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凹面光栅拉曼光谱仪的光学设计

金星焕 陈 和 董家宁 陈思颖 郭 磐 张寅超
北京理工大学光电学院光电成像技术与系统教育部重点实验室 , 北京 100081

摘要 在传统 Czerny-Turner光谱仪结构的基础上，设计了基于凹面光栅和球面聚焦反射镜结构的便携式拉曼光谱

仪。在子午面内利用凹面光栅像差理论得到了消初级彗差公式，并结合几何关系，得出了像面大小和系统参数的

关系式。以 532 nm 的激光作为激发光源，物方数值孔径为 0.12，探测器选用 1024 pixel×64 pixel的电荷耦合器件

(CCD)，其中像元合并使用变成了一个线阵 CCD。利用 Zemax软件对设计结果进行模拟和分析，得到了一个在 537~
615 nm波长范围内均能实现 0.3 nm光谱分辨率的紧凑结构。在 Zemax软件非序列模式下对像面进行分析，整个波

段都在 CCD接收范围内，证明了该结构的可行性。

关键词 光谱学 ; 拉曼光谱仪 ; 凹面光栅 ; 便携性 ; Zemax
中图分类号 O436 文献标识码 A
doi: 10.3788/AOS201535.0930004

Optical Design of Concave Grating Raman Spectrometer
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Abstract Portable Raman spectrometer is designed with concave grating and spherical mirror on basis of classic

Czerny-Turner spectrometer in this paper. The equation of primary coma-free is concluded according to aberration

theory of concave grating. Combined with geometrical relationship in tangential plane, the relation of size of image

plane and parameter of this system is concluded. Laser of 532 nm is selected asexcitation light source with object

numerical aperture (NA) of 0.12. Charge-coupled device (CCD) with 1024 pixel×64 pixel is selected as detector,

in which 64 pixels is combined to make a linear array CCD. This design is simulated and analyzed by Zemax, and

spectral resolution of 0.3 nm is realized at the band from 537 nm to 615 nm with a portable institutions. Image plane

is analyzed in Zemax non-sequential mode. The whole band is in the receiving range of CCD, which proves the

feasibility of this structure.
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1 引 言
拉曼光谱分析法是分析物质成分常用的方法，其原理是对与入射光频率不同的拉曼散射光谱进行分析

得到分子振动、转动的信息，从而判断物质分子组成。激光作为一种很重要的光源，自 20世纪 60年代出现

以来促进了拉曼光谱仪的迅速发展。国外对拉曼光谱仪的研制起步比较早，其中主要的公司有美国的尼高

力 (Nicolet)公司等 [1]，这些公司具有很高的市场占有率。国内专业进行光谱仪研制生产的机构相对较少 [2]，浙

江大学和中科院都自主研制出了拉曼光谱仪并在科研中得到了应用。目前，多数拉曼光谱仪采用的都是基

于平面光栅的 Czerny-Turner结构 [3-4]，此种结构一般需要两个反射镜配合平面光栅进行成像，光线经过多次

反射能量损耗比较高，在拉曼能量本来就很低的情况下会导致信噪比更低。随着光栅制造技术 [5]的发展，出
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现了结构更为简单的平场光栅光谱仪 [6-8]，只应用一块全息凹面光栅而不需要准直和聚焦结构即可完成，提

高了光能量的传输效率。但此结构设计比较复杂，工作所需要的横向长度较大，近似等于凹面光栅的曲率

半径 R，不利于结构的便携性，且在数值孔径一定时，结构长度越大所需的凹面光栅面积越大。

针对拉曼光谱仪对分辨率、光能量传输效率和便携性的要求，本文设计了一种应用凹面光栅的拉曼光

谱仪光学结构。该结构由一块凹面光栅和一个聚焦球面反射镜组成，聚焦反射镜的作用是使光栅衍射出射

的光线聚焦在接收面上同时缩短整个结构的横向长度到凹面光栅曲率半径的一半，在实现高分辨率的同时

实现了结构的小型化。

2 设计方法
2.1 初始结构

凹面光栅兼有成像性能而具特色，但也因受其成像性能限制一般不能获得平直的聚焦曲线[9]，所以需要配合

球面反射镜使像聚焦在像面上。图 1所示为凹面光栅光谱仪的光学结构示意图。拉曼散射光经入射狭缝入射到

凹面光栅，发生衍射并准直出射。聚焦镜对衍射光进行汇聚，由探测器接收。 α 为入射光在凹面光栅的入射角

即凹面光栅的倾角，β 为衍射光的衍射角，θ 为聚焦镜的倾角。凹面光栅和聚焦镜的曲率半径分别为 R1和 R2。

图 1 拉曼光谱仪光学结构示意图

Fig.1 Optical configuration of Raman spectrometer
选择 532 nm激光器作为光源，一般物质的拉曼光谱分布在 200~2500 cm-1范围内，实验中采用的波长范

围为 537.7~614.5 nm。拉曼光谱信息一般要求分辨率为 10 cm-1左右，即在全波段达到 0.3 nm的分辨率。选

择 1024 pixel×64 pixel的线阵电荷耦合器件 (CCD)作为光谱接收器件，每个像元大小为 7 μm×7 μm，CCD接收

面长度为 7.168 mm。按照每 4个像素分辨 0.3 nm计算，恰好可分辨上述波长范围。选择物方数值孔径 (NA)
为 0.12，光栅常数为 1/900 mm，狭缝宽度为 50 μm。综上所述，本结构的初始参数如表 1所示。

表 1 拉曼光谱仪的初始结构参数

Table 1 Initial structure parameters of Raman spectrometer
Parameters

Laser wavelength /nm
Wavelength range /nm
Spectral resolution /nm

NA of object space
Grating constant /mm

Slit /μm
CCD pixels

Size of pixel /（μm × μm）

Values
532

537.7~614.5
0.3
0.12
1/900
50

1024×64
7×7

2.2 结构设计

为了合理利用线阵 CCD并使 CCD能完整地接收光谱信号，应该使线阵 CCD的尺寸和像面大小相匹配 [3]，

如图 2所示。图中 β1 和 β2 分别为两边缘波长经凹面光栅后的衍射角，与聚焦镜分别交于 A′和 B′，γ1 和 γ2 分

别为两边缘波长在聚焦镜上的反射光与水平线的夹角，最后分别汇聚在线阵 CCD的两个边缘 A点和 B点。d1
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为入射狭缝到凹面光栅的水平距离，d2为凹面光栅到聚焦镜的水平距离，d3为聚焦镜到探测器的水平距离。

图 2 拉曼光谱仪的像面分析图

Fig.2 Analysis of the imaging plane in Raman spectrometer
确定参数时除了利用几何条件外，还需要考虑系统的像差特点，利用系统可控制的参数尽量消除特征

像差，为结构设计和优化提供依据和方向。如图 1所示，凹面光栅的光程函数可以表示为

F = AP + PB + nmλ , (1)
其中 n是从光栅中心数起 P所在位置的刻线数，m是光谱级数。根据凹面光栅的功能，可以把它分为分光和

准直两部分，作为平面光栅分光时不产生像差，所以在设计时只考虑作为反射镜准直时所产生的像差。Na⁃
mioka对这一函数进行了展开 [10]，若把球面反射镜看做是光栅狭缝区域无穷大的一种形式 [11]，可以得到球面

镜的光程函数 :
F = r + r′ - ω( )sin α + sin β + ω2

2∑n = 1
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其中，R是球面反射镜的半径，r和 r′分别是物距和像距，α 和 β 分别是球面反射镜的入射角和反射角，w和 l

分别是光束口径子午方向和弧矢方向的微元，二者均是可以积分的变量。

在离轴光学系统中，球面镜的彗差会使谱线轮廓单边化，降低光谱仪的分辨率，还会使谱线的极大值发生

偏移，甚至产生假线，所以在设计中主要考虑消除子午方向的彗差。考虑对应像距 r′=∞时子午面内的物距为

r = R cos α
2 , (3)

将(3)式代入到(2)式中并进行偏微分，整理后得到子午方向上的表达式：

∂F
∂w = sin α
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针对本结构对(4)式进行积分，可以得到系统在子午方向上的总像差：

ΔFh = ∫0W1
2 ∂F1
∂wh

dwh + ∫0-W2
2 ∂F2
∂wh

dwh = ΔFw1 - ΔFw2 , (5)
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其中 W1 和 W 2 分别为凹面光栅和反射镜的高度，根据几何结构，二者的关系为

W1 =W 2
cos βc
cos γ , (6)

其中 βc 为中心波长 λc 的衍射角。

子午方向的像差包括彗差和球差，结合(4)~(6)式得到彗差的表达式：
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其中 R1和 R2分别为凹面光栅和反射镜的曲率半径。

在忽略高级像差时，由(7)式可以得到消初级彗差的条件：

cos3α
R2

1
= cos3 βC

R2
2

. (8)
结合图 1和图 2对各参数几何关系进行确定。拉曼光从狭缝进入，离轴入射到凹面光栅。为使同波长

的衍射光平行出射，狭缝应该位于凹面的焦点上。离轴入射时焦距会在子午面和弧矢面分别发生改变 [12]，其

中子午方向上的焦距会变小，而弧矢方向上的焦距会变大，由于使用线阵 CCD接收，这里主要考虑子午方向

的成像。经上述分析，得到

d1 = R1 cos α
2 . (9)

根据光栅方程可分别计算出两个衍射角 β1 和 β2 ：

d ( )sin α + sin β1 = mλ1 , (10)
d ( )sin α + sin β2 = mλ2 , (11)

其中衍射级次m为 1。为了使光谱成像在一个平面上 [13]，d2应满足
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根据几何关系可以得到

A′B′ = d2[ ]tan( )α + β2 - tan( )α + β1 , (13)
两条衍射光线经聚焦镜反射后水平夹角分别改变了 2θ ，可知

γ1 = α + β1 - 2θ , (14)
γ2 = α + β2 - 2θ , (15)

根据几何关系，像面大小可以表示为

AB = A′B′ - d3( )tan γ2 - tan γ1 , (16)
即 CCD的接收面长度。根据所给出的初始结构和(8)~(16)式可以计算出系统的整体结构参数。

2.3 设计结果

表 2为根据上述过程计算得出的设计参数，导入光学软件 Zemax中进行模拟并优化。优化后 d1增大为

100 mm，由光栅衍射的光具有一定的会聚角，对应 d3减小为 70 mm，其他参数基本不变，整个结构的最大长

度为 100 mm，满足便携性的要求。图 3为优化后的两边缘波长及中心波长处相邻波长的点列图，即不同波

长在光谱仪像面所成的像，可以看到不同位置相邻波长都被明显区分开，边缘波长处的分辨率达到 0.3 nm
的要求，而中心波长处的分辨率可达到 0.2 nm。图 3中每一格的宽度为 40 μm，不同波长像的宽度均小于

400 μm，小于线阵 CCD的感应范围，可以被完全接收不造成能量的损失。图 4为用几何线性响应函数表示

的不同波长的子午方向的能量分布，线响应函数是像密度分布的横切面表示，从图中可以看出，不同波长处

相邻的波长能量分布都能被明显区分开。图 5为中心波长处的调制传递函数 (MTF)图，MTF表示输入与输出

像的对比度之比，MTF值越大系统成像质量越好，由于是非成像光谱仪，这里主要考虑子午面内的传递效

率。在整个波段内 MTF 曲线近似相同，所以这里只给出中心波长的曲线图。如图 5 所示，在空间频率为

10 lp·mm-1 时，光学传递函数均大于 0.9，表明了在这一方向上光谱仪系统的成像质量比较好。
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表 2 光谱仪结构的设计参数

Table 2 Design parameter of spectrometer structure
Parameters
R1 /mm
R2 /mm
d1 /mm
d2 /mm
d3 /mm
α /( ̊ )
βc /( ̊ )

Values
160
240
74.4
101
95
21.5
8.68

图 3 不同波长处的点列图

Fig.3 Spot diagram at different wavelengths

图 4 不同波长处子午方向的能量分布

Fig.4 Energy distribution at different wavelengths in tangential plane
以上结果是在 Zemax软件的序列模式下得到的，在这一模式中只能通过改变点光源的高度来模拟狭缝

宽度，无法实现光源的连续性，同时也无法确定整个波段都能成像在 CCD探测器的接收范围内。为了进一

步论证结构的实际可行性，在非序列模式下对本结构进行仿真。首先根据狭缝宽度 20 μm以及物方 NA数

确定光源的尺寸及光线的发散角，再根据线阵 CCD的参数设置对应探测器的 XY方向的像素数和宽度，选择

分析的光线数为 100000条。按照上述设置对光线进行追迹，在这种模式下得到的结果与实际情况更相近。

5
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图 5 575 nm处的MTF曲线图

Fig.5 MTF graph at 575 nm
图 6为仿真得到的探测器像面图，探测器的接收面长度宽度分别为 7.2 mm和 0.45 mm。可以看出整个波段

都能成像在探测器上，并且两边缘光线所成的像分别接近探测器的两端，充分利用了线阵 CCD的尺寸；不同

波段相邻波长的光线也能被区分开，说明了相邻波长的光成像在不同的像素上。这一结果进一步论证了本

结构的实际可行性。

图 6 探测器上的像面图

Fig.6 Image plane of detector

3 结 论
应用凹面光栅的拉曼光谱仪结合了传统 Czerny-Turner结构和平场光栅光谱仪结构的特点，利用像元和

波长，线阵 CCD接收面长度和像面大小的对应关系提出了结构设计方法。以 532 nm波长的激发光为例，在

子午平面内，利用球面反射镜的成像特点以及几何关系得到了结构参数。在光学设计软件 Zemax中进行了

模拟和优化，并对设计结果进行了分析。分析结果表明最终结构可以同时满足分辨率和小型化性的要求，

是一种可行的便携式拉曼光谱仪光学结构。
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