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摘要：研究了与中阶梯光栅光谱仪相关的二维重叠光谱的实时还原与波长自动标定技术。基于分光系统主色散及横向

色散规律及它们之间的相互关系，建立了３个变换矩阵犕１，犕２ 和犕３，由此给出了中阶梯光栅光谱仪面阵ＣＣＤ上所有

接收点处空间坐标与波长关系的谱图矩阵犕λ－犡犢，利用中心波长与自由光谱区特性获得了理想的无重叠谱图数据模型。

提出了信号光斑识别方法，并对信号光斑位置坐标进行准确定位；结合所建立的谱图数据模型，实现了对二维重叠谱图

的快速还原与标定。实验结果表明：该方法在中阶梯光栅光谱仪谱图分析中不仅实时性强，而且波长精度可达０．０１

ｎｍ，满足中阶梯光栅光谱仪高分辨率、全谱瞬态直读等要求。
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１　引　言

　　中阶梯光栅（ＥｃｈｅｌｌｅＧｒａｔｉｎｇ）是一类特殊的

衍射光栅，它以较高的衍射级次（几十级至几百

级）和较大的衍射角工作，具有高色散、高分辨率

和全波闪耀特性，经光栅或棱镜对级次重叠的中

阶梯光栅光谱进行二次色散后可形成二维面阵光

谱，适于面阵探测器接收。与常规光谱仪相比，它

具有检出限低、波段宽、无移动部件、结构紧凑、无

需多次扫描曝光便可实现多元素光谱的瞬态测量

的特点，利于实现高度智能化和自动化，代表了先

进光谱技术的发展趋势［１５］。但是，由于中阶梯光

栅、面阵探测器等关键元件的限制，直到２０世纪

９０年代，中阶梯光栅光谱仪才受到各领域的普遍

关注。随着面阵ＣＣＤ探测器技术逐渐趋于成熟，

中阶梯光栅光谱仪从最初的天文观测逐步走向民

用化，已经成为近年来光谱分析领域的研究热

点［６］。２００４年德国耶拿公司研制出第一台商品

化连续光源原子吸收中阶梯光栅光谱仪ｃｏｎｔ

ｒＡＡ，它被称为是对光谱仪器的发展具有划时代

意义的事件。但是，它并未充分发挥中阶梯光栅

光谱仪的瞬态测量优势，仍采用扫描记录方式。

中阶梯光栅光谱仪瞬态谱图属于二维重叠

光谱，谱图还原分析技术在中阶梯光栅光谱仪研

制过程中起着非常重要的作用，通过谱图还原不

仅可以获得探测目标丰富的光谱信息，而且谱图

数据模型可用于指导仪器调试，验证仪器结构设

计是否满足目标要求等。如何将中阶梯光栅光谱

仪复杂的二维重叠光谱还原为一维光谱信息，实

现全谱快速分析与波长自动标定是中阶梯光栅光

谱仪亟待解决的关键技术之一。目前，国外中阶

梯光栅光谱仪的谱图还原方法多是根据仪器的结

构参数，通过光线追迹或几何成像原理推导出波

长与像面坐标的关系，由此确定各波长的理想成

像位置［７］。这些方法不仅对仪器结构的依赖性

大，并且计算也较为复杂。鉴于此，本文通过分析

仪器光学结构的特点，提出一种基于主色散元件

（中阶梯光栅）和二次色散元件（反射式棱镜）分光

规律的二维重叠光谱谱图还原算法，它不必对仪

器的各光学元件进行光线追迹，只需知道色散元

件的主要性能参数与聚焦镜的焦距即可建立谱图

分析模型，并根据所建立模型，给出有效的信号光

斑识别方法。最后，通过实验验证了算法的谱图

快速还原功能，并实现了波长的自动标定。

２　谱图还原算法

２．１　光谱仪原理及谱图坐标系

由于光谱仪采用面阵探测器，要求分光系统

具有平场成像特性，以确保期望的光谱分辨率，为

此，选择了离轴抛物镜作为准直和成像物镜，中阶

梯光栅光谱仪结构示意图如图１所示。入射光被

准直后入射到中阶梯光栅上，其衍射光被横向色

散元件棱镜二次色散，再经聚焦后在面阵ＣＣＤ上

形成复杂的二维重叠光谱。所谓的二维谱图还原

技术，就是将二维重叠光谱图像展成一维光谱信

号的手段。分析图１所示中阶梯光栅光谱仪的光

学结构特点可知，谱图上像点坐标位置直接取决

于中阶梯光栅和棱镜的性能参数以及聚焦镜的焦

图１　中阶梯光栅光谱仪结构示意图（俯视图）
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距，与其它光学元件的位置及性能参数无直接关

系［８］。根据这一特点建立了中阶梯光栅光谱仪谱

图数据模型，该模型是一个行列数与像面探测器

横纵像素数相同的矩阵，每一个矩阵元代表实际

像面的一个像元，矩阵元的数值为相应像元处的

波长值。模型建立后，即可确定像面上任意位置

对应的波长值，也可确定仪器工作波长范围内任

意波长值对应的成像位置。通过此方法，可将像

面二维坐标与波长一维坐标对应起来，实现二维

光谱图像与一维光谱信号的转换。

谱图模型的计算基于图２所示的坐标系。将

横纵两个方向色散的坐标原点平移至聚焦镜的中

心。

图２　谱图计算坐标模型

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｍｏｄｅｌｏｆｔｈｅｓｐｅｃｔｒａ

通过计算主光线色散，即可得出像面上所有

光线的像点位置。其中，χ为中阶梯光栅的色散

角，β为棱镜的色散角。

系统主要性能参数为：

光栅常数：犱＝５４．４９ｇ／ｍｍ

光栅入射角：犻＝４６．０５８°

光栅转角：δ＝６．７°

棱镜顶角：α＝２４．４°

棱镜入射角：＝２７．７６°

聚焦镜焦距：犳＝３２１．８ｍｍ

２．２　中心波长与自由光谱区

对于中阶梯光栅光谱仪而言，中心波长与自

由光谱区是两个重要参数。由于使用中阶梯光栅

的高衍射级次以获得高分辨率，所以存在严重的

级次重叠问题，在未经横向色散元件二次色散时，

各级次谱线重叠在一起，并且各级次的中心波长

重叠于一点［９］。由此可知，各级次中心波长的衍

射角相同。由光栅方程式

犿λ＝犱（ｓｉｎ犻＋ｓｉｎθ）， （１）

可知，方程（１）右侧为一常量，即

犿λ＝犓 ， （２）

λ犿－ｃｅｎ＝
犓
犿
， （３）

其中，犿为衍射级次，λ为闪耀波长，θ为衍射角，

λ犿－ｃｅｎ为犿级次的中心波长。由此可得相邻级次

的中心波长差：

Δλｃｅｎ＝λ犿－ｃｅｎ－λ犿＋１－ｃｅｎ ， （４）

Δλｃｅｎ＝
λ犿－ｃｅｎ
犿＋１

＝
λ犿＋１－ｃｅｎ
犿

（５）

根据光栅自由光谱区性质，在某一衍射级次，其上

下限波长有其他相邻衍射级次不相重叠，则有如

下关系［１０］：

犿λ犿－ｍａｘ＝（犿＋１）λ犿－ｍｉｎ （６）

其中，λ犿－ｍｉｎ和λ犿－ｍａｘ分别为犿级的波长极小值与

波长极大值。由式（６）推导可以得到犿 级自由光

谱范围，即：

　　ΔΛ犿＝λ犿－ｍａｘ－λ犿－ｍｉｎ＝
λ犿－ｍｉｎ
犿
＝
λ犿－ｍａｘ
犿＋１

． （７）

　　依据标量衍射理论，给定级次波长λ犿 的光谱

强度犐犿 与中心波长的强度犐犿－ｃｅｎ之间满足如下关

系：

犐犿
犐犿－ｃｅｎ

＝

ｓｉｎ犿π（１－
λ犿－ｃｅｎ

λ犿［ ］）

犿π１－
λ犿－ｃｅｎ

λ（ ）
烅

烄

烆

烍

烌

烎犿

２

， （８）

如果每个级次取λ犿－ｍｉｎ～λ犿－ｍａｘ，λ犿－ｍｉｎ和λ犿－ｍａｘ分

别为犿级的波长极小值与波长极大值，将不同的

级次拼接起来，可获得无重叠连续光谱信号，且具

有优化的效率特性［１１］，即λ犿－ｍａｘ＝λ犿＋１－ｍｉｎ，犐犿－ｍｉｎ

＝犐犿－ｍａｘ。根据此原则进一步推导，可求出各级次

谱线的极限波长λ犿－ｍａｘ与λ犿－ｍｉｎ：

λ犿－ｍａｘ＝λ犿－ｃｅｎ＋
ΔΛ
２犿－１

， （９）

λ犿－ｍｉｎ＝λ犿－ｃｅｎ－
ΔΛ
２犿＋１

， （１０）

由此，可得到各级次的自由光谱范围的近似公式：

ΔΛ犿＝λ犿－ｍａｘ－λ犿－ｍｉｎ＝
λ犿－ｃｅｎ

犿 １－
１

４犿（ ）２
≈
λ犿－ｃｅｎ
犿
，（１１）

２．３　主色散

与一般的光谱仪不同，中阶梯光栅光谱仪中

的光线并非在光栅主截面内入射，而是与光栅主
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面成δ角入射，此入射方式即为锥面衍射。根据

矢量衍射理论可推导出任意角度入射的光栅方

程［１２１４］：

犿λ＝犱（ｓｉｎθｃｏｓδ犿＋ｓｉｎ犻ｃｏｓδ）， （１２）

ｓｉｎθｓｉｎδ犿＝ｓｉｎ犻ｓｉｎδ． （１２）

其中，δ犿 为各衍射级次与主截面的夹角。

考虑仪器的效率特性，光谱仪设计为Ｌｉｔｔｒｏｗ

设置入射，即θ＝犻，由式（１３）可得δ犿＝δ。于是，

该形式下的锥面衍射光栅方程可简化为：

犿λ＝犱（ｓｉｎθ＋ｓｉｎ犻）ｃｏｓδ． （１４）

根据图２所示坐标系，以面阵ＣＣＤ的像面中

心点为主色散原点，则像面上沿主色散方向各像

素对应的衍射角为：

χ犼＝θ＋狆犼 ， （１５）

其中，狆犼为沿主色散方向上随像素变化的衍射角

变化量，即

犘犼＝
狔犼

犳ｃｏｓδ
， （１６）

其中，狔犼为犢 方向距离中心点的像素位置，犳为

聚焦镜的焦距。此时，式（１４）可以写为：

　犿λ＝犱ｓｉｎ犻＋ｓｉｎθ＋
狔犼

犳ｃｏｓ（ ）［ ］δ
ｃｏｓδ． （１７）

　　为了将波长与空间坐标联系起来，把式（１７）

改写为

　　λ犼＝
犱
犿
ｓｉｎ犻＋ｓｉｎθ＋

狔犼
犳ｃｏｓ（ ）［ ］δ

ｃｏｓδ， （１８）

由此式可知，λ犼 随狔犼 与犿 变化。由此建立二维

矩阵，该矩阵的行序号为像面上纵方向偏离中心

像素点的位置狔犼（向上偏离为正，向下偏离为

负），列序号为衍射级次犿，矩阵中各元素值为各

级次纵方向像素对应的波长值λ犼。将该矩阵记为

犕１，即

犕１＝

λ狔１犿１ λ狔１犿２ … λ狔１犿狇

λ狔２犿１ λ狔２犿２ … λ狔２犿狇

   

λ狔狆犿１ λ狔狆犿２ … λ狔狆犿

熿

燀

燄

燅狇

． （１９）

利用式（１８）的关系，推导出 犕１ 中各元素波

长所对应的纵坐标犢犼（以ＣＣＤ像面顶端为坐标

原点），从而建立矩阵犕２，它的横纵序号的物理量

与犕１ 一致，即

犕２＝

犢狔１犿１ 犢狔１犿２ … 犢狔１犿狇

犢狔２犿１ 犢狔２犿２ … 犢狔２犿狇

   

犢狔狆犿１ 犢狔狆犿２ … 犢狔狆犿

熿

燀

燄

燅狇

． （２０）

２．４　横向色散

采用棱镜作为横向色散元件，根据仪器的工

作波长范围选定不同材料的棱镜。由棱镜色散原

理，进一步推导可得如下公式

　　βλ＝ａｒｃｓｉｎ狀λｓｉｎα－ａｒｃｓｉｎ
ｓｉｎ
狀（ ）［ ］｛ ｝
λ

，（２１）

其中，狀λ 为不同波长的棱镜折射率。由式（２１）可

知，不同波长的光线对应不同的出射角，出射角的

大小决定了谱线在像面上犡方向的坐标位置，有

犡犼＝犳（βλ－ω）， （２２）

其中ω为像面中心波长经棱镜色散后的转角，该

角度根据结构设计而定，由此可求出像面上各对

应波长的犡犼坐标。

由于前面已求出矩阵犕１，由式（２１）、（２２），即

可求出 犕１ 中各波长犡 方向坐标犡犼，记作矩阵

犕３，即

犕３＝

犡狔１犿１ 犡狔１犿２ … 犡狔１犿狇

犡狔２犿１ 犡狔２犿２ … 犡狔２犿狇

   

犡狔狆犿１ 犡狔狆犿２ … 犡狔狆犿

熿

燀

燄

燅狇

， （２３）

２．５　谱图数据模型

通过分析两个方向的色散关系，建立了３个

关键矩阵 犕１，犕２，犕３，其横纵方向的物理量一

致，犕１ 中的元素为像面上各级次的波长值λ犼，

犕２，犕３ 中的元素分别为与λ犼相对应的犢、犡方向

的坐标值犢犼、犡犼。

分析可知，如果给出一坐标（犡犼，犢犼），由 犕３

便可得到犡犼 相应的级次。根据谱图特征
［９］，在

同一级次上同一坐标犡犼 的λ犼 并不唯一，在 犕３

的查找中，会得到唯一一个级次值（横向序号）和

一系列的纵向序号。再由所给定的犢犼值，以及所

确定的级次值，通过矩阵 犕２ 便可唯一确定一个

纵方向的序号。通过 犕２，犕３ 的查找，可唯一确

定一对矩阵的横纵方向序号，由此序号在矩阵犕１

中便可唯一确定一个波长值。根据此算法，则可

建立起中阶梯光栅光谱仪面阵ＣＣＤ上所有接收

点处空间坐标与波长关系的谱图矩阵犕λ－犡犢，即

犕λ－犡犢＝

λ犡
１
犢
１
λ犡

１
犢
２
… λ犡

１
犢犾

λ犡
２
犢
１
λ犡

２
犢
２
… λ犡

２
犢犾

   

λ犡狑犢１ λ犡狑犢２ … λ犡狑犢

熿

燀

燄

燅犾

，（２４）

该矩阵的横向物理量为犡犼，纵向物理量为犢犼，每

一元素为相应像素位置的波长值λ犼。根据仪器实

际工作波长范围以及前面求出的中心波长与自由
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光谱区，便可以确定该仪器的级次范围以及相应

级次的中心波长与自由光谱区，将 犕λ－犡犢矩阵中

非使用级次与非自由光谱区的波长值置０，即可

得到理想的无重叠谱图数据模型，如图３所示。

图３　理想的无重叠谱图（波长：３００～６００ｎｍ，衍射

级次：４５～８９级）

Ｆｉｇ．３　Ｍｏｄｅｏｆｉｄｅａｌｅｃｈｅｌｌｅｓｐｅｃｔｒａａｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆ

３００６００ｎｍａｎｄｄｉｆｆｒａｃｔｉｖｅｏｒｄｅｒｏｆ４５８９

在实际测量中，每一个波长在像面上的位置

并不唯一，谱图建立过程中已考虑波长优化选取

问题。该谱图模型的建立，将像面上的光谱信号

按光谱级次拼接起来，从而获得了无重叠连续光

谱信号，实现了像面二维光谱图像与一维光谱信

号的转换。

３　波长标定与分析

　　由于光学系统难免存在各种像差与杂散光的

干扰，所以面阵ＣＣＤ拍摄的图像信息中，实际光

斑形状与理想成像存在偏差，同时存在一些杂散

光所产生的噪声光斑［１５］。当拍摄的图像信息为

连续光谱时，像面上信号光斑非常丰富，如果逐点

查询逐点标定，不仅速度比较慢，而且难以分辨出

信号光斑与噪声光斑，同时由于像差的存在光斑

质心的准确读取也比较困难。

本文提出了一种简便有效的信号光斑识别方

法。首先，将光学系统调整至成像较为理想的成

像状态，关注汞灯的特征谱线，使其成像的空间坐

标位置与所建立的理想谱图模型一致。在调试过

程中，理想的无重叠谱图模型可指导仪器结构调

整，且该谱图模型具有补偿、校正功能。首先对仪

器进行粗调，当调整到一定精度范围时，软件可控

制谱图模型自动适应实际图谱，使二者快速一致。

根据前面的色散原理分析，若二者的特征谱线位

置重合，可以肯定其他波长的位置均重合。根据

探测对象的特征，设定相应的阈值，去除背景噪

声，并将拍摄图像信息进行处理。再将拍摄图像

数据矩阵与所建立的理想的无重叠谱图模型矩阵

相作用，便可有效去除噪声光斑。通过以上过程，

有效地确定出信号光斑的成像位置坐标。利用

犕λ－犡犢矩阵可获得信号光斑的波长值，并通过实

测图像读出相应光斑的强度值，从而建立波长与

相对强度的二维曲线关系。图４为面阵探测器实

际拍摄的汞灯谱图；图５为经过模型处理后所得

到的一维谱图信息。

图４　探测器拍摄的图像

Ｆｉｇ．４　Ｍｅａｓｕｒｅｄｉｍａｇｅ

图５　标定后光谱图像

Ｆｉｇ．５　Ｓｐｅｃｔｒａａｆｔｅｒｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ

用标准汞灯对仪器进行校正，汞灯特征谱线

的标定结果如表１所示。分析探测器实际拍摄的

图像，分别确定汞灯的紫色谱线、蓝色谱线、绿色

谱线光斑的位置坐标，再经本文所建立的中阶梯
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谱图数据模型计算，确定相应光斑处的波长。由

于系统像素分离度为０．０２ｎｍ，所以当波长差小

于０．０２ｎｍ时，则认为特征谱线的标准波长与标

定结果的波长值一致。经系统补偿校正后，波长

标定精度可达０．０１ｎｍ，实验证明，标定结果已达

到该精度。

表１　汞灯标定结果

Ｔａｂ．１　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｆｏｒｍｅｒｃｕｒｙｌａｍｐ

特征谱线 紫色谱线 蓝色谱线 绿色谱线

谱图坐标 （２１６，３１８） （２３７，１５７） （２８４，２２２）

实测坐标 （２１７，３１８） （２３７，１５７） （２８４，２２２）

标准波长 ４０４．６４９ｎｍ ４３５．８３３ｎｍ ５４６．０７４ｎｍ

实测波长 ４０４．６４ｎｍ ４３５．８４ｎｍ ５４６．０８ｎｍ

４　结　论

　　 二维重叠光谱的实时还原与波长自动标定

技术对中阶梯光栅光谱仪的发展有着重要意义。

本文根据分光系统主色散及横向色散规律，利用

中心波长与自由光谱区特性，给出了中阶梯光栅

光谱仪谱图还原算法，结合信号光斑识别方法，实

现了对二维重叠谱图的快速还原与标定。该方法

考虑了锥面衍射情形，采用由矢量衍射理论导出

的光栅方程一般表达式，减少了求取近似值的环

节，提高了波长与坐标计算结果的准确度。得到

的物理图像清晰，谱图还原算法简单，不必对仪器

的各光学元件进行光线追迹，只需知道色散元件

的性能参数、使用状态与聚焦镜的焦距即可。提

出的理想的谱图模型可用于指导仪器调试，同时

具有自动校正功能。当仪器调整到一定精度范围

时，软件可控制谱图模型自动适应实际图谱。另

外，建立的还原算法和对全幅谱图的快速标定方

法，其准确性和精度在实验中已得到证实，实时性

强，波长精度可达０．０１ｎｍ，满足实际需要。
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