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摘　要　研究了ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光栅单色仪的波长校准技术。结合单色仪的结构参数和特点，提出以

符合光栅方程的正弦曲线作为仪器出射波长的校准方程，基于最小二乘法原理给出校准方程的拟合残差表

达式，由于校准方程的非线性，应用二维ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形法求解拟合残差的待定系数，建立了波长与光

栅转角的精确表达式，并通过实验验证了该算法的准确性。结果表明，经过校准的单色仪波长定位精度小于

０．１ｎｍ，比设计要求提高一个数量级。该方法在ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光栅单色仪的波长校准过程中，应用

简单，容易实现，只需稍加修改步进电机的控制程序，即可完成对仪器出射波长的快速实时校准，实用性

强。
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引　言

　　光栅单色仪是一种以光栅为色散元件的分光仪器，可以

把一束复色光分解成不同波长的单色光，由于其光谱范围

宽、色散均匀、分辨率高等优点，已经广泛应用于物理、化

学、冶金、农业、环保和医药卫生等部门［１３］。单色仪的波长

扫描是通过转动光栅来实现的，通过控制程序，可以实现波

长的自动扫描，符合先进光谱技术的发展趋势［４］。在光栅单

色仪中，由于波长与光栅转角并非简单的线性关系，而是正

弦函数关系，因此，光栅的旋转通常需要采用凸轮机构、正

弦杠杆机构或者余割杠杆机构等扫描机构，使出射波长按线

性变化，便于使用简单的线性拟合的方法来完成出射波长的

校准［５，６］。

其实，还有一款光栅单色仪及其波长校准方法有待研

究，例如，中国科学院长春光机所研制的光栅衍射效率自动

测试仪中的前置单色仪。由于实际工作的需要，要求前置单

色仪尽可能体积小、质量轻、便于安装，因此，采用了结构

简单、紧凑，有利于消除杂散光的ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光栅

单色仪装置［７］，它是直接将光栅固定在步进电机转杆上实现

波长扫描，并没有采用上述常规的扫描机构，如此，势必导

致出射波长与光栅转角的非线性变化，线性拟合的方法显然

无法满足校准要求，因此，其出射波长的校准研究则成为亟

待解决的关键问题。

目前，使用多项式拟合的方法对出射波长进行校准是一

种通用的波长标定方法［８］，其拟合精度的高低取决于标准波

长的数量。通过分析光栅方程可知，ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光

栅单色仪中出射波长与光栅转角成正弦函数关系，由于标准

波长的数量有限，使用多项式拟合成正弦函数的方法必然引

入拟合误差［９］；采用常规的波长扫描机构虽然可以避免波长

校准的难题，但势必会增大系统体积，增加装调的难度，不

利于整台仪器的组合。鉴于此，提出以符合光栅方程的正弦

曲线作为波长校准方程，结合最小二乘法原理给出拟合残差

的表达式，由于校准方程的非线性，应用二维Ｎｅｌｄｅｒ－Ｍｅａｄ

单纯形法求解拟合残差的待定系数，提出建立单纯形而未利

用任何求导运算得到函数极值，建立了波长与光栅转角的精

确表达式，使出射波长的定位精度小于０．１ｎｍ，满足仪器的

使用要求。通过实验验证了该方法的实用性，完成了对Ｃｚ

ｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光栅单色仪的波长校准。



１　仪器结构与原理

　　ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交型光栅单色仪的结构示意图如图１

所示，其入射光线和成像光线在空间路径上交叠，既减小了

光谱仪的整体尺寸又可以使光谱像面与其他元件在空间上不

产生重叠。这种系统有着结构简单、紧凑，有利于消除杂散

光等优点，符合仪器的使用要求；光栅固定在步进电机的转

杆上，当驱动步进电机时，光栅随之一起转动；在入射狭缝

前安置滤光片，可以将二级以上的光谱级次滤掉，在本仪器

中，只使用＋１级光谱。

犉犻犵１　犜犺犲狊犮犺犲犿犪狋犻犮狅犳狋犺犲犿狅狀狅犮犺狉狅犿犪狋狅狉

　　仪器的主要结构参数：狭缝宽度：０．２ｍｍ，狭缝高度：５

ｍｍ，光栅：１２００线·ｍｍ－１，反射镜焦距：１００ｍｍ，入射、

出射光束的夹角：４５°，系统体积：１２０ｍｍ×１２０ｍｍ×５０

ｍｍ。

光源发出的连续光谱经过入射狭缝照射到准直镜上，经

准直镜反射形成平行光，平行光经光栅衍射后，不同的波长

会聚位置不同，通过旋转光栅，使不同波长的单色光依次通

过出射狭缝，从而实现波长扫描。根据光栅方程，单色仪的

出射波长λ与光栅转角δ的关系可以表示为
［４］

λ＝
２犱
犿
ｃｏｓ
犃
２
ｓｉｎδ （１）

其中，犱为光栅常数，１２００线·ｍｍ－１；犿是光谱级次，本仪

器中取犿＝１；犃为入射光束与出射光束的夹角，犃＝４５°；那

么，２犱
犿
ｃｏｓ
Ａ
２
为常数，出射波长只由光栅转角δ决定。

光栅固定在步进电机的转杆上，当驱动步进电机时，光

栅随之一起转动，因此，光栅转角δ由步进电机的步进脉冲

数决定，在本仪器中，步进电机的步距角为１．８°，硬件电路

采用２００倍细分，进而使电机每走一步的角度细化为

０．００９°，式（１）可以改写为

λ＝
２犱
犿
ｃｏｓ
犃
２
ｓｉｎ（０．００９×狀） （２）

式中，狀为电机的步进脉冲数。根据需要的出射波长λ，计算

机程序根据式（２）自动计算并控制步进电机走过的步进脉冲

数狀，从而确定该波长的输出。

２　波长校准

２１　波长校准过程

在固定光栅的电机转杆上设置一个零位卡片，由零位开

关控制，通过多次重复测量，确定光栅的出射零级光位置与

之相重合，以此作为仪器的零点位置，光栅或者步进电机以

此为零点，记录步进电机转过的步进脉冲数，从而确定出射

波长。

以汞灯为定标光源，选用其特征谱线５７９，５４６．１，

４３５．８，４０４．７，３６５．０和２５３．７ｎｍ为标准波长，将光电倍增

管置于出射狭缝处探测出射光强，启动计算机控制步进电机

带动光栅旋转，电机程序将根据上述标准波长自动计算并控

制电机需要走过的脉冲数，理想情况下，对应波长的强度中

心应从出射狭缝输出，多次测量发现，出射狭缝处并没有输

出标准波长的强度中心，存在偏差。因此，当出射狭缝输出

对应波长时，记录步进电机走过的实际步进脉冲，根据式

（２）计算实际的出射波长，与标准波长对比，所得结果如表１

所示。

犜犪犫犾犲１　犜犺犲犾犻狊狋狅犳狋犺犲犮狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵犱犪狋犪

Ｓｔａｎｄａｒｄｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ
／ｎｍ

Ｉｄｅａｌ

ｐｕｌｓｅｓ

Ａｃｔｕａｌ

ｐｕｌｓｅｓ

Ａｃｔｕａｌ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ
Ｅｒｒｏｒ
／ｎｍ

１ ５７９．０ ２４５４．１７ ２４４５ ５７６．９ ２．１

２ ５４６．１ ２３０７．７８ ２３０１ ５４４．５ １．６

３ ４３５．８ １８２６．６７ １８２１ ４３４．３ １．５

４ ４０４．７ １６９３．３３ １６８８ ４０３．５ １．２

５ ３６５．０ １５２３．３３ １５２０ ３６４．２ ０．８

６ ２５３．７ １０５３．３３ １０５４ ２５４．０ －０．２

　　从表１可以看出，单色仪实际出射波长与标准波长存在

偏差，最大达到２．１ｎｍ。原因是仪器运转过程中，存在不可

避免的系统误差，比如根据出射波长λ，对应实际电机的步

进脉冲数只能取整数，不能取分数；另外，在仪器结构上，

电机转杆和轴承之间存在摩擦和间隙，会造成步进空回；由

此必然引入计算误差，均会影响实际出射波长的准确性。而

仪器设计要求波长定位精度小于１ｎｍ，因此，需要进行波长

校准。

由式（２）可知，出射波长是步进脉冲的正弦函数，由于

实际电机的脉冲只能取整数以及步进空回的存在，为表示一

般性，写出正弦拟合函数的通用表达式［１０］

λ犻（Δ狀，Δλ）＝犓ｓｉｎ０．００９×（狀犻＋Δ狀）＋Δλ （３）

其中，λ犻（Δ狀，Δλ）为仪器的实际出射波长，与Δ狀和Δλ两个待

定参数有关；犓 ＝
２犱
犿
ｃｏｓ

犃
２
为常数；电机的步进角度为

０．００９°，狀犻为对应输出各个标准波长所需要的实际步进；Δ狀

为步进偏差；Δλ为波长偏差。

根据最小二乘法原理，结合表１中的已知标准波长，联

立式（３），可以写出测量数据的最小二乘拟合的残差犙的表

达式
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犙＝∑
６

犻＝１

［λ０犻－犓ｓｉｎ０．００９×（狀犻＋Δ狀）－Δλ］２＝ｍｉｎ（４）

其中，λ０犻为表１中的对应６个标准波长；可以看出，式（３）为

非线性方程，求解式（４）时，由于其法方程组中的元素线性

相关，不能通过求多元函数极值的方法来确定其待定参数；

即使采用近似线性方程的解法，拟合精度也无法保证［１０］。因

此，需要通过搜索算法来求解。

２２　波长校准算法

ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形法的基本原理是：在狀维空间中，

用狀＋１个顶点构成一个多面体，即单纯形，通过计算单纯形

顶点的函数值，根据函数值大小的分布来判断单纯形顶点的

变化方向，然后按一定的规则不断改变单纯形的顶点，形成

新的单纯形，目的是使其朝着目标函数最小值的方向移动，

直到找到目标函数最小值的近似解，是解决非线性最优化问

题的一种搜索算法［１１１４］。对于二维函数最小值的求解问题，

对应的单纯形为三角形，其搜索方法的规则如下：

选取３对单纯形顶点犅（狓１，狓２），犌（狓１，狓２）和犠（狓１，

狓２），分别计算各顶点的目标函数值犳（犅），犳（犌）和犳（犠），

根据目标函数值的大小进行排序，使犅（狓１，狓２）为最小值点

（ｂｅｓｔ），犌（狓１，狓２）为次小值点（ｇｏｏｄ），犠（狓１，狓２）为最大值

点（ｗｏｒｓｔ），构成初始单纯形△犅犌犠，如图２所示。

犉犻犵２　犘狉犻狀犮犻狆犾犲犻犾犾狌狊狋狉犪狋犻狅狀狅犳狋犺犲犖犕狊犻犿狆犾犲狓犿犲狋犺狅犱

　　（１）反射过程（Ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ）：取犅犌的中点犕 为反射中

心，在犠犕 延长线上求出点犠 关于点犕 的反射点犚，犚＝

２犕－犠，根据犚点的目标函数值判断单纯形顶点的移动方

向。若犳（犅）＜犳（犚）＜犳（犌），则以△犅犌犚为新的单纯形；

（２）扩展过程（Ｅｘｐａｎｓｉｏｎ）：若犳（犚）＜犳（犅），说明沿反

射方向的搜索有利，继续沿犠犚方向将点犚扩展至点犈，犈＝

２犚－犕，若犳（犈）＜犳（犚），则构成新的单纯形△犅犌犈，否则，

仍以△犅犌犚为新的单纯形；

（３）压缩过程（Ｃｏｎｔｒａｃｔｉｏｎ）：若犳（犚）＞犳（犌），说明沿

反射方向走的太远，应该压缩，取犠犕 的中点犆１，犕犚的中

点犆２，比较犳（犆１）和犳（犆２），取函数值较小者为新的顶点犆，

构成新的单纯形△犅犌犆；

（４）收缩过程（Ｓｈｒｉｎｋａｇｅ）：若犳（犆）＞犳（犠），说明犠犚

方向不是正确的搜索方向，应将初始单纯形顶点犠，犌分别

移动至点犛 和点犕，犛为犅犠 的中点，形成新的单纯形

△犅犛犕；

在每形成一个新的单纯形后，均从求最大值点的反射过

程开始，按上述步骤依次判断，重复迭代，不断以新的可接

受点来取代最差点，直到找到目标函数的最小值。

２３　进行波长校准

根据表１中的实测数据，分别选取三组（Δ狀，Δλ）值，根

据式（４）分别计算其对应的残差犙，按残差值大小进行排序，

确定最小值点犅、次小值点犌、最大值点犠。根据二维

ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形法的原理编制ｎｅｌｄｅｒ．ｍ文件对式（４）进

行求解。令程序的终止条件为ε＝狘λ０犻－λ犻（Δ狀，Δλ）狘，ε的取

值要根据实际需要设定，仪器设计要求波长精度小于１ｎｍ

即可，而ε的取值不同，校准精度往往不同。本仪器中，当ε

＜０．１ｎｍ时，可以达到最高的校准精度。其算法的流程图如

图３所示。

　　经过计算，目标函数式（４）取得的最小值为犙＝０．０１９，

对应的顶点取值为：Δ狀＝１．２５，Δλ＝０．９６。在计算过程中，

初始单纯形顶点（Δ狀，Δλ）的选取对目标函数的收敛性影响较

大，大量的反复实验表明，单纯形顶点（Δ狀，λ）的初始值应在

０～１之间选取，才能使目标函数较好的收敛。本文中初始顶

点（Δ狀，Δλ）的选取分别为：最小值点犅（０，０．６）、次小值点犌

（０．８，０）、最大值点犠（０，０）。

３　校准结果对比

　　将所得Δ狀和Δλ值代入式（３），可以得到经过校准后仪

器的出射波长λ与电机步进脉冲狀的关系式为

λ＝犓ｓｉｎ０．００９×（狀＋１．２５）＋０．９６ （５）

　　计算对应标准波长处的误差如表２所示，其中，误差Ⅰ

和误差Ⅱ分别代表未经校准的出射波长和经过校准的出射波

长与标准波长的差。

犜犪犫犾犲２　犈狉狉狅狉犮狅犿狆犪狉犻狊狅狀

Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ ＥｒｒｏｒⅠ ＥｒｒｏｒⅡ

５７９．０ ２．１ ０．０８

５４６．１ １．６ ０．０６

４３５．８ １．５ －０．０１

４０４．７ １．２ －０．０２

３６５．０ ０．８ －０．０５

２５３．７ －０．２ －０．０８

　　从表２的数据可以看出，校准后的出射波长与标准波长

的误差均在０．１ｎｍ以内。将式（５）编入单色仪步进电机的控

制程序中，以汞灯为光源，使用校准后的单色仪分别在上述

各个标准波长范围附近±５ｎｍ、间隔０．２ｎｍ扫描输出光谱

图，使用光电倍增管记录对应的出射光强，确保出射狭缝处

输出的是对应标准波长的强度中心。测量结果如图４所示，

图中数据点代表出射狭缝处的波长。从实验结果上看，扫描

输出的光谱图基本对称，波长校准精度均达到了仪器的设计

要求。

４　结　论

　　波长校准是单色仪在投入使用前必不可少的步骤之一，

是仪器研制的重要组成部分，对仪器的实际应用有着非常重

要的意义。本工作分析了导致仪器出射波长不准确性的原
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因，采用二维ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄ单纯形法对ＣｚｅｒｎｙＴｕｒｎｅｒ正交

型光栅单色仪的出射波长公式进行校准，使其波长定位精度

小于０．１ｎｍ，比仪器的设计要求提高一个数量级。该方法不

需要对目标函数进行复杂的求导运算，只需借助于简单的单
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纯形顶点搜索来寻找目标函数的最优值，算法简单，容易实

现，其准确性和精度已经在实验中得到证实。而且，只需稍

加修改电机的控制程序，即可完成对仪器出射波长的快速实

时校准，实用性强。
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