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随着近年来便携式光谱仪技术的迅速发展!

FFQ

光谱仪相对于传统光谱仪在光谱收集方式上发生

了很多变化&$

,

%采集到的光谱对信号进行叠加积分!传统信噪比评估方法无法通过单次检测获得探测器波

动'$

.

%对于谱图噪声$谱线随机波动%!由探测器响应随机波动和扫描重复误差转变为
FFQ

探测器像素响应

差异"探测器随机噪声和与光学系统分辨力有关的模式噪声#噪声类型发生改变!导致原有的光谱质量评价

方法适用性变差!基于实测光谱提出更具适应性的光谱质量评价方法具有很强的现实意义#根据拉曼光谱

仪检测器的变化!对采集光谱信号的成分进行分析!在该分析的基础上提出了
FFQ

光谱仪的噪声模型假设!

根据该假设使用不同的信号极值点频率对不同的噪声进行像素分离!并对噪声频率模式进行了数值模拟!

模拟结果与假设相符'在此基础上提出并实验验证了通过谱线极值间距评估谱线噪声的拉曼光谱信噪比评

估方法!该方法包括以下两个步骤&$

,

%通过采集多次实测光谱进行叠加!叠加过程中对对应不同频次的光

谱极值点数量进行统计!得到统计结果后基于文中规律分离光谱仪中的环境噪声和暗噪声'$

.

%应用上述分

离结果!对实测光谱中对应暗噪声的谱线极值点作统计平均!再将该值应用于文中公式!计算得到信噪比#

该方法在进行了步骤$

,

%的前期准备后!可以通过单张谱图评估
FFQ

拉曼光谱仪的随机噪声!并用于评估光

谱的信噪比#基于光学构架相同"

FFQ

探测器不同的三个拉曼光谱系统进行实验!采用该方法通过设定信

噪比阈值对谱图质量进行控制!获得了一致的光谱曲线'基于该方法对同步叠加平均法进行信噪比拟合!拟

合优度达到
"=X

#该方法可用于拉曼光谱仪的性能评估和获取拉曼光谱谱图的质量实时控制#理论和实验

表明&对于基于
FFQ

探测器的拉曼光谱仪器!当确定样品和特征峰时!可以基于此方法获得信噪比#该方

法还可用于比对不同配置的拉曼光谱设备!以及作为控制谱图质量一致性的标准!并对基于拉曼光谱技术

的智能鉴别系统的开发具有指导意义#
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近年来!基于
FFQ

光谱仪的便携拉曼光谱仪由于其快

速性和对样品的无损性!得到了大力发展#拉曼光谱应用中

弱信号检出能力是评价该类设备的核心指标#而相同样品特

征信号的信噪比可作为检出能力的量化指标(

,+!

)

#

传统光谱检测器是基于移动光栅原理单点检测器扫描光

谱!据此前人提出了若干种评估信噪比的方法(

#+;

)

#而对比

于传统拉曼光谱仪!

FFQ

光谱仪在光谱收集方式上有所改

变!扫描光谱的噪声也随之发生变化(

>+"

)

#噪声类型发生改

变!导致原有的光谱质量评价方法适用性变差#

本文针对
FFQ

光谱仪建立了噪声模型!并进行了数值

模拟!与实验结果相符!在此基础上提出一种
FFQ

拉曼光谱

仪信噪比评估方法!通过单次检测光谱对拉曼光谱信噪比估

计!该方法可用于拉曼光谱仪性能评估!以及对拉曼光谱谱

图的质量控制#通过对三种不同
FFQ

传感器构成的拉曼光

谱系统进行实验!利用本文提出的信噪比算法设定相同信噪

比阈值!令三种拉曼光谱仪获得了一致的谱线质量!此外还

基于同步平均叠加法进行了信噪比提升的实验!理论与实验

结果一致#



,

!

拉曼光谱信噪比评估方法理论设计与仿真

$%$

!

WW!

光谱仪噪声分析

与移动光栅光谱仪采集方法不同!

FFQ

检测光谱仪采用

多通道检测设备!光谱噪声发生了以下两方面的变化&

$

,

%采集到的光谱对信号进行叠加积分!传统信噪比评

估方法无法通过单次检测获得探测器波动'

$

.

%谱图噪声由探测器响应随机波动和扫描重复误差转

变为由
FFQ

探测器像素响应差异引起的探测器随机噪声和

与光学系统分辨力有关的模式噪声#

针对
FFQ

光谱仪噪声特点!本文假设拉曼光谱仪返回

信号包含三个部分&

%

样品光谱信号
/

'

&

每个像素暗电流

随机波动引起的探测器像素噪声
(%:40

S

'

'

由光信号载入的

与光学系统分辨力相关的模式噪声
(%:40

Y

#由噪声产生方式

来看!

(%:40

S

的频率应高于
(%:40

Y

#而在实际的拉曼光谱应

用中!

(%:40

S

和
(%:40

Y

都会对特征峰识别造成干扰!但考

虑到背景扰动是随环境而变化的!且在单次检测中拉曼光谱

有可能存在弱特征峰与其混淆造成信噪比不稳定或误判!因

此应设法将两种噪声进行分离#

$%4

!

噪声和模式噪声的像素分离

FFQ

暗噪声与光信号无关!在光谱曲线上表现为像素间

的强度波动!环境噪声导致的输入光信号波动!经过光学系

统后受光学分辨力的影响!在光谱曲线上频率更低'另一方

图
$

!

不同频率随机信号的平均功率

随积分时间延长的变化关系

&'

(

%$

!
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面其时域波动相对于环境光波动具有更高频率!

FFQ

暗噪声

在时域上具有极高频率!假设其与环境中光干扰引起的杂散

光波动在时域上存在差异!可以根据信号单位时间平均功率

比的变化进行区分#

图
,

模拟了两个随时间波动频率比为
,k,

和
,k,-

的

两个随机信号!图中示出了单位时间噪声平均功率及其比值

随积分时间延长而变化的曲线#理论模拟表明!当两个随机

信号叠加时!如果频率相同!则随着积分时间的延长两个随

机信号的平均强度比不变!如图
,

$

6

%所示'而当两个信号频

率存在差异时!低频信号与高频信号单位时间平均功率比将

逐渐增加!如图
,

$

O

%所示#

!!

采用数值模拟的方法随机生成伪光谱!其中包括*拉曼

光谱信号+!单像素随机信号构成的*暗噪声+和受光学分辨

率限制的*模式噪声+#通过伪光谱数据叠加模拟积分时间延

长噪声信号平滑的过程#暗噪声信号在叠加过程中随机生

成#假设模式噪声频率远低于暗噪声的波动!极限情况下杂

散光在光谱上产生的波动的模式不变!使用周期为七个像素

的锯齿波模拟!统计了每次叠加后的光谱图的四个像素间隔

以内的极值点个数!并统计其随光谱叠加次数增加的变化!

其中暗噪声和模式噪声的幅度比为
,k,

#

图
4

!

叠加杂散光信号的仿真光谱
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图
=

!

每次叠加光谱中间隔四个像素以内的极值点统计
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!!

由图
!

可知!随着叠加次数的增加!由于高频随机信号

相对与低频信号衰减更严重!所引起的谱线波动被低频波动

淹没!所以
,

#

.

像素间距的极值点数量减少!而间距为
!

#

#

个像素的极值点数量相应增加!表明
!

#

#

像素的波动中主

要体现了低频的环境干扰信号的特征#基于这一规律可以通

过实验确定光谱仪中环境噪声和暗噪声的分离条件#

$%=

!

信噪比评估方法

综上所述!本文提出将
FFQ

光谱仪信噪比定义为

#

/(

<

!

-

(%:40

S

$

,

%

其中
(%:40

S

定义为&谱图上不随光谱累积而增加的极值点

极差值的统计平均!对应拉曼光谱仪暗噪声的平均功率#当

采用一致样品时!用该方法评估单张谱图的信噪比!可体现

由设备本身性能决定的拉曼光谱检出能力#

该信噪比评估方法主要分为两个步骤&

$

,

%通过采集多次实测光谱进行叠加!叠加过程中对对

应不同频次的光谱极值点数量进行统计!得到统计结果后基

于上述规律分离光谱仪中的环境噪声和暗噪声'

$

.

%应用上述分离结果!对实测光谱中对应暗噪声的谱

线极值点作统计平均!将该值代入式$

,

%中的
(%:40

S

!计算

得到信噪比#

.

!

采用不同配置光谱仪获得相同信噪比实验

4%$

!

实验光谱仪性能比较

实验采用光学构架相同"传感器不同的三台光谱仪!传

感器型号分别为
PYW;,,T

!

/,,>!"

和
/,,;,-

#实验中使用样

品为酒精!激发光中心波长为
*=;7D

#

表
,

给出三种传感器的部分关键参数对比#

表
$

!

三种传感器参数

B57./$

!

)5*5</6/*9016E*//9/+90*9

传感器 类型 动态范围 量子效率$

=--7D

%-

X

PYW;,,T

高灵敏度型
,!-- #-

/,,>!"

高灵敏度型
,>-- #=

/,,;,-

红外增强型
;--- =-

图
>

!

使用
#OVG$$[

收集的光谱

&'

(

%>

!

":6

-

:69

-

/,6*:<016E/9

-

/,6*0</6/*:9'+

(

#OVG$$[

!!

如图
#

,图
>

是三种设备相同条件下获得的拉曼光谱#

图
G

!

使用
2$$I=N

收集的光谱

&'

(

%G

!

":6

-

:69

-

/,6*:<016E/9

-

/,6*0</6/*:9'+

(

2$$I=N

图
I

!

使用
2$$G$?

收集的光谱

&'

(

%I

!

":6

-

:69

-

/,6*:<016E/9

-

/,6*0</6/*:9'+

(

2$$G$?

4%4

!

Z0'9/

`

的计算

在相同条件下收集多次光谱进行叠加!统计叠加过程中

谱线中毛刺信号的频率!对对应不同频次的光谱极值点数量

进行统计#结果如图
*

,图
"

#

图
K

!

使用
#OVG$$[

的间隔为四个像素

以内的极值点的统计

&'

(

%K

!
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图
L

!

使用
2$$I=N

的间隔为四个像素以内的极值点的统计

&'

(

%L

!

2656'96',910*6E//F6*/</

-

0'+69

8'6E'+>

-

'F/.9:9'+

(

2$$I=N

图
N

!

使用
2$$G$?

的间隔为四个像素以内的极值点的统计

&'

(

%N

!

2656'96',910*6E//F6*/</

-

0'+69

8'6E'+>

-

'F/.9:9'+

(

2$$G$?

图
$?

!

#OVG$$[

在信噪比评估为
4??

时返回的光谱

&'

(

%$?

!

2

-

/,6*:<*/6:*+/;5659'

(

+5.C60C+0'9/

*56'0014??:9'+

(

#OVG$$[

!!

实验结果与
,'.

节中模拟情况一致#对于间距为
,

#

!

像素的毛刺信号!在信号叠加初期!信号极值点个数略微下

降后渐趋稳定#当信号大到四个像素时!信号出现的概率开

始与信号叠加相关!其随叠加次数增加而增加!显然该像素

间隔的极值点与
(%:40

Y

或样品光谱信息相关#由于设备采

用相同的光学构架具有相同的光学分辨率!所以
!

台设备都

在
#

像素间距时出现了随积分时间增加而增加的趋势#由于

使用了相同的条件!这证明了
(%:40

Y

受光学系统本身特性

影响#

基于此结果!根据式$

,

%选择所统计频率为
,

#

!

像素的

所有毛刺信号强度作为噪声!酒精最高特征峰信号作为信号

强度!获得设备信噪比参数#并以此参数控制
!

台设备!采

用光谱叠加方式!根据设定的信噪比参数!由程序自动控制

叠加次数!以不同的叠加次数获得相同信噪比的光谱!如图

,-

,图
,.

所示#

图
$$

!

2$$I=N

在信噪比评估为
4??

时返回的光谱

&'

(

%$$

!

2

-

/,6*:<*/6:*+/;5659'

(

+5.C60C+0'9/

*56'0014??:9'+

(

2$$I=N

图
$4

!

2$$G$?

在信噪比评估为
4??

时返回的光谱

&'

(

%$4

!

2

-

/,6*:<*/6:*+/;5659'

(

+5.C60C+0'9/

*56'0014??:9'+

(

2$$G$?

!!

图
,-

,图
,.

三条谱线表现出了良好的一致性#实验表

明!本文所提出的噪声评估方法是可行的#

!

!

基于同步叠加算法拟合信噪比曲线

!!

对于弱拉曼信号!受探测器饱和的限制!积分时间不可

!=-,
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能过大#同步叠加平均算法成为继续提升拉曼光谱信噪比的

手段之一#叠加平均算法原理是基于无规则噪声累加应按照

统计平均相加!而有用信号则是按照算术加法相加#根据该

原理可得叠加
H

次光谱后信噪比应提高槡H倍
(

>

)

#

图
$=

!

使用
#OVG$$[

光谱叠加过程中信噪比统计绘图

&'

(

%$=

!
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(
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9

-

/,6*50J/*.5

--
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(
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(

#OVG$$[

图
$>

!

使用
2$$I=N

光谱叠加过程中信噪比统计绘图

&'

(

%$>

!

2Z399656'96',9;:*'+

(

6E/

-

*0,/9901

9

-

/,6*50J/*.5

--

'+

(

:9'+

(

2$$I=N

!!

使用同步叠加平均算法对三台光谱仪进行实验!设置相

同条件!使用酒精样品的
==!1D

\,的特征峰!根据式$

,

%计

算拉曼光谱信噪比#通过叠加提升所测光谱的信噪比!重复

实验
,-

次的数据统计如图
,!

,图
,;

#

图
$G

!

使用
2$$G$?

光谱叠加过程中信噪比统计绘图

&'

(

%$G

!

2Z399656'96',9;:*'+

(

6E/

-
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9
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图中给出了对数据的幂指数拟合!三台光谱仪的曲线拟

合优度都在
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以上!与理论分析相符#图中拟合参数实为

不同光谱仪单次检测的信噪比!据此参数可知!相同条件下

三种不同探测器的拉曼光谱系统弱信号检测能力比为
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针对基于
FFQ

探测器的拉曼光谱系统!提出了一种简

便可行的信噪比评估方法#理论和实验表明&对于基于
FFQ

探测器的拉曼光谱仪器!当确定样品和特征峰时!可以基于

此方法获得信噪比!作为控制谱图质量一致性的标准#采用

本文方法验证叠加平均方法拟合优度高于
"=X

#验证基于

PYW;,,T

!

/,,>!"

和
/,,;,-

探测器的三种拉曼光谱系统!

相同条件下拉曼信号的实际检测能力比为
!"',k>!'>k

*.',

#该方法对基于拉曼光谱技术的智能鉴别系统的开发具

有指导意义#

3/1/*/+,/9

(

,

)

!

J4D%780cH:20a9

!

FG0&&63L

!

_03

)

D677F

!

026&<976&

5

2:16&dT:%676&

5

2:16&FH0D:423

5

!

.-,*

!

#-"

$

!

%&

>!*<

(

.

)

!

@6D64GO36D67

5

67(<@6D67/

)

0123%41%

)5

I%3T:%

)

3%1044?

)

0362:%74

!

.-,><

(

!

)

!

T632M%9N<P8072:I:162:%7%IL

5

1%

)

&64D F%726D:762:%7:7T:%201H7%&%

C5

N3%8G12:%7_4:7

C

@6D67/

)

0123%41%

)5

&

R?

!

_/"!!#;.-

!

.-,><

(

#

)

!

/_(]H07+HG6

!

_̂]H07+

C

67

C

!

S_9(U L0:+̀H07

!

026&

$孙振华!余镇岗!黄梅珍!等%

<b%G376&%I?

)

2%0&0123%7:14

1

Y6403

$光电子1

激光%!

.-,;

!$

>

%&

,,!.<

(

;

)

!

bP9(UFH07

C

+̀H:

$姜承志%

<NHQZH04:4

!

FH67

C

1HG7P742:2G20%I?

)

2:14

!

V:70L01H67:14678NH

5

4:14

!

FH:704091680D

5

%I/1:07104

$中国

科学院长春光学精密机械与物理研究所博士论文%!

.-,#<

(

>

)

!

bP9(UFH07

C

+̀H:

!

/_([:67

C

!

YP_ :̂7

C

!

026&

$姜承志!孙
!

强!刘
!

英!等%

<9126?

)

2:16/:7:16

$光学学报%!

.-,#

!

!#

$

>

%&

->!---,<

(

*

)

!

a64H:D6(<P0:10F%D0e

!

.-,#

!

!

$

,-

%&

!--<

(

=

)

!

V9(W:67+

C

G67

C

!

R9(UW:G+I07

!

R9(UW:7

!

026&

$范贤光!王秀芬!王
!

昕!等%

</

)

0123%41%

)5

678/

)

01236&976&

5

4:4

$光谱学与光谱

#=-,

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



分析%!

.-,>

!

!>

$

,.

%&

#-=.<

(

"

)

!

R9(U L:7

!

YPZ:7

C

+2:7

C

!

FS9(UZ:67+

5

:7

C

!

026&

$王
!

敏!李婷婷!常天英!等%

</0D:1%78G12%3?

)

2%0&0123%7:14

$半导体光电%!

.-,#

!

!;

$

!

%&

;.*<

@/6E0;5+;A

--

.',56'0+10*35<5+2

-

/,6*52Z3MJ5.:56'0+[59/;0+

MF6*/</)0'+692656'96',9

R9(U]:+3G

,

!

YP_ L:7

C

+HG:

.

!

YP_J7+M6:

,

!

Q?(U]G%+307

.

!

F9P/H07

C

+c07

,

!

P̂(Y0:

,

!

YP_V07

C

,

,<(67

B

:7

C

/d/P7423GD0724F%<

!

Y28<

!$

L%2H03F%D

)

67

5

%!

(67

B

:7

C!

.,--#>

!

FH:76

.</H67

C

H6:P742:2G20%I?

)

2:14678V:70L01H67:14

!

FH:704091680D

5

%I/1:07104

!

/H67

C

H6:

!

.-,=--

!

FH:76

A796*5,6

!

P7301072

5

0634

!

)

%326O&04

)

0123%D0203201H7%&%

C5

H6480K0&%

)

0836

)

:8&

5

<F%D

)

6308c:2H2H02368:2:%76&4

)

0123%D0203

!

FFQ4

)

0123%D0203:72H04

)

01236&1%&&012:%7%I2H0c6

5

2H030H6K0O0072c%1H67

C

04

&$

,

%

ZH04:

C

76&:44G

)

03

)

%408678:720

C

36208

2%

C

07036202H04

)

0123GD

!

6782H02368:2:%76&/(@042:D62:%7D02H%81677%2%O26:72H0802012%3I&G12G62:%7O

5

64:7

C

&0802012:%7<

$

.

%

V%32H04

)

01236&7%:40

!

2H0802012%3304

)

%74042%3678%DI&G12G62:%7467841677:7

C

30

)

02:2:K0033%3463023674I%3D08:72%

8:II0307104:7

)

:e0&304

)

%740%I2H0FFQ802012%3

!

802012%33678%D7%:40678D%807%:4030&62082%2H0304%&G2:%7%I2H0%

)

2:16&

4

5

420D<ZH030I%30

!

:2:4%I

C

3062

)

3612:16&4:

C

7:I:167102%

)

3%

)

%406D%30686

)

2:K04

)

01236&

E

G6&:2

5

644044D072D02H%8O6408%7

2H0D064G3084

)

0123GD<911%38:7

C

2%2H01H67

C

04%I@6D674

)

0123%D0203802012%3

!

c0676&

5

0̀2H01%D

)

%70724%I2H01%&&01208

4

)

01236&4:

C

76&

!

678

)

G2I%3c6382H07%:40D%80&644GD

)

2:%74%IFFQ4

)

0123%D0203%72H0O64:4%I2H0676&

5

4:4<911%38:7

C

2%2H:4

644GD

)

2:%7

!

8:II030724:

C

76&0e230DGDI30

E

G071:04630G4082%40

)

636208:II030727%:40

)

:e0&46782H07%:40I30

E

G071

5

D%80:4

7GD03:16&&

5

4:DG&6208<ZH04:DG&62:%7304G&246301%74:42072c:2H2H0644GD

)

2:%74<?72H0O64:4%I2H:4

!

c0

)

3%

)

%406780e

)

03:+

D0726&&

5

K6&:86202H0D02H%8I%30K6&G62:7

C

/(@%I@6D674

)

0123%41%

)5

2%042:D6204

)

01236&&:707%:402H3%G

C

H4

)

01236&&:704

)

61+

:7

C

<ZH0D02H%8:71&G8042H0I%&&%c:7

C

2c%420

)

4

&$

,

%

F%&&012:7

C

DG&2:

)

&0D064G3084

)

01236I%34G

)

03

)

%4:2:%7

!

1%G72:7

C

2H0

7GDO03%I4

)

01236&0e230D0

)

%:7241%3304

)

%78:7

C

2%8:II03072I30

E

G071:04:72H04G

)

03

)

%4:2:%7

)

3%1044

!

678%O26:7:7

C

2H04262:42:+

16&304G&242%40

)

636202H007K:3%7D0726&7%:40678863M7%:40:72H04

)

0123%D0203

'$

.

%

9

))

&

5

:7

C

2H06O%K040

)

6362:%7304G&24

!

2H0

4262:42:16&6K036

C

0%I2H04

)

01236&&:700e230D0

)

%:7241%3304

)

%78:7

C

2%2H0863M7%:40:72H0D064G3084

)

0123GD:416&1G&6208

!

678

2H072H0/(@:416&1G&6208611%38:7

C

2%2H0I%3DG&6:72H020e2<9I2032H0

)

30&:D:763

5)

30

)

6362:%7%I420

)

$

,

%!

2H0D02H%8167

0K6&G6202H03678%D7%:40%I2H0FFQ@6D674

)

0123%D02032H3%G

C

H64:7

C

&04

)

0123GD6780K6&G6202H04

)

01236&/(@<P72H:4

)

6+

)

03

!

2H300@6D674

)

0123%41%

)5

4

5

420D4c:2H2H046D0%

)

2:16&423G12G306788:II03072FFQ802012%34630G4082%0e

)

03:D072<T

5

G4:7

C

2H:4D02H%8

!

2H04

)

01236&

E

G6&:2

5

:41%723%&&08O

5

4022:7

C

2H0/(@2H304H%&8

!

6786G7:I%3D4

)

01236&1G3K0:4%O26:708<

T6408%72H0D02H%8

)

3%

)

%408:72H:4

)

6

)

03

!

2H0/(@:4I:22082%2H04

5

71H3%7:̀62:%7%K03&6

))

:7

C

6K036

C

06&

C

%3:2HD

!

6782H0

C

%%87044%II:2:4G

)

2%"=X<ZH0D02H%8167O0G4082%0K6&G6202H0

)

03I%3D6710%I@6D674

)

0123%D020367861

E

G:30306&+2:D0

E

G6&:2

5

1%723%&%I@6D674

)

0123GD<ZH0%302:16&6780e

)

03:D0726&304G&244H%c2H62I%32H0FFQ802012%3+O6408@6D674

)

0123%D+

0203

!

2H0/(@167O0%O26:708O6408%72H:4D02H%8cH0780203D:7:7

C

2H046D

)

&06782H01H6361203:42:1

)

06M<ZH0D02H%8167

6&4%O0G4082%1%D

)

6308:II030721%7I:

C

G362:%74%I@6D674

)

0123%41%

)5

0

E

G:

)

D072678646426786382%1%723%&2H0

E

G6&:2

5

%I

4

)

01236<

P/

D

80*;9

!

/

)

0123%41%

)5

'

/(@042:D62:%7

'

(%:40D%80&

'

@6D674

)

0123%D0203

'

V:e08

)

6220377%:40

$

@010:K08V0O<>

!

.-,=

'

6110

)

208bG&<,-

!

.-,=

%

!!

;=-,

第
#

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析




