 ) ，可以求出转角为

ψ时起始像元与终止像元的波长值 λa、λb，在光
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栅入射角已经求出的情况下，根据公式( 1 ) ，可以

求出此时不同像元上的衍射角，根据公式( 3 ) ，即

可确定首尾像元处入射光线与衍射光线的夹角

2δa、2δb，同时完成初始帧的波长定标。

3． 2 全波段波长扫描策略

完成初始帧光栅转角与探测器像面波段范围

定标后，需要控制角位移平台转动，对相邻谱段进

行扫描。如图 4 所示，以向短波方向扫描为例，根

据首尾像元波长，可以求出此时起始像元前一像

元处的波长值 λa － 1，通过控制角位移平台带动光

栅平面旋转以实现波长扫描，当光栅转角由 ψ 变

为 ψ'，使终止像元 b 的波长变为 λa － 1，精确求解

ψ'，即可完成由初始波段向相邻波段的扫描。

图 4 相邻波段扫描策略

Fig． 4 Scanning strategy for adjacent bands

已知终止像元 b 在光栅转动前后的波长值
λb、λa － 1，同时通过 3． 1 部分定标求得终止像元 b
所对应的光栅入射光线与衍射光线夹角 2δb，将上
述参数代入公式( 10 ) ，通过求解方程即可得到此
时光栅入射角 ib '。根据图 2 可知，光栅入射角的
变化量与光栅平面转动的角度相等，在 3． 1 部分
定标中已经求得转角为 ψ 时，像元 b 处光栅入射
角为 ib，因此根据下式可以求出此时角位移平台
的转角:

ψ' = ψ + ib ' － ib ． ( 12)
同时，由于同一光栅转角下，探测器所有像元

上的光栅入射角相同，因此，此时起始像元 a所对
应的光栅入射角同样为 ib '，根据标定所得起始像

元上入射光线与衍射光线夹角 2δa，根据公式
( 3) ，可以求出此时光栅衍射角，则根据公式( 5) ，
可以求出此时像元 a处的波长值为:

λa ' =
d( sinib ' + sin( 2δa － ib ') )

m ． ( 13)

如图 4 下图所示，此时的光栅转角 ψ'对应起
始像元 a 至终止像元 b 的波段范围为 ( λa '，
λa － 1 ) ，根据公式( 11 ) 线性定标即可获得所有像
元上的波长值，完成该波段的定标，随后依次重复

上述过程，即可完成短波方向的全谱段定标，长波

方向定标过程与短波方向几乎一致，只是通过光

栅旋转使起始像元 a的波长变为终止像元 b右方
相邻像元的波长值。综合所有定标数据，即可获
得与各波段对应的分立光栅转角值。定标完成
后，对目标波段范围进行探测时，只需要根据定标

结果查询该波段所对应的光栅转角及探测器上的

像元位置。

4 定标实验结果

在本文所设计的光栅色散系统中，色散距离

约为 1 m，光栅常数为 1 800 line /mm，探测器选择
英国 ANDOＲ公司 Newton DU970 EMCCD，单像元
尺寸为 16 μm，角位移平台选择德国普爱纳米公
司 UPＲ120 型精密角位移平台，双向重复精度为
0． 000 1°。该光谱仪在 500 nm 处的理论像元分
辨率约为 6． 7 pm，若采用单点探测器在 200 ～ 800
nm 宽波段内逐波长扫描时，需进行约九万步扫
描，但当采用面阵 CCD作为探测器进行逐波段扫
描时，按照本文所述分段线性定标算法在 200 ～
800 nm的光谱定标结果，单帧像面有效像元数设
置为 1 000，则仅需 88次扫描即可完成全谱段光谱
探测，如果设置探测器每一帧的积分时间为 2 s，实
际完成全谱段扫描所需要的时间仅为 3 ～4 min，而
传统 PMT光谱仪通常需要数十分钟甚至数小时，
相对而言，该光谱仪的检测速度大幅提高。
采用标准元素灯检测方法［18-19］对波长定标

结果进行检测，选择海洋光学 HG-1 型汞氩灯作
为定标光源，定标后，550 ～ 600 nm 波段范围内，
光栅转角与探测器像面上波段范围的对应关系如

表 1 所示。
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表 1 550 ～ 600 nm波段定标结果

Tab． 1 Ｒesults of calibration at 550 ～ 600 nm

定标

序号

光栅转角

/ ( °)
起始像元

波长 /nm
终止像元

波长 /nm
像元分辨

率 /pm

1 61． 608 6 545． 720 3 552． 749 3 6． 87

2 61． 185 4 552． 756 1 559． 743 6 6． 83

3 60． 762 9 559． 750 4 566． 696 1 6． 79

4 60． 341 1 566． 702 8 573． 606 5 6． 75

5 59． 92 573． 613 2 580． 474 5 6． 71

6 59． 499 6 580． 481 2 587． 299 8 6． 66

7 59． 079 9 587． 306 4 594． 082 6． 62

8 58． 660 9 594． 088 7 600． 821 6． 58

由上述定标结果可以看出，在不同波段范围

内，探测器像面上单个像元对应的平均波段范围

即像元分辨率在不断改变，这主要是受光栅色散

非线性的影响，其也是宽范围内光谱定标波长误

差的主要来源。通过精确计算每一帧像元首尾像
元的波长值，可以对光栅色散非线性进行标定，大

幅减少定标误差。为了对定标准确性进行验证，
对扫描过程中探测器像元与定标波长值的函数对

应关系进行拟合，如图 5 所示。拟合结果显示，波
长定标函数满足正弦函数分布，与公式( 2 ) 的相
关推论一致，函数各参量拟合误差小于千分之一，

说明利用本文算法可以精确获得光谱波长与光栅

转角、探测器像元的对应函数关系，从而减少由光
栅色散非线性引入的波长定标误差。

图 5 波长定标函数及正弦拟合
Fig． 5 Wavelength calibration function and sine fitting

为进一步对定标结果进行检验，采用 HG-1
汞氩灯作为定标光源，依据定标结果，对其在

200 ～ 800 nm波段光谱进行扫描探测，积分时间设
置为 2 s，全谱段扫描所需时间为 231 s，扫描探测
结果如图 6 所示。

图 6 探测汞灯光谱
Fig． 6 Detected spectrum of mercury lamp

表 2 波长精度测试结果
Tab． 2 Wavelength accuracy test results ( nm)

标准

波长

测试

波长一

测试

波长二

测试

波长三

波长

准确度

波长

重复性

253． 652 253． 655 253． 655 253． 655 0． 003 ＜ 0． 001

404． 656 404． 675 404． 674 404． 674 0． 018 0． 001

546． 074 546． 091 546． 091 546． 091 0． 017 ＜ 0． 001

576． 96 576． 967 576． 967 576． 967 0． 007 ＜ 0． 001

763． 511 763． 515 763． 515 763． 515 0． 004 ＜ 0． 001

800． 616 800． 62 800． 62 800． 62 0． 004 ＜ 0． 001

为衡量定标波长的精度，在相同条件下对汞

灯光源进行 3 次光谱扫描，并记录 3 次测量中
253． 652、404． 656、546． 074、576． 960、763． 511、
800． 616 nm 等 6 条特征谱线的波长测量值。对
于单一特征峰，以 3 次测量的波长均值与理论值
的偏差来衡量定标的波长准确度，以 3 次测量结
果中的最大值与最小值之差来衡量定标的波长重

复性，测量结果如表 2 所示。
综合上述结果可以发现，基于本文所提出的

光谱定标方法，所研制的光谱分析仪在 200 ～
800 nm宽波段范围内直接获得的光谱数据中，定
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标的波长准确度误差最大为 0． 018 nm，波长重复
性误差优于 0． 001 nm。为了验证本文所提出的
光谱仪性能，与国际知名光谱仪器供应商法国

HOＲIBA JY 公司相同规格的 1000M 型光谱仪进
行对比。该光谱仪使用正弦机构进行光谱扫描，
其定标的波长准确度为 0． 05 nm，波长重复性为
0． 005 nm，本文所提出的波长定标方法可以提供
更高的波长定标精度。

5 结 论

为满足痕量元素原子发射光谱宽光谱范围、

高分辨率、快速检测需求，采用光栅直驱型分段光
谱扫描的设计方案，为校正光栅在宽光谱范围内

色散的非线性，实现高精度光谱定标，本文提出基

于元素特征谱线的新型定标方法，精确计算出探

测器首尾像元对应的入射光线与衍射光线夹角，

进而推导出光栅转角与探测器像面波段范围的对

应关系，实现宽谱段内高精度光谱定标。通过汞
灯 6 条谱线的测试结果证明，采用该定标方法，在
保证光谱扫描探测速度的同时，光谱仪的波长准

确度为 0． 018 nm，波长重复性优于 0． 001 nm，定
标精度相比目前世界同规格光谱分析仪器具有更

大优势。
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