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摘　要：为了实现高分辨率、宽波段的空间外差拉曼光谱探测，使用中阶梯光栅的四个衍射级次，每个级次的

对应一定范围光谱，总的光谱探测范围得到了扩增，最终根据设计，搭建了一台中阶梯光栅－平面镜的空间外

差拉曼光谱（Ｅｃｈｅｌｌｅ－Ｍｉｒｒｏｒ　Ｓｐａｔｉａｌ　Ｈｅｔｅｒｏｄｙｎｅ　Ｒａｍａｎ　Ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＥＭＳＨＲＳ）实验平台。通过标准光源进

行光谱定标得到该仪器的理论光谱分辨率为１．０３３ｃｍ－１，单个衍射级次对应的波段宽度为１０５８ｃｍ－１，最后

对三种无机物进行了光谱探测和分析，实验结果表明中阶梯光栅－平面镜型空间外差拉曼光谱技术可实现对

无机物的快速、高分辨和宽波段检测，具有良好的应用前景。
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１　引言

拉曼散射最开始是由印度物理学家拉曼发现

并根据其名字所命名的一种散射效应。当光与样
品分子作用时，会发生非弹性散射和弹性散射，其
中非弹性散射的一部分光子与样品分子能量进行

交换并且频率发生改变的光散射是拉曼散射。由
于散射效应过程产生的拉曼信号很弱，最开始很
难被获得。直到激光技术逐渐成熟，使得拉曼技
术得到快速的发展。拉曼光谱被成为“指纹”光
谱，可以区分和识别不同物质的成分和化学结构，
已经成为化学物质鉴别和鉴定的一种有效分析方

法。拉曼技术的快速、非侵入、适用溶液、无需样
品制备等优点，因而被广泛用于制药、化工、地质、
考古学、生命科学等领域［１－５］。

拉曼光谱仪作为收集拉曼信号的核心部分，
在拉曼系统中承担着重要的作用。空间外差拉曼
光谱仪作为一种静态傅里叶光谱仪，也是一种新
型的空间调制干涉型光谱仪，它在迈克尔逊干涉
仪的基础上，分别用两个衍射光栅代替干涉臂的
平面反射镜，而不需要移动光栅。空间外差拉曼
光谱仪结合了光栅的空间衍射特点和傅里叶光谱

仪的高分辨率特点，使得具有光学结构紧凑因而
体积小重量轻和高分辨率等特点［６－８］。对于空间外
差拉曼光谱干涉条纹数据采集进行傅里叶变换

中，根据Ｎｙｑｕｉｓｔ采样定理，当探测器水平方向的
像元数目一定，空间外差拉曼光谱技术的光谱分
辨率和光谱探测范围是相互制约的一对变量［９－１１］。
具体而言：如果要达到宽光谱探测要求，那么光谱
分辨率就会降低；反之，如果满足高光谱分辨率探
测要求，那么光谱探测范围变小。然而，随着拉曼
光谱探测的要求越来越高，为了同时满足高分辨
和宽波段的拉曼光谱探测，我们给出了一种中阶
梯光栅－平面镜型空间外差拉曼光谱技术以解决上
述空间外差光谱技术无法同时满足高分辨和宽波

段探测要求的问题。
本文中，根据中阶梯光栅可以进行多级次衍

射的特点，因此每个衍射级次分别会有各自的探
测范围，总的光谱探测范围得到拓展，最后设计并
搭建了中阶梯光栅－平面镜空间外差拉曼光谱实验
平台。实验中，采用了中阶梯光栅的四个衍射级
次，对中阶梯光栅进行旋转将衍射级次 在探测器
垂直方向分开而不不产生混叠，使用标准汞灯光
源进行定标，最后对光谱仪进行光谱定标，可得到

实际仪器和理论设计相符合的参数。最终，使用
该仪器进行拉曼光谱实验，进行了有机化合物进
行了高光谱 分辨率、宽光谱的拉曼检测和分析。

２　空间外差拉曼光谱技术基本原理

图１（ａ）为中阶梯－平面镜空间外差拉曼光谱
仪结构，当５３２ｎｍ 连续激光由分束棱镜、平面反
射镜和二向色镜后，激光照射在拉曼样品上，产生
的瑞利散射和拉曼散射信号。瑞利散射光由短通
滤波和长通滤波片进行阻挡是的拉曼信号进入空

间外差光谱仪内部的干涉部分，并由分束棱镜进
行分束。在包含平面反射镜的干涉臂中，拉曼光
被平面镜反射回到分束棱镜；另外包含中阶梯光
栅的干涉臂中，拉曼光由中阶梯光栅的多个衍射
级次进行衍射，小角度的绕 ＸＯＺ平面的ｘ轴旋转
中阶梯光栅将宽波段的拉曼光在空间上进行分

开。最终，这两个干涉臂的拉曼光信号汇聚后进
行相干，在干涉的出口出存在夹角为γ的波前，经
由成像系统将干涉条纹成像到探测器 ＣＣＤ上，探
测器上的干涉信号函数可写为：

Ｉ（ｘ）＝∫∞０Ｂ（σ）·｛１＋ｃｏｓ［２π（２（σ－σ０）ｘｔａｎθＬ）］｝ｄσ
（１）

由上式可知，干涉光的光强分布只在ｘ 方向
上由变化，干涉光函数Ｉ（ｘ）为入射光谱函数Ｂ（σ）
的傅里叶余弦变换，通过傅里叶变换就可以获得
入射光的光谱Ｂ（σ）。
中阶梯光栅－平面反射镜型空间外差拉曼光谱

仪的分辨能力由光栅的分辨率所决定：

Ｒ＝σδσ
＝２ＷσｓｉｎθＬ （２）

式（２）中，δσ 为光谱分辨率，Ｗ 为干涉图在探测器
上成像的宽度。若探测器在ｘ水平的方向上为Ｎ
个像元数目，且旋转一定小角度，那么中阶梯光栅－
平面反射镜型空间外差拉曼光谱仪中的使用中阶

梯光栅单个衍射级次的光谱宽度Δσ为：

Δσ＝ Ｎδｓ （３）
式（３）中，当使用中阶梯光栅中的的衍射级次数量
为Ｍ 个，并且相邻的两个衍射级次对应的光谱区
域不分离也没有重叠的光谱部分时，如果使用了
Ｍ 个衍射级次，那么，中阶梯光栅－平面反射镜型空
间外差拉曼光谱仪的总光谱范围可以扩展为：

Δσ＝ＭＮδσ （４）
从式（４）可知，中阶梯光栅－平面反射镜空间外

差拉曼光谱的探测范围只需要在保证单个衍射级

次对应的高分辨率情况下，根据宽波段探测范围

７３
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的需求，即可同时能够保证探测光谱具有高分辨
率、宽波段的探测。

３　定标与实验

定标结果的计算跟以往定标相似，简而言之，
如图１（ｃ）所示，经过数据处理后，得到图１（ｄ）对应

汞灯的５７６．９６１ｎｍ谱线产生了第１４４行的干涉
条纹，５７９．０６７ｎｍ谱线产生了第１７５行的干涉条
纹，计算得到仪器的理论分辨率为１．０３３ｃｍ－１，单
个衍射级次对应的波段宽度为１０５８ｃｍ－１。通常
无机物在三千波数附近仍存在拉曼峰，因此中阶
梯光栅被使用的衍射级次至少是四个。

图１　中阶梯光栅－平面反射镜型空间外差拉曼光谱仪示意图（ａ）和实物图（ｂ）；光谱仪获得的汞灯干涉图（ｃ）和光谱傅里叶变

换还原后的频谱图（ｄ）

Ｆｉｇ．１　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｏｆ　ＥＭＳＨＲＳ　ｓｙｓｔｅｍ （ａ）ａｎｄ　Ｌａｙｏｕｔ　ｏｆ　ＥＭＳＨＲＳ　ｂｒｅａｄｂｏａｒｄ　ｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔａｔｉｏｎ（ｂ）；Ｒａｗ　ｉｎｔｅｒｆｅｒｏｇｒａｍ　ｏｆ

ｍｅｒｃｕｒｙ　ｌａｍｐ（ｃ）ａｎｄ　ｒｅｃｏｖｅｒｅｄ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆ　ｍｅｒｃｕｒｙ　ｌａｍｐ（ｄ）

　　如图２为异丙醇、正戊烷和正辛烷三种无机样
品的拉曼光谱。异丙醇的拉曼光谱在８１９ｃｍ－１、

９５３ｃｍ－１、１１４４ｃｍ－１、１４５５ｃｍ－１和２９２３ｃｍ－１附
近等处具有特征峰，其中位于８１９ｃｍ－１最显著特
征峰来源于异丙醇的Ｃ－Ｃ－Ｏ键振动［１２］。正戊烷的
特征拉曼峰３０４ｃｍ－１为 Ｃ－Ｃ－Ｃ剪式弯曲振 动，

８３８ｃｍ－１为Ｃ－Ｃ伸缩振动，１３０４ｃｍ－１为ＣＨ２弯曲
振动，１４５８ｃｍ－１为δ（ＣＨ２）振动，２８８７ｃｍ－１为

ｖｓ（ＣＨ３）振动模式［１３］。由图２中的正戊烷和正辛
烷的化学结构式可以看出，正辛烷只是比正戊烷
多一些直链式亚甲 基（－ＣＨ２）基团，因此在对应的
拉曼光谱图中，它们的大部分的拉曼峰也 都类似，
这与实际测得的正戊烷和正辛烷拉曼光谱相似的

结果是吻合的。

图２　正戊烷、正辛烷和异丙醇三种无机样品的空间

外差拉曼光谱

Ｆｉｇ．２　Ｒａｍａｎ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆｎ－ｐｅｎｔａｎｅ，ｎ－ｏｃｔａｎｅ　ａｎｄ

ｉｓｏｐｒｏｐｙｌ　ａｌｃｏｈｏｌ　ｕｓｉｎｇ　ＥＭＳＨＲＳ
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４　结论

中阶梯光栅－平面反射镜型空间外差拉曼光谱
技术在原理上可解决以往传统空间外差拉曼光谱

很难同时实现高分辨和宽波段探测的问题，通过
设计并使用了中阶梯光栅的四个衍射级次，搭建
了空间外差光谱仪，实现了宽波段无机物拉曼检
测，最后进行了相应的分析。试验结果表明，中阶
梯光栅－平面镜型空间外差拉曼光谱技术可进行有
机物的快速、高 分辨和宽波段的检测，在无机物检
测相关方面将会具有良好的应用前景。
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