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摘#要!在光谱仪硬件性能基础上&波长定标是进一步引入误差的关键环节’ 若在定标方程系数固化过程中引入误差水平等同
于像素采样误差&则在实际应用中波长测量误差就是在像素采样和波长定标方程计算环节上叠加引入 %次误差&将造成测量误
差的成倍扩大’ 以自主研制的小型光谱仪为基础&旨在通过数据分析研究波长定标环节中的影响因素&进而给出避免扩大误差
的有效方法’ 所用的光谱仪在 &"" "9狭缝下半峰全宽"YQ‘=#约为 $ +9&像素波长间隔约为 ";!$ +9&硬件系统的波长误差
理论上为半像素波长间隔 ";%%$ +9’ 重点分析了测量噪声和峰位判定算法对定标精度的影响&并提出采用多次测量均值降噪
结合高斯拟合峰位判定法来提高定标精度’ 与传统的直接极值法相比"定标方程均采用 $次多项式#&定标方程拟合残差的 %
倍标准差约为 ";& +9&传统直接极值峰位判定法下&定标方程拟合残差的 %倍标准差为 ";IG +9’ 通过研究&波长定标过程中
的 I个误差控制关键环节分别是测量噪声控制$峰位判定算法及最小二乘平差’ 通过选择适当的算法参数值&将波长定标拟合
残差的标准差控制在约 &B&" V*X,3波长间隔水平&充分体现了高斯拟合峰位判定算法的多像素统计优势’
关键词! 光谱仪%波长定标%噪声%不确定度%峰位判定
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89引99言

波长测量精度是光谱仪的核心性能指标&波长测量
的误差将会直接影响利用光谱数据进行的各种定性和定
量分析的精度(&HI) ’ 光谱仪波长测量误差来源于 % 个方
面!仪器硬件特性和仪器的定标过程’ 仪器的硬件性能决
定了测量精度的物理限制&定标则决定了与不确定度相关
的测量及溯源偏差’ 波长定标方程是光谱仪实现波长测
量的映射函数&同时确定定标方程过程中所涉及的算法参
数也决定了波长的校准精度’ 因此&光谱仪的波长定标过
程中的精度影响与控制非常值得进行深入研究’

虽然国际上已经有光谱波长定标相关的技术标准&
但仅限于基本方法流程&并没有细致到精度控制的程度’
随着各种小型 ((?光谱仪技术的发展(!HA) &使得光谱测
量技术在各个领域中的应用日益增多&光谱仪波长定标
误差问题的重要性也就越来越凸显&相关内容的研究论
文也日益增多’ 从现有文献来看&波长定标中的关键问
题包括模型选择"模型形式选择和模型参数选择#$算法
选择"定标算法及算法参数的选择#$定标点的选择"标
样权重问题#$以及测量误差的影响与控制"测量过程的
影响控制# (GH’) ’ 一篇文献通常难以对每个环节都进行细
致论述&并且波长定标过程中各因素的影响程度也与光
谱仪硬件系统参数有一定程度的依赖性’ 因此&不同论
文中所研究的侧重点也有不同’ 光谱仪波长定标方程的
模型形式主要分 % 类!&#基于光学原理方程的参数估计
模型(&"H&&) %%#基于函数逼近理论的幂级多项式拟合模
型(&%) &后者在实际应用中更为普遍’ 定标方程的求解方
法主要是最小二乘平差法&根据拟合残差的分析结果优
化求解模型的系数(&IH&!) ’

本文以自主研制的小型((?光谱仪为硬件基础&从
实验参数控制及数据处理分析入手&在现有波长定标原
理与方法基础上&进一步深入研究光谱仪波长定标环节
中的精度影响与控制方法&对硬件参数特性"光谱分辨
率$像素波长采样间隔和测量噪声#及峰位判定算法与波
长定标精度之间的关系进行详细的分析与探讨’ 通过研
究&可认为噪声影响控制$峰位判定精度提高和定标系数
拟合求解是 I个关键环节’ 本文所给出的定标流程方法
及实验处理分析结果&对于小型((?光谱仪的定标具有
一定的实际应用参考价值’

:9光谱仪波长定标原理方法及流程

仪器定标的目的是建立所使用标准具的量值及相应
的不确定度与待定标仪器的测量值及不确定度之间的对
应关系&是仪器科学中不容忽视的重要步骤&具有以下作

用&确定测量仪器或测量系统的输入输出关系&赋予测量
仪器或测量系统分度值%确定测量仪器或测量系统的静
态测量特性指标%消除系统误差"测量的偏差#&改善测
量仪器或测量系统的准确度’ 消除系统误差具有非常关
键的作用&是定标作用中最为突出并有显著意义的一项
特性&因此定标也经常被称作校准’

光栅光谱仪的测量方式是采用阵列探测器采集由光
栅分光后的一系列单色狭缝的像&所以直接获得的原始
数据实际上是由像素灰度值与像素位置序列构成的二元
数据结构’ 那么波长的测量&实际上就是通过原始数据
与光栅分光后在探测器像面上形成的波长排布与探测器
像素位置之间的关系来定义’ 也就是建立像素位置与分
光的波长之间的一一对应的映射函数关系&可认为光谱
仪像面上分光的波长*是像素位置2的函数’

*N-"2&$# "&#
式"&#即为光谱仪的波长定标方程’ 波长定标的过程

就是求解函数-的过程&函数-的求解实际上就是确定函
数-的数学形式以及其中参数$值’ 波长定标方程的求解
通常有 %种方法!&#基于机理模型的参数估计法%%#基于
统计学习的函数逼近法’ 映射方程实际上可以用色散方
程及光路的结构参数进行准确描述&但是入射出射几何参
数在装配过程中的偏差大于探测器像素尺寸&所以光路几
何参数的精确确定也同样需要利用波长标准具的测试&并
进行参数拟合计算实现’ 由于基于机理模型的参数估计
法形式复杂&并且没有显著的精度优势&所以在实际中通
常采用第 %种方法’ 由于任意函数曲线均可通过幂级数
多项式形式来近似逼近&所以可设模型形式为!

*2N"
1

‘N"
%‘2

‘&

2N&&%+&Y%‘N"&&&+&1 "%#
式中!2表示线阵探测器像素对应的序号%Y是探测器总
像素数%1 表示幂级数多项式的幂次’ 这是模型建模方
法中最常用的幂级数多项式形式&1 值的选择即为该模
型的参数选择’ 当 1 N& 时&方程为线性方程%当 1 f&
时&方程为非线性方程’

定标方程系数和级次的确定主要利用最小二乘平
差&通过对方程参数与数据之间的拟合残差分析&最终判
定定标方程的最优解’

对于仪器的计量&首先需要实现仪器定标测试原理
及过程的参数化和流程化&从而逐渐形成标准化的测试
规范或操作规程(&$) ’ 图 &所示为波长定标的流程&主要
包括光源预热$预测试$数据测量$数据预处理$峰位判
定$拟合求解$精度判定及存储与管理几个环节&右边通
过辅助框注明该环节的意义&虚线框表示该环节对定标
精度有显著影响’ 其中前 %个虚线环节是通过硬件操作
保证测量数据质量的环节&后面 I 个虚线框是数据处理
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过程对精度有显著影响的环节’ 获取数据和标准化管理
是相对没有显著影响的环节’

图 &#波长定标流程
Y*MD&#Y3/Z6)217/4Z2K,3,+M7) 623*W127*/+ V1/6,L01,

;9波长定标实验装置与器材

;@:9小型IIP光谱仪

光谱仪单元是自主研制的((?光谱&光谱仪硬件分
光性能主要由光栅的色散特性决定&狭缝与光学系统的
传递函数卷积后在像面上形成的单色狭缝像被阵列探测
器进行量化采样’ 对于所采用的光谱仪的分光性能如
下&在狭缝为 &"" "9的情况下半峰全宽"YQ‘=#约为
$ +9%狭缝为 %$ "9时& ĝe.#% +9’ 阵列探测器的像
素采样波长间隔 !*#";!$ +9’ 图 %"2#所示为光谱辐
射计分光单元的 I?结构&图 %"W#所示为汞氩灯入射后
在((?像面接收到的单色狭缝像效果’ 光谱辐射计仪
器系统中所采用的是线阵((?&而线阵((?只能给出能
量分布曲线&并不能完整展示出光栅色散成像后在像面
上的完整效果&所以图 %" W#特意采用面阵 ((?展示光
谱探测平面的狭缝成像效果&进而给出更加直观且信息
丰富的像面信息"实际仪器系统中的线阵((?不存在电
荷转移造成的拖尾问题#’

;@;9波长定标基准光源

在实际应用中&波长定标的标准具主要分为 % 种!
&#发射光源的电磁辐射发射光谱的谱线&也包括高精度
单色仪光源系统或可调谐激光光源等可调谐线谱光源系
统作为标准%%#分子材料对电磁波具有稳定吸收特性的
吸收光谱的谱线’ 气体放电灯主要是利用元素的原子发
射光谱&通常具有较窄的谱线宽度&十分适合用于波长的

图 %#基于((?的光谱辐射计
Y*MD%#((?HW2-,L -V,671/12L*/9,7,1

定标’ 谱线的宽度通常与气压和温度有关&使用前通常
需要一个预热的稳定时间’ 波长标准灯中最常用的几种
元素分别是氙 "O,#$氩 "R1#$氖 "<,#$氪 "S1#$汞
"QM#&其中QM灯最早被用于波长定标(&A) &后来QM蒸汽
与R1或<,经常被混合构成 QMHR1灯或 QMH<,灯&可以
得到分布较宽的发射线状光谱’ 图 I 所示为 @6,2+
@V7*6-公司的 QUH& 型 QMHR1灯的标准线谱" ĝe.#
% +9时的测试结果#’

图 I#汞氩灯的标准线谱" ĝe.#% +9#
Y*MDI#572+L21L -V,671233*+,-/4QMHR1329V" ĝe.#% +9#

;@?9波长定标点的选择

光谱仪的分辨率对于标准波长定标点的选择有一定
的影响&因为若 % 个相邻的线状谱的间距小于光谱分辨
率时&是无法被分开和识别的&这种临近的双峰通常直接
从定标波长点中去掉&不作为定标点’ 根据前述的波长
定标方法&标准光源作为波长基准在稳定条件下&发射光
谱功率分布中的线谱峰值具有很高的精度和稳定性’ 标
准波长的参考数值主要参考 <85P的基本原子光谱数据
手册")2+LW//E /4W2-*627/9*6-V,671/-6/V*6L272#& 其中
给出了谱线强度$空气B真空波长$谱系和参考来源’

对于实际波长定标测试&标准波长光源自身的气压$
温度的差异&以及经过光谱仪的光栅效率曲线$探测器响
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应曲线以及光纤吸收曲线等光学效率曲线的传递后&实
际测试得到的谱峰相对强度与标准谱峰强度数值之间存
在显著偏差&但这种峰强的偏差并不会显著影响峰位信
息判定’ 根据锐利判据&当 % 个临峰间距小于光谱测量
仪器的分辨率时&光谱仪由于无法分辨&在测量数据中会
体现为单峰’ 测试自主研制的小型光谱仪的分辨率约为
$ +9"&"" "9狭缝时#&其中有 G处分辨率显著无法分开
的双峰&不能参与定标"IA$;"&$ 与 IA$;!FI A$!I$;FII
与 !I!;G!’ !$ $GA;’$’ F 与 $G’;"AA I$ G$";IFA ’ 与
G$&;!A$ %$ F"";A&$ G 与 F"&;!GF A$ F&";IA’ I 与
F&&;$I& &$F!";F%&与 F!%;!A! F +9#’

?9定标精度的影响与控制

从图 &来看&数据"降噪#预处理$峰位判定和"定标
方程系数#拟合求解 I 个环节是数据处理过程中对定标
精度能够有效控制的 I个环节’

?@:9随机噪声的影响

对于峰值检测来讲&噪声水平是一个重要的影响
因素&原因是在峰值最近的左右 % 个像素之间的信号
水平差异很小&随机噪声的幅值就能够显著影响极值
的判别’ 由于标准波长光源的各个谱峰之间峰值强度
相差较大&某些弱峰的强度仅仅相当于强峰的 &B&" 甚
至更低’ 所以对于弱峰检测来讲&需要一定的噪声抑
制处理’

噪声水平以及噪声对谱线峰值检测的影响如下’ &"
次光谱数据减去平均光谱后的残差盒形图如图 ! 所示&
可给出每个像素 &" 次测量的统计中位数$最大值$最小
值及上下四分位数’

图 !#局部像素多次测量数据的噪声幅值分布
Y*MD!# 2̂17*23V*X,3+/*-,29V3*70L,L*-71*W07*/+ /4

9037*V3,9,2-01,9,+7L272

残差总体统计标准差不到 $"&可以认为在 ’$!以上
的置信水平&噪声值都在o&"" 以内’ 这样的噪声水平&
即使对信号值为 &" """左右的峰值来讲&也会存在o&!
的波动’ 测量多次进行平均是典型的噪声抑制方法&所

以在波长定标流程中&平均谱处理也是关键的一个环节’
要求重复采集 Y次"Y%&"#&再对 Y次数据进行平均
计算’

%个峰位处数据的放大显示效果如图 $ 所示&可以
看出噪声在谱线的峰值处对峰位判断存在影响&当峰值
最近处的 %个像素的数值非常接近时&噪声会影响峰位
判别&致使产生峰位判别误差’ 可以看出&不同像素处多
次测量的离散程度并不一致&在峰位处的像素更容易产
生相对较大的波动’ 在 &"次测量平均的情况下&平均值
基本上接近期望值&已经具有显著的随机噪声抑制效果&
并且随着测量次数的增加&平均谱的噪声抑制效果会
更好’

图 $#%个不同峰值强度下的峰位噪声波动细节
Y*MD$#</*-,43067027*/+ L,72*3-4/1% L*44,1,+7

V,2E *+7,+-*7*,-

?@;9阵列探测器的像素采样间隔及峰值检测算法对峰
位判定的影响

对于光源发射的线状光谱&物理模型上经常用高斯
或洛伦兹线型来近似描述&下面分析其被线阵 ((?像素

采样的效果&光辐射功率分布轮廓用高斯函数近似描
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述为!

(N%,O
"Jb/# %

%(% P* "I#
功率分布被离散的像素阵列采样之后&像素间隔决

定了连续分布轮廓中峰位峰强信息的采样精度&仿真效
果如图 A所示’

图 A#不同像素间距对连续光谱进行采样效果仿真
Y*MDA#5*90327*/+ /46/+7*+0/0--V,67109-29V3*+M

Z*7) L*44,1,+7V*X,3*+7,1K23-

图 A分别是仿真不同像素间隔对同一个高斯轮廓分
布谱线在阵列探测器像素上的采样效果’ 可以看出&只
有在谱线功率分布轮廓内的像素数目超过一定数目时&
才能够比较真实地用采样数据还原谱峰轮廓’

峰位检测是波长定标流程中影响定标精度的一个关
键环节’ 谱峰分析是各种分析测量中的常见问题&目前
已发展出了很多常用的峰位检测算法&如极值判别法$导
数判别法"一阶导数检峰和二阶导数检峰#$对称零面积
判别法$谱峰函数拟合判别法等’ 由于一般的谱线数据
都存在高频噪声和低频的基线漂移&所以峰位检测应该
是滤除低频基线漂移和高频噪声影响后对中频信息进行
极值或形心判别’

实际上&现在没有一种公认的适用于各种情况的
峰位判定算法&人眼睛的直接观察是一种非常好的峰
位判定方式’ 这是因为人眼同时可以对全部谱峰数据
进行信息处理和识别&本质上是一种全局的分析模式’
目前与人眼识别原理比较接近的谱峰检测方法有对称
零面积函数卷积变换法和谱峰函数拟合法’ 这 % 种数
据处理方法虽然处理过程不同&但效果上类似’ 对称
零面积函数卷积变换法中需要选取各种形式的窗函数
与信号进行卷积&而窗函数需要满足对称零面积的特
征要求&而卷积运算的意义类似于加权积分&所以会对
峰值位置处敏感性增强’ 谱峰函数拟合法则需要选择
谱峰拟合函数&寻找与谱峰的峰形相似的函数进行拟
合&使得最小二乘拟合残差最小时函数的拟合峰值即
为所求的峰位判定值’

高斯拟合峰位判定是在直接极值峰位判定的基础
上&前后各取Y8-g$ V*X,3&共 && V*X,3数据进行高斯函数
拟合&数据的分析和处理在 =RPTRd平台上进行’ 直接
峰位判别算法采用=RPTRd中的4*+LV,2E-命令&高斯拟
合算法选用了 +3*+4*7进行高斯拟合’ 理想情况下&高斯
拟合的峰位判定与直接极值峰位判定之间的偏差应该在
半像素间隔以内’ 这种高斯拟合的峰位判定结果能够更
有效地反映出原始光谱轮廓与探测器采样后的数据之间
的对应关系’ 以拟合后高斯函数的峰位作为峰位判定结
果&可以得到高于像素分辨率的子像素分辨率&峰位判定
精度至少提高一个数量级’

对直接极值峰位判定和高斯函数拟合峰位判定 % 种
方法进行比较&图 G 所示为 % 处偏差较大峰位处的判定
的放大细节效果’ 从图 G 可以看出&% 种峰位判定结果
偏差大于半像素间距’ 偏差超过半像素间隔的原因主要
是由于峰值处像素点的随机噪声较大&即使是采用了
&"次测量平均值计算&峰值轮廓上依然在峰位处产生了
强度偏差&该偏差水平足以影响峰值判别时与相邻的像
素强度值之间的高低比较&致使极值判别峰值与轮廓质
心峰值出现显著偏差’
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图 G#两处偏差较大峰位处的判定的放大细节效果
Y*MDG#P),92M+*4*,L L,72*3-/4V,2EH4*+L*+M,44,67

277),7Z/V,2E-Z*7) -*M+*4*62+7L,K*27*/+

像素平均波长采样间隔可以由式"!#计算得出

!*N
*V,+L O*A&
1V,+L O1A&

# ";!$ +9 "!#

##表 &所示为 QMHR1灯 %! 个尖峰处对应的标准波长
值&以及直接峰位判定像素位置和对应的高斯拟合峰位
判定峰值位置’

综上所述&多次采样平均算法和高斯拟合峰位判定
算法是抑制波长定标数据中随机噪声影响的有效方法&
是确保波长定标精度的重要手段’ 在噪声影响得到抑制
的情况下&采用直接极值判别的峰位判定方法产生的峰
位判定偏差不会超过半像素间隔’ 当噪声影响较大时&
峰位处的随机噪声影响将会使峰位判定偏差超过半像素
间隔&但是一般不会超过一个像素间隔&此时增加多次采
样平均算法中的采样数能进一步改善’ 高斯拟合峰位判
定算法实际是一种几何形心判定法&采用峰值附近若干
个像素数据的轮廓进行峰位拟合&该算法具有多像素的
统计优势&即使在噪声影响较大时&拟合得到的峰位依然
十分接近真实的峰位’

?@?9定标方程拟合平差及波长定标精度的确定

根据光栅色散方程以及元件之间的几何关系可以基
本确定&标准波长与线阵((?像素位置之间的关系存在
一定程度的非线性特征&在低精度水平要求下可近似为
线性关系’ 在光谱仪的实际应用中&还是要求尽可能保
证波长定标的精度&因为波长的测量误差将直接影响后
续数据二次分析测量的准确性’ 所以波长定标方程通常
采用高次多项式拟合形式&并采用最小二乘平差法确定
模型级次和方程系数’

方程拟合求解采用=RPTRd中的 V/3>4*7命令即可实
现’ 最小二乘平差法的要求是定标数据点的个数大于多
项式的幂级项数&但是项数过多时会产生过拟合问题&

##表 :9F=34%灯标准波长与直接峰位判定和高斯拟合峰位
判定对应表

<$1/":9P$,$ ,$1/"(.#,$)-$%-7$G"/")=,’$)-*"$Q3.+)-+)=
%"#2/,(.F=34%/$>*7+,’-+%"&,"0,%">2>G$/2"*"$Q3.+)-"%

$)-E$2##.+,,+)= *"$Q3.+)-"%

序号 标准波长B+9 像素定位 高斯定位

& I&I;&A &%" &%";%A

% II!;&$ &AF &AF;"G

I! IA$;"A %I’ %IF;!G

! !"!;AA I%G I%G;&I

$! !I$;G% I’G I’A;$’

A $!A;"G A!% A!%;"$

G! $GF;"& G&I G&I;&%

F A’A;$! ’GA ’G$;AG

’ G"A;G% ’’F ’’F;!A

&" G%G;%’ & "!I & "!I;GF

&& GIF;!" & "A’ & "AF;II

&%! G$";F% & "’A & "’$;$G

&I GAI;$& & &%! & &%!;&$

&! GG%;IF & &!I & &!I;$F

&$ G’!;F% & &’! & &’I;!F

&A! F"&;"F & %"G & %"G;"$

&G! F&&;"’ & %I" & %%’;’$

&F F%A;!$ & %AI & %AI;G&

&’! F!&;F& & %’F & %’G;FI

%" F$%;&! & I%" & I%";AG

%& ’&%;I" & !$! & !$!;$!

%% ’%%;!$ & !GG & !GG;"%

%I ’A$;G’ & $GI & $GI;$G

%! &"&I;’F & AF" & AF";GA

注!!表示不参与波长定标的 G个点’

所以从低到高逐渐比较残差水平和残差分布特性从而确
定级次’ 当残差水平低于需求精度&并且残差分布近似
钟形对称分布&则可以认为不必再增加多项式的项数了’
通过上述逐步比较过程&最终确定了采用 $ 次多项式’
当多项式级次超过 $ 次再次增加时&残差水平的降低不
再显著’

比较一下采用直接极值峰位判定数据的波长定标与
采用高斯拟合峰位判定数据的波长定标结果’ 由于在表
&中的 %!个定标点中&存在着临峰间距超过光谱分辨率
的点&去掉这 G 个点后"表中序数带星号的均是双峰组
合#&共计 &G个定标点’

图 F所示为分别采用直接极值峰位判定与高斯拟合
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峰位判定数据定标方程及残差分布效果&二者的 $ 次多
项式拟合方程系数分别如式"$#和"A#所示’

*L6&G NO$;"!I ! R&"
O&A1$A P$;"GF ’ R&"

O&%1!A O
&;GF& $ R&"OF1IA P%;G&F F R&"

O$1%A P";!I% FI1A P
%A";F "$#

*M4&G NO&;&’" G R&"
O&$1$A PF;%G% F R&"

O&%1!A O
%;I%% ! R&"OF1IA PI;"’& & R&"

O$1%A P";!I& ’’1A P
%A";GF "A#

图 F#极值与高斯拟合峰位判定数据拟合方程及残差分布
Y*MDF#Y*77*+M,[027*/+-2+L 1,-*L023L*-71*W07*/+-4/1L*1,67
,X71,909K230,V,2EH4*+L,12+L U20--H4*77*+MV,2EH4*+L,1

图 ’所示为上述 %个定标模型的残差分布及残差统
计直方图的对比&直方图能够提供更为直观的残差分布
效果’ 从残差图中可以直观看到&直接极值峰位判定数
据的波长定标的残差基本上分布在o";! +9范围内&而
高斯拟合峰位判定数据的波长定标的残差大约分布在o
";& +9范围内’

通过定标方程拟合求解后的残差分布可以看出&高
斯拟合方法判定出的峰位与标准波长之间的多项式拟合
得到的定标方程残差非常小’ 用残差的标准差进行比
较&直接极值比较峰位数据与标准波长之间的定标拟合
时的残差标准差为 #4BL9g";&F! +9&高斯拟合峰位数据

与标准波长之间的定标拟合时的残差标准差为 #4BM4g
";"!$ G +9&大约是相邻 %个像素之间波长间隔的 &B&"’

图 ’#两个定标模型的残差分布统计直方图的对比
Y*MD’#(/9V21*-/+ /41,-*L023L*-71*W07*/+ )*-7/M129-

W,7Z,,+ % 623*W127*/+ 9/L,3-

可以看出&#4BL9大约是 #4BM4的 ! 倍’ 用定标方程
拟合残差的标准差作为波长定标的不确定度的表征形
式&高斯拟合方法判定的峰位的波长定标不确定度&可认
为在 AF!置信水平下&:M4E& g#4BM4#";"$ +9"包含因子
]g&&保留 % 位有效数字#%在 ’$!置信水平下&:M4E% g
%h:M4E&#";& +9"包含因子]g%#’

B9结99论

实验用的光谱仪波长像素间隔 !*#";!$ +9&不进
行像素插值的情况下&波长的测量误差一般可用半像素
间隔"!*\%#表示’ 波长定标精度只需要小于 !*\% g
";%%$ +9即可’ 根据本文分析结果&高斯拟合峰位判断
方法下的波长定标精度用 :M4E%表征时约为 ";& +9&已经
显著小于半像素间隔误差&该方法下得到的 $ 次多项式
拟合方程可以作为波长定标方程’ 而用直接像素极值比
较峰位判定方法下的波长定标不确定度约为 ";IG +9&
大于半像素间隔误差&在波长精度要求不高时也可以采
用&只是波长定标环节已经扩大了测量误差’ 通过本文
的波长定标过程的实验及数据分析&可以得到以下结论!

&#光谱分辨率 Y‘Q=决定了定标点之间的邻峰最
小间隔&小于光谱分辨率的临峰间隔无法被分开&即小于
波长分辨率的邻峰定标点不能参与波长定标%像素采样
间隔不能小于 Y‘Q=&要准确识别谱峰&Y‘Q=至少应
该是像素采样间隔 %倍以上’

%#高斯拟合的峰位判定是一种基于多像素轮廓统计
拟合的峰位判定算法&是一种能够实现超像素分辨水平
的峰位判定方法&这种能力主要是来自于该算法的多像
素统计优势’ 当直接极值判定峰位与高斯拟合判定峰位
显著超过半个像素&可以认为是由于噪声的影响&导致直
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接判定峰位没有选择更接近对称中心的那个像素&而选
择了偏离对称中心的相邻像素’

I#最小二乘平差拟合是求解波长定标方程的常用方
法&多项式的幂次选择会影响波长定标精度’ 对精度要
求高时&适当地提高多项式的幂次是十分必要的&因为像
素位置与波长之间具有一定程度的非线性关系&这是由
衍射方程与平场校正等光学系统参数决定的’

!#指出降噪处理$峰位判定算法$以及最小二乘拟合
平差是控制波长定标精度的 I 个关键环节&多次测量平
均算法中的测量次数Y6&高斯拟合峰位判定算法中的像
素Y1&以及多项式拟合幂次 YA&这 I 个参数可以认为是
组合算法中的 I 个关键参数&通过选择适当的参数值
"Y6g&"&Y1g%h$c&g&&&YAg$#&可以有效地将波长定
标拟合残差标准差低至大约 &B&" V*X,3波长间隔’ 这充
分显示出了波长定标误差与硬件系统的量化采样误差
之间的关系’ 波长定标作为计量环节&只有其精度显
著高于硬件系统的量化采样精度时&在不确定度合成
过程中&才能够有效确保光谱仪系统的最终标称的精
度指标主要是由硬件系统的量化采样精度决定’ 若在
定标方程系数固化过程中引入误差水平等同于量化采
样误差&在实际应用中波长测量误差就是在量化采样
和波长定标方程计算环节上叠加引入 % 次误差&将造
成测量误差成倍扩大’
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