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摘要: 为了提高光纤光谱仪的测量精度，采用标准汞氩灯谱线和最小二乘法的 3 阶线性拟合，取得了完整的波长定标方

案。结果表明，算术平均误差小于 0. 167nm，标准差小于 0. 217nm，波长与像素的拟合相关程度较高; 定标后波长不确定度优于

0. 11nm，误差小于 0. 15nm，波长重复性可达 0. 01nm。这一结果对提高光谱仪实际应用中的测量精度是非常有益的。
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Wavelength calibration for miniature fiber optical spectrometers
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Abstract: In order to improve the measurement accuracy of the miniature fiber spectrometer，a complete calibration scheme
was obtained based on the standard emission spectrum of mercury and argon lamp and three-order linear fitting of the least
squares． Calibration results show that the arithmetic mean error is less than 0. 167nm，standard deviation is less than 0. 217nm
and the fitting related degree is high. Test results show that after calibration the wavelength uncertainty is better than the
0. 11nm，the error is less than 0. 15nm，and the wavelength repeatability can reach 0. 01nm. This result is beneficial for
improving the measurement precision of spectrometers in the practical applications.
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引 言

近年来，伴随着光纤技术、电荷耦合器件 CCD 及个

人数字助理阵列器件和计算机技术的迅速发展，微型光

纤光谱仪成为现代光谱测量中的核心元件
［1-3］。与传统

的分光扫描式光谱仪相比，它具有体积小、耗电小( 可通

过 USB 接口直接供电) 、效率高、光谱范围宽( 从紫外到

红外波段) 等诸多显著的优点，而广泛应用于化学分析、
临床医学、工业检测、航空航天等各个领域

［4-7］。

1 波长定标原理

微型光纤光谱仪是基于光栅和 CCD 阵列的高性

能光谱探测器，其工作原理
［8］

如图 1 所示。狭缝接收

单芯光纤传来的光，经准直镜反射转变成平行光照射

到固定的衍射光栅，衍射光再经聚焦镜汇聚到线阵

CCD 探测器上，线阵 CCD 光电传感器接收光信号并

转换成电信号，经数字化后输给计算机，由计算机系统

完成数据的处理和最终结果的显示、储存。

Fig． 1 Schematic of USB4000 spectrometer

实时检测、现场检测是微型光纤光谱仪的主要应

用，其受气压、温度、使用环境、使用年限等外部因素的

影响，光纤的发散角、光栅的衍射能力和 CCD 探测效

率等很有可能发生漂移，进而影响光谱仪波长探测的

准确性
［9-10］，因此，定期对光纤光谱仪进行波长校正是
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非常必要的。光纤光谱仪的波长定标是指仪器的辐射

定标，是确定光谱仪的波长测量范围、波长准确度、波
长重复性、最大偏差等性能指标的前提。实验中采用

海洋公司 USB4000 微型光纤光谱仪进行波长的定标

分析，该光谱仪内置东芝公司的高性能 3648 像元的线

阵 CCD 探测器，探测器的响应波长范围为 340nm ～
1100nm，其结构如图 2 所示。

Fig． 2 Structure of USB4000 spectrometer

微型光纤光谱仪的数据采集是以 CCD 像元为接

收单位，光谱曲线是由光纤光谱仪的光栅特性与 CCD
阵列之间的相对位置决定的。波长定标的基本原理

是: 采用具有特征谱线的光源( 汞氩灯) ，精确确定定

标谱线对应的像元位置，通过多项式拟合、最小二乘法

等算法，得出仪器的波长定标方程，实现 CCD 像元与

波长数学关系上的匹配。定标光源、谱线中心位置计

算、曲线拟合是影响波长定标精度的主要因素，定标用

光源所含的已知光谱线数量越多，分布越均匀测算结

果就越准确
［11-12］。

曲线拟合是指用最小二乘法将 CCD 像元序数与

定标光源峰值波长之间的离散数据关系转变为连续函

数关系。微型光纤光谱仪与 CCD 像元之间服从下列

一个多项式分布
［13-15］:

λ = A + Bx + Cx2 + Dx3 + … ( 1)

式中，x 为 CCD 的像元序数，λ 为第 x 个像元对应的波

长，A，B，C，D 等为待定系数。采用最小二乘法的不同

阶拟合来标定光谱仪，即采用标准光源的峰值光谱线

λ i 和其在光谱仪中对应的中心像元序数 xi 来确定 A，

B，C，D 等参量，采用误差分析来确定最优化的拟合方

案。假设测定了 n 条光谱线 λ i ( i = 1，2，3，…，i，…，n)

对应的像元序数 xi ( i = 1，2，3，…，i，…，n － 1) ，则可得

到下列方程:

λ1 = A + Bx1 + Cx1
2 + Dx1

3…

λ2 = A + Bx2 + Cx2
2 + Dx2

3…

λ3 = A + Bx3 + Cx3
2 + Dx3

3…


λ i = A + Bxi + Cxi

2 + Dxi
3













…

( 2)

解( 2 ) 式可以得到 A，B，C，D 的不同阶次的最小二乘

法估计，进而得到波长与像元的拟合方程。

由误差分析检测中测量列 ( 集合) 的误差，依据

CCD 像元序数 x 和因变量 λ 之间不同阶拟合关系，分

别求得其绝对算术平均误差、方差及标准误差:

E = ∑di

n ，D = 1
n∑ ( di － E) 2，

δ = 1
n∑ ( di － E)槡

2 ( 3)

式中，di 为不同波长处的拟合波长与标准波长之间的

绝对误差; n 是所取点数; E 为绝对误差的算术平均

值，E 越小表示测量精度越高; D 为拟合波长与标准波

长之间差值的均方差; δ 为标准差，用来表示测量值对

算术平均误差的分散程度，其值越小测量越稳定，像元

序数 x 和因变量 λ 之间拟合程度就越高。
为进一步检验拟合模型的准确性，用定标后的

光谱仪和标准光谱仪分别测量某一光谱，并确定光

谱仪的主要性能指标，如波长准确度、波长重复性、
最大偏差等

［16］，即完成对光谱仪的完整定标。波长

准确度 Δ 指标准物质某一峰值谱线的波长测定值与

该谱线的标定波长之间的差值，是光谱仪最重要的

技术指标之一，直接影响仪器测量结果的可信和可

靠程度。

Δ = 1
n∑

n

i = 1
( λ i － λ0 ) ( 4)

波长重复性是指光谱仪返回标准波长的能力，多次测

量同一标准波长值时所给出的波长值的变化量。可以

用 δ 进行表征:

δ = max( λ i －
1
n∑

n

i = 1
λ i ) ( 5)

波长最大偏差指多次测量同一标准波长值时偏离标准

波长的最大值:

Δλmax = max{ λ i － λ0 } ( 6)

( 4) 式、( 5 ) 式、( 6 ) 式中，n 是测量次数，λ0 为标准波

长，λ i 为第 i 次的测量波长。

2 实验及其结果分析

定标光源采用低压汞氩灯
［17］，在不同的积分时间

下用 USB4000 微型光纤光谱仪分别测量了汞、氩灯

340nm ～1000nm 范围内的谱线分布，其光谱线分布如

图 3 所示，实线表示汞灯的光谱线分布，虚线表示氩灯

的光谱线分布，纵轴仅表示相对幅值大小。根据美国

国家标准技术研究院 ( National Institute of Standards
and Technology，NIST) 元素光谱灯发射线数据库与光

谱仪探测波段，通过峰值法
［18］

精确确定 22 条谱线的

标准波长及其对应的中心像元序数，重复测量 5 次求

平均，整理后的数据如表 1 所示。
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Fig． 3 Emission spectrum of mercury and argon lamp

Table 1 Standard wavelength and ordinal numbers of CCD’s pixels

average number

of CCD pixels

standard wave-

length λ1 /nm
average number

of CCD pixels

standard wave-

length λ1 /nm
90． 0 365． 01 1998． 4 750． 39
275． 6 404． 66 2065． 4 763． 51
290． 6 407． 78 2112． 8 772． 4
424． 0 435． 84 2233． 4 794． 82
957． 4 546． 08 2268． 8 800． 62
1108． 4 576． 96 2323． 8 811． 53
1118． 8 579． 07 2405． 4 826． 45
1713． 4 696． 54 2493． 8 842． 26
1766． 4 706． 72 2547． 4 852． 14
1873． 8 727． 29 2887． 4 912． 30
1932． 6 738． 40 2945． 8 922． 45

Table 2 Difference order fitting wavelength and its difference value compare

with standard wavelength

the third
fitting

waveleng-
th /nm

the second
fitting

waveleng-
th /nm

the first
fitting

waveleng-
th /nm

λ2 － λ1

/nm

the third
fitting
error
/nm

the second
fitting
error
/nm

the first
fitting
error
/nm

365． 04 364． 67 372． 81 0． 04 0． 03 0． 34 7． 8
404． 53 404． 52 409． 21 0． 11 0． 13 0． 14 4． 55
407． 7 407． 72 412． 15 0． 12 0． 08 0． 06 4． 37
435． 7 436． 03 438． 31 0． 09 0． 14 0． 19 2． 47
545． 93 546． 65 542． 92 0． 19 0． 15 0． 57 3． 16
576． 74 577． 22 572． 53 0． 16 0． 22 0． 26 4． 43
578． 96 579． 31 574． 57 0． 2 0． 11 0． 24 4． 5
696． 47 696． 38 691． 18 0． 15 0． 07 0． 16 5． 36
706． 69 706． 57 701． 58 0． 11 0． 03 0． 15 5． 14
727． 2 727． 09 722． 64 0． 06 0． 09 0． 2 4． 65
738． 43 738． 25 734． 17 0． 16 0． 03 0． 15 4． 23
751． 3 750． 69 747． 08 0． 37 0． 91 0． 3 3． 31
763． 54 763． 28 760． 21 1． 84 0． 03 0． 23 3． 3
772． 34 772． 15 769． 51 0． 16 0． 06 0． 25 2． 89
794． 85 794． 58 793． 16 0． 15 0． 03 0． 24 1． 66
801． 31 801． 12 800． 11 0． 45 0． 69 0． 50 0． 51
811． 42 811． 25 810． 89 0． 25 0． 11 0． 28 0． 64
826． 41 826． 19 826． 89 0． 16 0． 04 0． 26 0． 44
842． 36 842． 28 844． 23 0． 02 0． 10 0． 02 1． 97
852． 09 851． 98 854． 75 0． 11 0． 05 0． 16 2． 61
912． 08 912． 52 921． 42 0． 30 0． 22 0． 22 9． 12
922． 09 922． 75 932． 88 0． 17 0． 36 0． 30 10． 43

Table 3 Error analysis of difference order fitting wavelength

order arithmetic
mean difference /nm

variance
/nm

standard
deviation /nm

1 3. 979 6. 336 2. 517

2 0. 237 0. 015 0. 121

3 0. 167 0. 047 0. 217

对比表 2 与表 3 中的数据，1 阶拟合测量精度与

稳定性最差，2 阶与 3 阶拟合都具有很好的稳定性，但

3 阶拟合的测量精度最高，所以采用最小二乘法的 3
阶拟合来标定光谱仪波长与像素之间的相对关系。定

标后的拟合方程为:

λ = 345. 70335 + 0. 2151399x －
5. 48638 × 10 －6x2 － 3. 689045 × 10 －10x3 ( 7)

如表 2 所示，拟合结果定标后波长与标准值的最大偏

差为 0. 64nm，由 ( 3 ) 式求得拟合算术平均误差小于

0. 167nm，标准差小于 0. 217nm，证明拟合后的 λ 与 x
之间的相关程度非常高。

3 结果检验

用 USB4000 光谱仪测量 He-Ne 激光器、普通汞灯

的特征谱线，并将其与标准光谱仪测得光谱线进行比

较，其中图 4 是汞灯的光谱分布，图 5 是 He-Ne 激光

器光谱分布。He-Ne 激光与汞灯的两个峰值的相关参

量重复测量 3 次，计算波长准确度、重复性及最大偏

差，测量及计算结果见表 4。

Fig． 4 Emission spectrum of mercury lamp

Fig． 5 Emission spectrum of He-Ne laser
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Table 4 Measurement result for specific spectral

peak emission spectrum He-Ne laser mercury lamp 1 mercury lamp 2

standard wavelength /nm 632. 80 435. 58 546. 08

the first measurement /nm 632. 67 435. 54 545. 98

the second measurement /nm 632. 69 435. 62 546. 01

the third measurement /nm 632. 70 435. 59 545. 93

Δλmax 0. 13 0. 04 0. 15

Δ 0. 11 0. 03 0. 11

δ 0. 01 0. 04 0. 11

4 结 论

微型光纤光谱仪作为一种精密仪器，要获得高精

度的波长测量结果在使用前对其进行定标是必要且重

要的步骤。针对短光纤光谱仪的特点，确定了完整的

波长定标方案。采用汞氩灯峰值谱线解决了定标要求

波长范围大、波长点多的问题，采用峰值法精确计算波

长中心像元位置降低了不确定度，重复测量提高了定

标精度，确定了最小二乘和 3 阶多项式拟合完整的定

标模型。定标后平均误差小于 0. 167nm，标准差小于

0. 217nm，波长与像素的拟合相关程度较高。波长不

确定度优于 0. 11nm，最大误差小于 0. 15nm，波长重复

性可达 0. 01nm，证明实验采用的定标模型是完全合

理的。
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