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中阶梯光栅光谱仪的多谱线联合在线定标方法
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摘要　为了提高中阶梯光栅光谱仪光谱定标的效率和精度,基于谱图还原算法,提出了利用汞灯多条特征谱线联

合定标的思想,设计了中阶梯光栅光谱仪的在线定标算法.以汞灯为定标光源进行光谱定标实验,结果表明该算

法在谱图偏差不超过限定范围时可以自动修正谱图还原模型,选择的定标波长越多、分布越均匀,定标精度越高.

对于２５０~６００nm波段内的中阶梯光栅光谱仪,选择５个以上的定标波长可以使定标精度达到仪器理论分辨率

０．０１nm.该方法实现了中阶梯光栅光谱仪的自动化光谱定标,使光谱仪在保证高光谱分辨率的前提下更具实用

性,具有工程应用价值.
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Abstract　Inordertoimprovethespeedandaccuracyofspectralcalibrationforechellespectrometers anautomatic
spectralcalibrationmethodbymultiplecharacteristicwavelengthsofmercurylampisdesignedbasedonthespectrum
retrievalalgorithm敭Spectralcalibrationexperimentsareconductedwithamercurylampasthecalibrationlight
source敭Theresultsshowthatthespectralretrievalmodelisautomaticallycorrectedaslongasthealgorithmiswithin
therangeofthespectrum deviation敭Choosing morecalibration wavelengthsand moreuniformlydistributed
calibrationwavelengthsresultsinhighercalibrationaccuracy敭Fortheechellespectrometerwithwavelengthrange
from２５０nmto６００nm choosingmorethanfivecalibrationwavelengthswillmakethecalibrationaccuracybe
０敭０１nm whichisthetheoreticalresolutionofthespectrometer敭Theautomaticspectralcalibrationmethodmakes
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１　引　　言
中阶梯光栅光谱仪凭借其在光谱分辨率和全谱直读特性上的优势,在天文、质检、冶金、矿物分析甚至太

空物质探测等领域具有广泛应用[１Ｇ４].近几年中阶梯光栅光谱仪多作为电感耦合等离子体(ICP)分析系

统[５]和激光诱导等离子体(LIPS)分析系统[６Ｇ９]的核心分光系统,进行复杂混合物的高精度实时探测与分析.
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由于具有极高的光谱分辨率且多应用于极近谱线的区分与探测,中阶梯光栅光谱仪对于仪器状态的微小变

化、环境改变、搬运以及探测器拆卸等十分敏感,需要经常进行光谱定标以保证其波长探测的准确性.因此,
中阶梯光栅光谱仪光谱定标方法的研究是其研发的难点和重点,提升光谱定标的效率和精度具有非常重要

的意义.
中阶梯光栅光谱仪采用面阵探测器接收被二维色散的光谱,根据谱图还原算法建立模型矩阵,得到波长

和探测器成像坐标的对应关系[１０Ｇ１２],从而根据探测器上各成像光斑的坐标分析得出光源中所包含的波长.
中阶梯光栅光谱仪的光谱定标就是通过更新模型矩阵来保证这种对应关系始终准确的过程.由于仪器的微

小改变都会影响波长和坐标的对应关系,使用仪器进行分析探测前需要通过光谱定标获得准确的模型矩阵,
以满足对波长提取精度的要求.目前,国外对中阶梯光栅光谱仪的研发相对成熟,应用十分广泛,但却没有

对其光谱定标方法的详细报道.国内仅有少数几家公司和研究机构具有自主研制中阶梯光栅光谱仪的能

力,但鲜有定标功能,光谱定标都是在出厂时由专业人员完成,随着仪器的使用,波长提取误差将逐渐增大,
最终需要返厂由专业人员重新定标,费时费力.鉴于此,本文提出了一种基于汞灯多谱线联合定标的方法,
首先识别汞灯特征谱线的坐标与波长,然后迭代模型矩阵的输入参数,寻找与汞灯谱线偏差最小的模型完成

定标.该定标过程自动完成,操作无需专业知识且具有实时性,可以满足光谱仪器在线定标的需求,具有操

作简单、精度高、效率高等优点,适合应用于工程开发和产业化.

２　谱图还原模型
中阶梯光栅光谱仪利用中阶梯光栅的高色散力特点配合低色散力的色散元件进行交叉色散,将经中阶

梯光栅色散后重叠的光谱分开.整个光谱范围内的光线经过交叉色散后会落到像面上的不同位置,如果连

续光源入射将会形成图１所示的梳状光谱.这种二维梳状谱图难以直接读取光谱信息,需将二维谱图还原

为横纵坐标分别为波长和光强的一维光谱,该过程称为谱图还原.谱图还原实际上就是构造谱图还原模型、
建立成像坐标与波长一一对应关系的过程[１０].

图１　中阶梯光栅光谱仪梳状光谱

Fig敭１　CombＧlikespectrumofechellespectrometer

目前,国内外中阶梯光栅光谱仪的结构基本可以按照横向色散元件的选择和使用方式进行分类.横向

色散元件一般为棱镜和低色散率光栅.棱镜虽然色散率不均匀,但是在较宽的波长范围内都能保持较高的

能量传输效率,且杂散光低;低色散率光栅受制于能量传输效率和非使用级次引起的杂散光,一般用在近红

外等特定的长波波段.普遍使用的棱镜一般有反射式棱镜[１３]和透射式棱镜[１４]两种,如图２所示.反射式棱

镜的结构光线首先通过中阶梯光栅,对不同波长的光都有相同的光栅偏置角,算法简化,装调简单.透射式

棱镜的结构光线首先通过棱镜进行横向色散,再进入光栅时不同的波长偏置角不同,算法相对复杂,装调难

度增大,但是仪器结构更加紧凑,相同分辨率条件下体积更小.
无论哪一种光路结构,在已知入射光波长的情况下,都可以根据色散元件和仪器的设计指标计算得到理

论成像位置[１３Ｇ１５].将探测器像面中心置于中间级次中心波长的成像位置,此时光栅和棱镜均可等效为平面

反射镜,对于其他任意波长有

dx ＝ftanθx, (１)

dy ＝ftanθy, (２)
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图２　中阶梯光栅光谱仪的结构对比.(a)选用反射式棱镜;(b)选用透射式棱镜

Fig敭２　Structurecontrastofechellespectrometer敭 a Withreflectingprism  b withtransmittingprism

式中dx 和dy 分别为该波长在X 和Y 方向相对像面中心的偏移量,f 为系统焦距,θx 和θy 分别为该波长的

光线经过横向色散元件和主色散元件后与中心波长的角度偏差,可以根据波长和仪器设计参数确定,

θx ＝F αp,ω,n(λ)[ ] , (３)

θy ＝Fαg,d,δ( ) , (４)
式中αp 为棱镜入射角,ω 为棱镜顶角,n(λ)为某一入射波长λ 下的棱镜折射率,αg 为光栅入射角,d 为光栅

常数,δ为光栅偏置角.最后,根据dx 和dy 可以确定X、Y 轴坐标为

X ＝
N
２±

dx

a
, (５)

Y＝
N
２±

dy

a
, (６)

式中a 为探测器像元尺寸,N 为单边像元个数.由于仪器设计参数已知,可以根据(１)~(６)式建立入射光

波长与其在探测器上成像坐标之间一一对应的函数关系,从而构建谱图还原模型.该函数关系的自变量是

入射波长,因变量是成像光斑坐标,其反函数即谱图还原函数.根据谱图还原函数,只要分析探测器上光斑

的坐标即可提取波长.

３　在线定标方法
随着仪器状态和外界条件的改变,初始确定的谱图还原模型所建立的波长与坐标对应关系会出现偏差,

在仪器使用前需要进行光谱定标,确定谱图还原模型的准确性.提出的定标算法可以利用汞灯的特征谱线

进行在线定标,保证中阶梯光栅光谱仪光谱定标的自动化与实时性.
中阶梯光栅光谱仪具有很高的光谱分辨率,对光机结构加工误差要求很高,且对光学像差的影响较敏

感.这些因素引起的偏差难以利用算法进行补偿,而在线定标算法通过拍摄并识别汞灯特征谱线,迭代谱图

还原函数的输入参数,寻找与汞灯谱图最接近的谱图还原模型,最大程度上补偿了加工误差和像差的影响.
这其中最关键的是汞灯谱图的识别和模型矩阵的匹配.

３．１　汞灯谱图的识别

为了寻找与实际谱图最吻合的谱图还原模型,需要通过波长和坐标都已知的数据作为基准修正谱图还

原函数,建立新的谱图还原模型.汞灯的特征谱线覆盖波段范围广,经过中阶梯光栅光谱仪后在面阵探测器

上成像的特征光斑分布合理且易于区分识别,利用汞灯的多条特征谱线进行定标可以保证新模型的精度.
如果探测器单边像元个数为N,初始模型在使用波段覆盖像元数为m×n,则仪器在使用过程中造成的

谱图平移效应在(N－m)×(N－n)像元以内时无需机械调整(不考虑缩放带来的微小误差),只需要改变谱

图还原函数的输入参数使新模型与实际谱图匹配即可.
中阶梯光栅光谱仪在初始装调完毕时拍摄汞灯特征谱图,根据仪器设计参数建立还原模型矩阵,微调仪

器状态使汞灯最靠近像面中心的特征光斑与模型完全匹配,此时的状态满足在线定标算法的使用条件.记

录各波长的初始坐标,识别汞灯谱图时以各波长初始坐标像素点为中心,搜索[±(N－m)/２]×[±(N－n)/２]矩
形范围内的像元,如图３所示.汞灯特征谱线的相对位置保证了平移(N－m)×(N－n)像元范围内有且仅有一个

特征光斑,即位于识别矩形中心的特征波长本身.如果识别矩形内没有光斑或者有不止一个光斑,说明仪器状态

的改变使模型的变化超出了算法可以承受的范围,需要进行机械调整,整个汞灯谱图识别流程如图４所示.

０９３０００１Ｇ３
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图３　汞灯谱图识别示意图

Fig敭３　Recognitionofmercurylampspectra

图４　汞灯谱图识别流程图

Fig敭４　Flowchartofmercurylampspectrumrecognition

３．２　模型矩阵的匹配

利用所识别的汞灯特征谱线及其坐标寻找最吻合的模型以完成在线定标.实际的谱图还原模型可以看

作初始模型经过平移、扩大与收缩变换得到的结果,改变谱图还原函数输入参数中的焦距f、棱镜入射角αp
以及光栅入射角αg 可得到新的谱图还原矩阵.

通过初始模型尺寸与探测器尺寸的关系可以得到三个参数(f,αp,αg)的变化区间,参数在此区间外所

得到的模型将超出探测器的接收范围,需要辅以机械调整;以模型平移和缩放变化不大于一个像元为标准设

置三个参数的变化步长.以变化步长为间隔,用迭代法在变化区间内依次改变输入参数计算谱图还原模型,
将得到的一系列模型与汞灯谱图进行比对.当满足判别条件Xi－xi＜２时,记录坐标误差和R,

R＝∑
i
k１ Xi－xi ＋k２ Yi－yi , (７)

式中k１ 和k２ 分别为横坐标误差系数和纵坐标误差系数,i代表汞灯的特征波长编号,(xi,yi)为汞灯第i个

特征波长在模型中的坐标,(Xi,Yi)为汞灯第i个特征波长经探测器成像后的坐标,该坐标为光斑各像元光

强值的加权中心精确到小数点后一位[１６],即

Xi＝
∑Si

xI(x,y)

∑Si
I(x,y)

,Yi＝
∑Si

yI(x,y)

∑Si
I(x,y)

, (８)

式中Si 为第i个特征谱线成像光斑所覆盖的像元,x 和y 分别为各像元的横、纵坐标,I(x,y)为该光斑的

光强值分布.
横坐标的偏差将导致提取波长级次间的差别,对提取波长误差影响较大;纵坐标的偏差将导致提取波长

分辨率级别的误差,对提取波长误差影响较小.因此一般选择较大的k１ 和较小的k２.确定误差系数后代

入(７)、(８)式,使得R 值最小的模型为最吻合实际情况的解.模型矩阵匹配的流程如图５所示.

４　实验验证
采用课题组研制的中阶梯光栅光谱仪进行在线定标算法的验证,仪器的设计参数如表１所示.

０９３０００１Ｇ４
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图５　模型矩阵匹配流程图

Fig敭５　Flowchartofmodelmatching

表１　中阶梯光栅光谱仪参数指标

Table１　Parametersofechellespectrometer

Parameter Value
Wavelengthrange ２２０Ｇ６００nm
Focuslengthf ２６２mm

Incidentangleofechelleαg ４６．６°
Incidentangleofprismαp １０．４４°

SizeofCCDN ５１２pixel
Sizeoforiginmodelm×n ４８０pixel×４５６pixel

　　为了单次步进使模型变化不大于一个像元,系统焦距f、光栅入射角αg、棱镜入射角αp 步长依次为设置

为１mm、０．００３°、０．００２°.根据N 与m、n 的数值关系,同时考虑避免使多条汞灯特征谱线进入同一搜索范

围,选择棱镜入射角αp 和光栅入射角αg 的搜索范围为(－１５,１５)和(－２０,２０),若模型伸缩最大不超过

５pixel,确定系统焦距f 搜索范围为(－５,５).
利用以上数据创建符合该中阶梯光栅光谱仪的在线定标算法,选择汞灯的９个特征波长作为定标波长

和验证波长(表２),微调仪器使之偏离设计值且不超出可在线定标的范围.考察定标误差系数、波长分布、
定标波长数量对光谱定标精度的影响.

从图６可以看出,尽管横坐标精度要求高于纵坐标精度,但是误差系数比(k１∶k２)过高会导致纵坐标误

差过大,一般选择３∶１左右的误差系数比较为合适.因此,确定误差系数比k１∶k２＝３∶１来进行后续实验.
表２　汞灯谱线

Table２　Spectraofmercurylamp

WavelengthNo． １ ２ ３ ４ ５ ６ ７ ８ ９
Wavelength/nm ２５３．６５２ ２９６．７２８ ３１３．１８４ ３６５．０１６ ４０４．６５６ ４３５．８３３ ５４６．０７５ ５７６．９６１ ５７９．０６７
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图６　误差系数对定标精度的影响

Fig敭６　Influenceoferrorcoefficientoncalibrationaccuracy

图７　定标波长的分布对定标精度的影响

Fig敭７　Influenceofwavelengthdistributiononcalibrationaccuracy

　　从图７可以看出,定标波长的分布影响定标误差的分布.定标波长为１,４,９的误差(红色曲线)与定标

波长为１,７,９的误差(蓝色曲线)基本一致,小于定标波长为１,４,６的误差(黑色曲线),而且定标波长周围的

定标误差较小,越远离定标波长定标误差越大.因此,可以推断选择的定标波长分布间隔越小即定标波长在

光谱范围内分布得越均匀、数量越多,整个波段范围内定标精度越高.
从图８可以看出定标波长的数量越多,定标精度越高,印证了上文的推论.选择５个定标波长时,横纵

坐标误差都小于１pixel,定标精度优于理论分辨率.

图８　定标波长数量对定标精度的影响

Fig敭８　Influenceofwavelengthamountoncalibrationaccuracy

综上所述,本文所述在线定标算法在一定范围内具有谱图还原模型的修复能力,在合理选择误差系数的

前提下,定标波长越多、分布越均匀,定标精度越高.新模型与实际谱图吻合性较高,配合机械调整可以应用

于光谱仪器的快速定标.

５　结　　论
中阶梯光栅光谱仪的在线光谱定标对仪器的性能和实用性提升具有非常重要的意义.提出了一种利用
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汞灯多条特征谱线在线定标的算法,并进行了实验验证,得到如下结论:１)随着外界环境、使用条件和仪器

状态的改变,中阶梯光栅光谱仪在使用前需要进行光谱定标,但是大多数情况下偏差较小,可以通过在线定

标算法自动修正,从而免去拆封装调,节约资源和时间成本;２)实际谱图可以看作初始谱图进行平移和伸缩

变换的结果,可以通过谱图还原函数输入参数的变化改变算法模型,使其与实际谱图再次精确匹配;３)汞灯

谱图的特点使其可以用于中阶梯光栅光谱仪的光谱定标,选用定标波长越多、分布越均匀,定标精度越高;

４)提出的在线定标算法满足精度要求,可以用于生产实践,为中阶梯光栅光谱仪产业化提供了技术支撑.
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