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基于多项式拟合的中阶梯光栅光谱仪谱图还原
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摘要:为了基于中阶梯光栅光谱仪特殊的二维原始光谱图像实现各波长与其强度信息的一一对应,进而得到可以直接读

取所需波段或波长光信号强度信息的一维光谱曲线.对其原始光谱进行分析研究,通过获得接收像面上各波长光斑位

置与探测器像元的精确对应关系,实现谱图的还原处理.采用多项式拟合方法分别对中阶梯光栅光谱仪的棱镜色散方

向和光栅色散方向上光斑的位置坐标进行拟合,建立起波长与像面之间的关系式,为减小光线追迹数量,同时采用级次

间拟合的方式建立谱图还原模型.实验结果表明:通过该方法,可实现快速、高精度的谱图还原模型建立,模型的计算误

差最大为０．０２３９２mm,即谱图还原精度优于１个像元.该算法具有较强的灵活性和普适性,适用于各类中阶梯光栅光

谱仪的谱图还原模型计算.
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Abstract:TorealizetheoneＧtoＧonecorrespondencebetweeneachwavelengthanditsintensityinformaＧ
tionbasedontheoriginaltwoＧdimensionalspectrogrammeasuredbyanechellegratingspectrometer,

itisnecessarytoobtainaoneＧdimensionalspectralcurvefrom whichtheopticalsignalintensityasa
functionofwavelengthcanbereaddirectly．TheoriginalspectrogramisanalyzedandtheaccuratecorＧ
respondencebetweenthepositionofeachwavelengthspotonthereceivingimagesurfaceandthedeＧ
tectorpixelisobtainedtorealizethereductionprocessingofthespectrogram．Apolynomialfitting
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methodwasusedtofitthepositioncoordinatesofthewavelengthspotsonthedispersiondirectionof
theprismandthegrating,thusestablishingtherelationshipbetweenthewavelengthandtheimage
surface．ExperimentalresultsshowthatthepolynomialfittingmethodcanbeusedtoestablishaspecＧ
trogramreductionmodelrapidlyandaccurately,achievingspectrogramreductionaccuracyofbetter
than１pixelasindicatedbythemaximumcomputationalerrorofthemodel(０．０２３９２mm)．TheproＧ
posedalgorithmhasstrongflexibilityanduniversality,makingitsuitableforcalculatingthespectroＧ
gramreductionmodelforavarietyofechellegratingspectrometerdesigns．
Keywords:echellegratingspectrometer;spectrogramreduction;crosseddispersion;polynomialfitＧ

ting;raytracing

１　引　言

　　中阶梯光栅光谱仪因其高分辨率、高衍射效

率在光谱分析领域中有着重要的应用[１Ｇ５].中阶

梯光栅光谱仪的主色散元件为中阶梯光栅,这
种光栅具有低刻线密度、高衍射级次的特点,由
于其自由光谱区很短,所以在应用时需要使用

不同的衍射级次来实现宽的光谱范围.同时,
中阶梯光栅存在很强的光谱级次重叠,通常需

要其他色散元件实现级次分离[６],这种组合色

散的方式,在像面上就形成了二维交叉色散光

谱.这种光谱的接收像元与波长间并无直接关

系可循,无法直接获得所需波长或波段的强度

信息,须经过大量的分析计算,通过谱图还原算

法,将二维图像信息转化为一维的波长与光强

对应的光谱曲线,最终实现多元素的瞬时光谱

分析.
传统的中阶梯光栅光谱仪的谱图还原算法是

采用光线追迹法确定接收像面上像元与波长的对

应关系.对于任意波长,结合中阶梯光栅光谱仪

的结构参数可基于几何光学原理的光线计算,精
确追迹出该波长在像面上的位置,但是中阶梯光

栅光谱仪通常会使用上百个级次,光谱数据量十

分庞大,因此这种算法追迹过程繁琐,计算效率有

待提高[７].近年来,长春光机所提出了一种基于

公式归纳法的谱图还原算法,即结合中阶梯光栅

光谱仪的光学设计参数,通过角度偏移近似建立

简化的谱图还原模型,从而提高模型的建立速度

和运算效率,经过多年的发展,这种算法已在工程

上得到应用[８Ｇ１１].然而,随着应用要求的不断提

高,中阶梯光栅光谱仪的光路设计越来越复杂,不

仅结构形式多变,为校正各种像差,在光路中也会

插入多个校正镜[１２Ｇ１５],从而这种简化模型的谱图

还原算法在模型建立的难度上也在不断提高,运
算速度也因此受到影响.

本文以采用中阶梯光栅和棱镜组合色散方式

及采用柱面镜进行像散校正的中阶梯光栅光谱仪

为研究对象,结合光线追迹方法,分别对中阶梯光

栅光谱仪棱镜色散方向和光栅色散方向上波长与

光斑的位置坐标进行多项式拟合,进而建立了波

长与像元的对应关系,并将获得的谱图还原模型

实际应用到中阶梯光栅光谱仪中.该算法计算过

程简单有效,运算效率高,灵活性强,适用于各种

中阶梯光栅光谱仪.

２　中阶梯光栅光谱仪

２．１　光路结构

图１　中阶梯光栅光谱仪光路

Fig．１　OpticalpathdiagramofechellegratingspecＧ

trometer

本文算法所采用的中阶梯光栅光谱仪的光路

结构如图１所示.光束从小孔入射后经球面镜准

直,以平行光形式入射到以准李特罗角放置的中

阶梯光栅,经光栅色散后,由棱镜在垂直于光栅色
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散方向上继续色散,交叉色散后的光束通过球面

反射镜,并经过具有校正像散作用的柱面镜后成

像在CCD像面上.该中阶梯光栅光谱仪的技术

指标如表１所示.

表１　中阶梯光栅光谱仪的技术指标

Tab．１　PerformanceparametersofechellegratingspecＧ

trometer

参　数 数　值

光谱范围/nm １９０~６００

光谱分辨率/mn ０．０２

光栅刻线/(lmm－１) ５４．５

探测器 ５１２×５１２

像元尺寸/μm２ ２６×２６

２．２　二维谱图

为避免级次重叠问题,中阶梯光栅光谱仪采

用交叉色散的方式,通过辅助色散元件在面阵

CCD像面上形成二维谱图,图２为中阶梯光栅光

谱仪自由光谱区内的二维谱图示意图.其中,X
方向为棱镜色散方向,Y 方向为光栅色散方向,每
条谱线对应一个光谱级次.谱图还原算法就是将

像元位置与波长、级次一一对应,同时,通过CCD
所获得的每个像元点的光强信息,建立起波长、级
次与光强的一维谱图信息.图３为二维谱图转换

为一维谱图的过程.

图２　自由光谱区内二维谱图示意图

Fig．２　SchematicdiagramoftwoＧdimensionalspecＧ

trograminfreespectrumregion

图３　谱图还原过程示意图

Fig．３　Schematicdiagramofspectrogramreduction

process

３　谱图还原算法

　　本文的研究对象为交叉色散式中阶梯光栅光

谱仪,该光谱仪的中阶梯光栅具有偏置角,偏置角

方向垂直于光栅色散方向,光束在偏置角方向上

反射,在其垂直方向上色散,棱镜色散方向为水平

方向.根据中阶梯光栅的锥面衍射方程[１６]:

mλ＝d(sinα＋sinβλ)cosω, (１)
式中:α为入射角,βλ 为衍射角,ω 为光栅的偏置

角.各个级次的中心波长λcen为:

λcen ＝２dsinβλcosω
m ． (２)

　　由此可知,不同衍射级次的中心波长在像面

上垂直方向位置相同,而在仪器中不同波长在水

平方向上的位置由棱镜决定.因此,棱镜与光栅

的色散相互独立,分别决定各个波长在像面上的

X 坐标和Y 坐标,可根据此特性在 X 方向和Y
方向上分别建立拟合方程,获得波长与光线的位

置关系.拟合原理如图４所示.

图４　谱图还原过程拟合原理

Fig．４ 　 Principle diagram of spectralreduction

processfitting
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３．１　棱镜色散方向

棱镜色散决定不同波长在像面上的X 坐标,
棱镜的色散方程[１６]为:

iλ ＝arcsinnλsinφ－arcsinsini０

nλ
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(３)
式中:i０ 为棱镜入射角,φ 为棱镜顶角,iλ 为光线

出射角,nλ 为不同波长的折射率.在棱镜色散方

向上,由于中阶梯光栅光谱仪的自由光谱区很小,
不同波长可能对应着不同的光谱级次,但是不同

波长的光线对应着不同的出射角,即在像面上X
坐标位置不同,且在长波方向上级次间隔逐渐变

小,在短波方向上,每个级次的斜率越来越大.本

算法采用多项式拟合的方式对波长位置进行计

算,可选择各个级次的中心波长建立X 方向的多

项式.具体拟合过程如下:
(１)选择 N 个不同级次的中心波长λm１Ｇcen,

λm２Ｇcen,,λmNＧcen;
(２)追迹出这些波长的 X 方向位置,得到

Xm１Ｇcen,Xm２Ｇcen,,XmNＧcen;
(３)根 据 坐 标 点 (λm１Ｇcen,Xm１Ｇcen),(λm２Ｇcen,

Xm２Ｇcen),,(λmNＧcen,XmNＧcen)进行多项式拟合,得
到多项式x＝f(λ),由此可获得各个波长在像面

上的X 坐标.
为保证拟合多项式的准确性,在波长的级次

选择上,长波波段采用的级次间隔比短波波段级

次间隔大一些.

３．２　光栅色散方向

光栅的色散方向决定光线的Y 坐标,在该方

向上,需计算出每一个级次自由光谱区内各个波

长的Y 坐标.由于使用级次较多,若逐一追迹每

个级次的波长对应的成像位置,工作量太大.因

此,本算法采用级次间拟合的方式,具体步骤

如下:
(１)使用已选择的中心波长,其所处级次的自

由光谱区为Δλm:

Δλm ＝λmＧcen

m ． (４)

　　进而得到各级次自由光谱区域内其他４个波

长值λmＧmax,λmＧmax１,λmＧmin,λmＧmin１,其中:

λmＧmax ＝λmＧcen＋Δλm

２
, (５)

λmＧmax１ ＝λmＧcen＋Δλm

４
, (６)

λmＧmin ＝λmＧcen－Δλm

２
, (７)

λmＧmin１ ＝λmＧcen－Δλm

４ ． (８)

　　(２)追迹出以上波长的Y 坐标,得到YmＧmax,

YmＧmax１,YmＧmin,YmＧmin１;
从而可知任意级次的５个波长的Y 坐标,得

到每个级次的５个坐标点(λmＧmax,YmＧmax),(λmＧmax１,

YmＧmax１),(λmＧcen,０),(λmＧmin,YmＧmin ),(λmＧmin１,

YmＧmin１);
(３)根据获得的数据点坐标进行级次间拟合,

取 M 个 级 次,则:由 (λm１Ｇmax,Ym１Ｇmax),(λm２Ｇmax,

Ym２Ｇmax),,(λmMＧmax,YmMＧmax)进行多项式拟合

得到y１ ＝f(x);由 (λm１Ｇmax１,Ym１Ｇmax１),(λm２Ｇmax１,

Ym２Ｇmax１),,(λmMＧmax１,YmMＧmax１)进行多项式拟合

得到 y２ ＝f(x);由 (λm１Ｇmin,Ym１Ｇmin),(λm２Ｇmin,

Ym２Ｇmin),,(λmMＧmin,YmMＧmin)进行多项式拟合

得到y３ ＝f(x);由 (λm１Ｇmin１,Ym１Ｇmin１),(λm２Ｇmin１,

Ym２Ｇmin１),,(λmMＧmin１,YmMＧmin１)进行多项式拟合

得到y４＝f(x).这样,通过上述式子可获得除已

选级次之外的各个级次的５个相应波长的Y 坐

标位置;
(４)进行级次内拟合,通过上述过程可获得每

个级次内５个点的Y 坐标位置,即(λmＧmax,y１),
(λmＧmax１,y２),(λmＧcen,０),(λmＧmin,y３),(λmＧmin１,y４),
在级次内对这些点进行多项式拟合,可得到Y＝
f(λ).

进而可获得任意波长的Y 坐标,其中,级次

内的取点可根据实际情况进行增加或减少.

４　实验结果与分析

４．１　谱图还原算法精度实验

根据交叉色散的特性,棱镜色散方向,即 X
坐标若有偏差则会造成衍射级次上的偏差,在波

长提取时会造成较大的误差;而光栅色散的方向,
即Y 方向上的偏差,由于是在级次内,且中阶梯

光栅的自由光谱区很小,所以此方向上的偏差造

成的影响相对较小.根据上述谱图还原算法可计

算出该中阶梯光栅光谱仪的谱图还原模型,采用

CODEV 软件,追迹光线经过光学系统后的准确

路径,并将该模型的计算结果与实际光线追迹结

果进行对比,结果如表２所示.
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表２　谱图还原模型结果与光线追迹结果对比

Tab．２　Comparisonofspectrogramreductionmodelresultswithraytracingresults

波长/nm 级次 光线追迹/mm 拟合模型/mm 差值/mm

１８８．８ １３８ (６．５３１７３,－１．５４７６６) (６．５２９５９,－１．５４８４２) (０．００２１４,０．０００７６)

１８９．４ １３８ (６．４１２４５,－０．０６６２５) (６．４１２４４,－０．０６６２９) (１×１０－５,４×１０－５)

１９０．１ １３８ (６．２８０３６,１．６７５６１)　 (６．２７７７３,１．６７６４５)　 　(０．００２６３,－０．０００８３)

１９３．０ １３５ (５．７４３５５,－１．５３９１４) (５．７４１１７,－１．５３９５２) (０．００２３８,０．０００３８)

１９３．７ １３５ (５．６１６９,０．１５４９３)　 (５．６１６６４,０．１５４９７)　 　 (０．０００２６,－０．００００３９)

１９４．３ １３５ (５．５１３９８,１．６１８１１)　 (５．５１１３８,１．６１８５２)　 　 (０．００２６,－０．０００４１)

２８５．７ ９１ (－２．４１１７６,－２．５８０３４)　 (－２．４１７３５,－２．５８０１５)　 　(０．００５５９,－０．０００１９)

２８７．３ ９１ (－２．４８２０８,０．０６２２７)　 (－２．４８２２０,０．０６２２６) 　 (０．０００１２,０．００００１)

２８８．８ ９１ (－２．５３６１７,２．５６９１３)　 (－２．５４１８５,２．５６８９１)　　 (０．００５６８,０．０００２２)

５６２．２ ４６ (－６．２８０１１,－５．０８４８８)　 (－６．３００７６,－５．０８４０６)　 　(０．０２０６５,－０．０００８２)

５６８．３ ４６ (－６．３２６２３,０．０１６７４)　 (－６．３２６２６,０．０１６７３)　　 (０．００００３,０．００００１)

５７４．４ ４６ (－６．３２９００,５．２３７８２)　 (－６．３５０８９,５．２３６９７)　　 (０．０２１８９,０．０００８５)

５８７．４ ４４ (－６．３７７７４,－５．３６６３１)　 (－６．４００６９,－５．３６５８２)　 　(０．０２２９５,－０．０００４９)

５９４．１ ４４ (－６．４２５０３,－０．００９００)　 (－６．４２５０３,－０．００９０１)　 　　　(０,０．００００１)

６００．８ ４４ (－６．４２４６１,５．４８００８)　 (－６．４４８５３,５．４７９５７)　　 (０．０２３９２,０．０００５１)

　　中阶梯光栅光谱仪的工作范围覆盖１９０~
６００nm,使用中阶梯光栅的第４４~１３８色散级

次,选取该级次范围内的边缘级次和中间级次作

为对比级次,其中４４,１３８级次为多项式拟合使用

级次,且非拟合所用波长所在级次,４６,９１,１３５级

次为非拟合级次.
在整个拟合过程中,选取第４４,４６,９１,１３５,

１３８级次自由光谱区内的上边缘波长、中间波长

和下边缘波长,共计１８个波长,进行理论位置追

迹并与采用拟合模型计算所得的坐标位置进行对

比,对追迹与拟合数据保留了小数点后５位,所有

数据进行了四舍五入处理.
该中阶梯光栅光谱仪在设计过程中相邻级次

间隔至少为一个像元,因此,相应的谱图还原模型

误差需小于一个像元.从对比数据中可以看出,
在X 方向上,误差最大约为２４μm,在边缘级次

４４级的边缘波长处,该级次为拟合使用级次,造
成较大误差的原因为该级次自由光谱区较大,所
涉及波长拟合个数要比短波处相对多,但已满足

使用要求.在Y 方向上,各个级次的波长均与理

论值吻合较好,具有较高的拟合精度.在整个谱

图内该算法的坐标拟合误差小于一个像元,可以

满足实际应用需求.

４．２　谱图还原算法实际对比实验

中阶梯光栅光谱仪的主要作用是获得所需波

长或波段的光信号强度,辅助其所集成检测系统

完成物质成分的定性和定量分析.因此,需要建

立探测光束波长与强度的精确对应关系,即光谱

标定.为验证所提出的基于多项式拟合的中阶梯

光栅光谱仪谱图还原算法的准确性,分别采用该

算法与传统基于公式归纳法的谱图还原算法对同

一台中阶梯光栅光谱仪进行光谱标定,对比两种

算法的标定结果.
光谱标定过程中,依据谱图还原算法将探测

器接收光斑的位置坐标与其波长精确对应,将中

阶梯光栅光谱仪特有的二维谱图还原成波长与强

度的一维光谱数据.实验过程采用氩汞灯作为特

征光源,在仪器工作波段即１９０~６００nm 内,选
取 ２５３．６５６,２９６．７２８,３０２．１５０,３３４．１４８,

４０４．６５０,４０７．７８３,５７６．９６１,５７９．０６７nm,共计８
个能量较强的特征峰波长作为对比波长.通过所

提出的基于多项式拟合的谱图还原算法与传统基
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于公式归纳法的谱图还原算法分别进行光谱标

定,得到的波长数据对比如表３所示.

表３　两种谱图还原算法的光谱标定结果对比

Tab．３　Comparisonofthespectralcalibrationresultsof
twospectrogramreductionalgorithms

理论波长

/nm

标定波长

基于公式

拟合/nm

基于多项式

拟合/nm

波长差

基于公式

拟合/nm

基于多项式

拟合/nm

２５３．６５６ ２５３．６６ ２５３．６７０ －０．００４ －０．０１４

２９６．７２８ ２９６．７３０ ２９６．７４０ －０．００２ －０．０１２

３０２．１５０ ３０２．１６０ ３０２．１８０ －０．０１０ －０．０３

３３４．１４８ ３３４．１５０ ３３４．１６０ －０．００２ －０．０１２

４０４．６５ ４０４．６００ ４０４．６４０ 　０．０５０ 　０．０１０

４０７．７８３ ４０７．７９０ ４０７．７９０ －０．００７ －０．００７

５７６．９６１ ５７６．９４ ５７６．９４０ 　０．０２１ 　０．０２１

５７９．０６７ ５７９．０５ ５７９．０６０ 　０．０１７ 　０．００７

　　由表３可知,基于多项式拟合的中阶梯光栅

光谱仪谱图还原算法相较传统的公式归纳法,还
原精度基本在一个水平,在可见光波段相对更高,
在靠近紫外区域虽相对低,但还原精度基本小于

仪器的光谱分辨率指标０．０２nm,可以满足实际

应用要求.
采用公式归纳法需基于几何光学原理建立光

束经过仪器内部每一光学元件后位置相对于接收

表面的变化,从算法的构建到编程实现,过程复

杂,尤其是对于内部组件较多的光学结构,应用难

度较大.而采用多项式拟合的谱图还原算法,基
于中阶梯光栅光谱仪采用组合分光元件分别在横

纵两方向独立色散所形成的二维谱图特点,直接

通过位置坐标拟合实现谱图还原标定,操作简单,
通用性强.

５　结　论

　　本文设计了一种基于多项式拟合的中阶梯光

栅光谱仪高精度谱图还原算法,通过级次间拟合

的方式,只需追迹少量的光线即可获得整个谱段

内波长的成像位置,该方法可实现快速、高精度的

谱图还原模型建立.将研究结果应用于棱镜Ｇ光

栅交叉结构的中阶梯光栅光谱仪中,验证了所建

立模型的计算误差最大为０．０２３９２mm,即所构

建的谱图还原模型在整个像面内的坐标误差均小

于一个像元.通过与传统谱图还原算法的光谱标

定结果对比,标定精度基本持平,波长准确度优于

仪器的光谱分辨率指标.该算法无需考虑中阶梯

光栅光谱仪内部结构以及像差校正,只需关注光

线在像面上的成像位置,模型建立具有很强的实

用性和灵活性,不受限于复杂光路结构,适用于各

种类型的中阶梯光栅光谱仪.
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