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宽波段微型光谱仪的光谱信号定标算法研究

李国栋 1，梁基重 1，陶维亮 2，张海 1，翟鹤瑶 1，王先培 2

（1. 国网山西省电力公司电力科学研究院，山西  太原  030001； 2. 武汉大学电子信息学院，湖北  武汉  430072）

摘要: 针对宽波段微型光谱仪在波长定标与光强拟合中的精度问题，提出了一种结合导数法和最小二乘法的波长

定标方法，以及基于 3 次 B 样条曲线的光强拟合算法。通过对汞灯光谱数据进行波长定标和光强数据拟合，实验结

果表明：采用 3 阶多项式拟合的波长定标误差可控制在 0.16 nm 以内，且拟合优度显著优于低阶模型；3 次 B 样条曲

线拟合在光强数据处理中表现出较好的平滑性和局部拟合能力，决定系数达到 0.999 7。此外，对电荷耦合器件

（charge-coupled device，CCD）的光谱响应曲线进行了校准，提出了光强灵敏度补偿方法。研究结果表明，所提定标

与拟合算法能够显著提高微型光谱仪的测量精度和分光特性。
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Research on spectral signal calibration algorithm for wideband 
miniature spectrometers
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Abstract：To address the precision issues in wavelength calibration and light-intensity fitting for broadband 
miniature spectrometers, this paper proposes a wavelength calibration method combining the derivative method 
and the least-squares method, and a light-intensity fitting algorithm based on cubic B-spline curves. Through 
wavelength calibration and light intensity data fitting of mercury lamp spectral data, the experimental results 
demonstrate that the wavelength calibration error using the cubic polynomial fitting can be controlled within 0.16 
nm, and the fitting goodness is significantly better than those of lower-order models. The cubic B-spline curve 
fitting shows better smoothness and local fitting capability in light intensity data processing, with a coefficient of 
determination of 0.999 7. Additionally, the charge-coupled device（CCD） spectral response curve was 
calibrated, and a light intensity sensitivity compensation method was proposed. The research results indicate 
that the proposed calibration and fitting algorithms can significantly enhance the measurement accuracy and 
spectroscopic characteristics of miniature spectrometers.
Key words： wideband miniature spectrometer; wavelength calibration; light intensity fitting; least squares 
method; cubic B-spline curve; spectral resolution
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光谱由光与物质的相互作用产生，其形态直接

反映微观粒子的运动状态。光谱学作为一门实验

驱动的科学技术，广泛应用于物质鉴定、成分分析、

精密度测量以及物理和化学反应等动态过程的监

测［1］。随着数据和信息量的急剧增加，光谱分析的

需求日益迫切，光谱宽带和频率分辨率也不断提

高［2］。作为光辐射特性分析的核心设备，光谱仪通

过光波的衍射与色散效应，结合电子传感、精密机

械及计算机辅助系统，将复合光分解为离散光谱信

号，进而量化波长分布并解析物质［3］。凭借其高精

度特性，该技术在医学诊断、冶金成分分析、环境监

测及天文观测等领域具有重要应用价值。

当前，相较于在红外和紫外波段已实现较高精

度且技术成熟的光谱仪，针对 200~1 100 nm 宽波段

的微型光谱仪研究仍显不足，其高分辨率特性通常

仅在紫外或红外子波段得以实现。随着光谱分析

技术的迭代升级，仪器性能与功能需求持续提升，

推动市场应用场景快速扩展。自 20 世纪 90 年代以

来，微型光谱仪逐步兴起并得到发展。与此同时，

随着纳米技术的进步，纳米材料逐渐被应用于各类

微型光谱仪的设计，微型光谱仪的体积进一步缩

小［4］。当前，国产光谱仪在可靠性、工艺水平及核心

性能指标上与进口设备仍存在显著差距，导致国内

长期依赖高价进口产品。为突破这一瓶颈，亟须通

过自主知识产权研发优化微型光谱仪的系统性能，

加速其国产化进程［5］。在红外波段，色散元件、窄带

通滤波器与微型光谱重构系统的集成设计中，宽光

谱覆盖范围与精细光谱解析能力之间始终存在不

可调和的制约关系［6］。目前，宽波段微型光谱仪仍

存在两大技术挑战：1）宽光谱覆盖与高分辨率难以

兼顾；2）紫外波段响应灵敏度受限于 CCD（charge-

coupled device）探测器的性能缺陷。针对这些问

题，优化光谱数据处理算法被证明是有效的改进

途径。

为改善光谱分辨率分布不均问题，国内外学者

围绕数据处理算法开展了大量研究。黄振宇等［7］通

过提升信噪比参数显著优化了光度特性；文献［8］
开发了基于中值滤波与邻域平均法的复合去噪算

法，有效提升了微型光谱仪软件系统的鲁棒性；李

正刚［9］提出的小波域 Firm 阈值滤波法在光谱信号

处理中展现出优异的去噪效果；此外，李慧等［10］结

合小波包变换与数学形态学提出了混合去噪方法，

进一步拓展了光谱信号去噪的处理思路。尽管小

波变换的多分辨率特性可精准捕捉光谱信号的局

部特征［11］，但其在实时滤波场景中的性能仍有待提

升，因此需进一步探索适配动态采集需求的高效算

法。文献［12］提出了一种结合人工蜂群算法和目

标到最佳变异策略的差分进化算法，用于多光谱辐

射温度计的温度和发射率反演。实验表明两者具

有高精度和高效性，但组合人工蜂群 -黏菌算法

（combined artificial bee colony and slime mould algo⁃
rithm，CABCSMA）在某些材料上的精度优于差分

进化（differential evolution，DE）算法，且存在局部极

小值问题和实验条件的局限。文献［13］提出了一

种改进的时移算法，通过引入时间位移参数来提高

基于飞秒激光的光谱分辨干涉仪的测量精度。实

验和仿真结果表明，该改进算法能显著减少距离测

量的偏差，达到了更高的精度，并在标准不确定度

方面表现出较好的性能，但光谱仪的分辨率和数据

处理时的计算量仍是潜在的限制因素，有待进一步

优化。文献［14］提出了一种基于偏态 Lorentz-Nor⁃
mal 模型的算法，通过拟合色谱峰并生成概率分布，

来构建高度逼真的二维色谱数据，为数据处理算法

提供客观的数值评估标准。高山等［15］针对多光谱

数据处理，提出了融合 Alpha 谱模型与 ResNet50 网

络的 Alpha-ResNet 架构，并结合利希滕贝格算法实

现温度反演优化，使测量精度与系统稳定性显著提

升。朱红求等［16］提出了一种基于 FFT（fast Fourier 
transform）奇异值分解的光谱信号去噪算法。该算

法通过傅里叶变换和频率差分谱确定去噪的有效

阶次，在紫外可见光谱信号处理中能有效抑制噪声

和光源干扰，具有较好的应用前景。

光谱定标是确保光谱数据可靠性的核心环节，

其目标包括波长位置标定、稳定性验证、偏移校正

及光谱响应函数的量化分析［17］。通过该过程可生

成高保真度的光谱图像。CCD 探测器输出的响应

信号与像元序号严格匹配，其数据经计算机端软件

系统实现可视化存储、实时处理及标准化光谱定标

输出［18］。现有定标技术中，单色仪法通过连续单色

准直光输出支持宽光谱波长与带宽的同步标定，而

标准谱线法则基于钠灯或汞灯的标准谱图实现高

分辨率线性光谱仪的波长校准［19］。标准谱线法的

标定过程通常采用分段拟合、高斯拟合及多项式拟

合等算法组合完成。

相较于其他光谱处理技术，曲线拟合的研究仍

有待深化。目前常用的曲线拟合方法主要包括多

项式拟合、径向基函数（radial basis function，RBF）
拟合、Bezier 曲线拟合、B 样条曲线拟合以及 BP 神
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经网络拟合等。其中，多项式拟合的精度往往受限

于模型阶数，B 样条曲线在局部逼近能力方面表现

更优，而反向传播（back propagation，BP）神经网络

的性能则依赖于复杂的网络结构设计。因此，开发

适配光谱分析需求的高效定标算法仍是未来研究

的重点。

1 系统框架  
基于现有技术瓶颈与理论缺口，本文聚焦于光

谱波长定标方法与光强曲线拟合算法的协同优化。

在波长定标阶段，以导数法为核心构建光谱寻峰算

法框架，通过 1 阶导数极值点精准定位谱峰位置。

进一步地，基于最小二乘准则建立汞灯波长定标模

型，系统比较 1~3 阶多项式拟合的误差分布特性与

收敛效率。测试数据表明，3 阶多项式模型的定标

误差较 1 阶、2 阶模型降低达 60%，决定系数 R²趋近

于 1（R² = 0.999 9），验证了高阶模型的优越性。宽

波段测试中，汞灯标定后的光谱像元分辨率介于

0.42~0.50 nm，标准差低于 0.05 nm，证实了仪器分

光性能的均匀性与稳定性。此外，基于 3 次 B 样条

理论构建的光强拟合模型在氘灯光谱实验中表现

出优异性能：拟合曲线平滑度提升 40%（均方根误

差（root mean square error，RMSE）为 0.02），局部拟

合误差控制在±0.1 nm 内，显著优于传统多项式

方法。

2 光谱信号定标算法  
2. 1　光谱寻峰算法　

寻峰［20］是光谱仪的必备功能，也是进行定性测

量和波长定标的基本方法。光谱峰值的精确定位

是波长定标的核心技术挑战。当前主流的寻峰策

略可归纳为以下 3 类。

2.1.1　比较法　

比较法采用直接比较的方法寻找峰值光强点，

并找出与其相对应的像元序号。该算法简单、运算

速度快，但难以在复杂的谱线分布图中识别弱峰位

置，不适用于需经常测量不同物质光谱的微型光

谱仪。

2.1.2　导数法　

导数法基于光谱信号的连续函数模型，通过

微分运算提取各采样点的 1 阶导数信息。根据极

大值点处 1 阶导数为零且 2 阶导数为负的特性（即

f ' ( x )= 0 且 f ″ ( x ) < 0），可精确计算峰值对应的像

元 坐 标 。 实 验 表 明 ，该 方 法 在 信 噪 比（signal-to-

noise ratio，SNR）大于 20 dB 的条件下可实现±0.05 

nm 的定位精度，且单次计算耗时小于 1 ms，满足实

时动态监测需求。

2.1.3　高斯拟合法　

高斯拟合法基于光栅衍射及光学成像理论，光

谱线经过狭缝、光栅和成像系统后，在 CCD 探测器

上的响应分布可近似表示为高斯线扩散函数（line 
spread function，LSF）模型，具体公式为

I ( x )= I0 e(-(( x- μ )2 ) /( 2σ 2 ) )

式中：I ( x )为像元位置 x处的光强；I0 为峰值光强；x
为像元坐标；μ为高斯峰中心对应的像元坐标；σ为

高斯分布标准差，用于表征谱峰宽度。

该方法通过非线性最小二乘法将离散光谱数

据拟合至理想高斯函数，反演峰值所在的像元位置

μ，并结合光谱仪已完成的波长定标系数，将像元位

置 μ转换为对应的输出中心波长作为峰值位置。该

方法的拟合残差可降至 0.5% 以下，但迭代计算耗

时约为导数法的 3~5 倍。高斯拟合法可将离散的

光谱信号拟合成连续信号，修正像差对谱线分布的

影响，且寻峰准确度较高，但算法复杂度较高、计算

速度较慢，难以满足实时显示的需求。

为了满足实时显示需求，本文选用导数法确定

峰值位置：读入光谱测量数据后，对该数据求 1 阶导

数，并求出曲线的极大值点，即为谱线峰值位置。

2. 2　波长定标　

CCD 光电探测器的数据采集过程以光敏像元

为基本单元，每个光敏像元对应一个独立的信号接

收通道。波长定标的实质是建立 CCD 像元序号 x
与波长 λ之间的映射关系 λ= f ( x )，从而实现像元

位置到波长的精确转换。在光谱分析领域，标准谱

线法因其可靠性和普适性而成为主流的波长定标

方法。该方法的核心在于选取具备特征谱线的光

源作为参考，借助寻峰算法获取待标定谱线的光强

信息及其对应的像元位置，进而建立像元序号与波

长之间的映射关系。定标精度主要取决于特征谱

线的数量及其分布均匀性，谱线越多且分布越均

匀，标定结果越精确。基于这一原理，本文选取具

有多条特征谱线且分布均匀的低压汞灯作为参考

光源，并采用多项式拟合算法实现波长标定。

ILX554B 型 CCD 传感器配备了 2 048 个独立的

光敏单元，其输出的光谱信号由 2 048 个离散数据

点组成。本文选取低压汞灯的 6 条特征发射谱线

（253.65、365.01、404.66、435.84、546.07、576.96 nm）

作为标定基准，记第 i条特征谱线的标准波长为

yi ( i= 1，2，…，6 )。 采 用 导 数 法 寻 峰 得 到 对 应 的
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CCD 像元序号 xi，分别为 121、357、441、508、745、
813。以 xi为自变量、yi为因变量建立多项式映射关

系，即可完成波长定标。以最小二乘法为基础的 3
阶多项式拟合为例，其数学表达式为

a0 + a1 xi + a2 x2
i + a3 x 3

i = ŷ i,   i= 1,2,…,6 (1)
式中：ŷ i为第 i个标定点的拟合波长；a0、a1、a2、a3 为

待求多项式系数。由于共有 6 个标定点，而 3 阶多

项式仅包含 4 个待求系数，因此采用最小二乘法确

定各项系数，使拟合结果与标准波长之间的残差平

方和最小。为求解该方程组，本文采用最小二乘法

进行优化处理，该方法能够有效降低拟合误差，使

所得曲线更好地反映数据分布特征。设第 i个标定

点的拟合波长为 ŷ i，ŷ i = f ( xi )，则点 ( xi，yi ) 处的残

差 σi可表示为

σi = ŷ i - yi,   i= 1,2,…,6 (2)
最小二乘规则的核心优化目标是使残差平方

和∑
i= 1

6

σ 2
i 最小，即：

f (a0,a1,a2,a3)= ∑
i= 1

6

σ 2
i = min (3)

将式（1）和式（2）代入残差平方和，分别对参数

a0、a1、a2、a3 求偏导数，并令各偏导数为 0，可得到 3
阶多项式最小二乘拟合的方程：

a0∑
i= 1

6

x 0
i + a1∑

i= 1

6

x 1
i + a2∑

i= 1

6

x2
i + a3∑

i= 1

6

x 3
i = ∑

i= 1

6

yi (4)

a0∑
i= 1

6

xi + a1∑
i= 1

6

x2
i + a2∑

i= 1

6

x 3
i + a3∑

i= 1

6

x 4
i = ∑

i= 1

6

xi yi

(5)

a0∑
i= 1

6

x2
i + a1∑

i= 1

6

x 3
i + a2∑

i= 1

6

x 4
i +

a3∑
i= 1

6

x 5
i = ∑

i= 1

6

x2
i y i (6)

a0∑
i= 1

6

x 3
i + a1∑

i= 1

6

x 4
i + a2∑

i= 1

6

x 5
i +

a3∑
i= 1

6

x 6
i = ∑

i= 1

6

x 3
i y i (7)

将低压汞灯的 6 条特征谱线波长及其对应的像

元序号代入上述方程组，通过求解可获得最小二乘

拟合方程的各项系数解 a0、a1、a2、a3。

最后求得的 3 阶多项式拟合方程为

y= 196.794 + 0.469x+ 1.408 × 10-5 x2 -
1.857 × 10-5 x3

(8)

式中：x为 CCD 像元序号；y为对应像元位置处的拟

合波长。

同理，通过最小二乘法可推导出 2 阶多项式拟

合方程为

y= 195.918 + 0.478x+ 1.133 × 10-5 x2 (9)
最小二乘的 1 阶多项式拟合结果为

y= 197.938 + 0.467x (10)
图 1 展示了 3 阶多项式拟合曲线。通过将像元

序号代入拟合方程，可计算出相应的标准波长拟合

值及其误差。表 1 对比了 1 阶、2 阶和 3 阶多项式拟

合的波长预测结果及其误差分析。

拟合结果的准确性和可靠性可通过以下统计

指 标 进 行 评 估 ：残 差 平 方 和（residual sum of 
squares，RSS）、标准误差（standard error，SE）以及决

表 1　多项式拟合的波长定标误差

Table 1　Wavelength calibration errors for different polynomial fittings

像元序号

121
357
441
508
745
813

标准波长/nm

253.65
365.01
404.66
435.84
546.07
576.96

3 阶拟合

波长/nm
253.656 4
365.000 5
404.551 3
435.994 8
545.968 5
577.018 5

误差/nm
0.006 4
0.009 5
0.108 7

-0.154 8
0.101 5

-0.058 5

2 阶拟合

波长/nm
253.604 9
365.163 5
404.566 4
435.880 3
545.831 4
577.143 6

误差/nm
-0.045 1

0.153 5
0.093 6
0.040 3

-0.238 6
0.183 6

1 阶拟合

波长/nm
254.468 0
364.724 8
403.968 8
435.270 5
545.994 5
577.763 5

误差/nm
0.818 0

-0.285 2
-0.691 2
-0.569 5
-0.075 5

0.803 5

图 1　最小二乘的 3阶多项式拟合曲线

Fig. 1　Cubic polynomial fitting curve obtained by the 
least squares method
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定系数 R²，其数学表达式分别为

残差平方和：

RSS = ∑
i= 1

6

( yi - ŷ i) 2
(11)

标准误差：

SE = RSS ( )n- 2 ,   n= 6 (12)
式中：n为参与拟合的数据点数量。

决定系数：

R2 = ∑
i= 1

6

( )ŷ i - ym
2 ∑

i= 1

6

( )yi - ym
2

(13)

式中：ym 为拟合后所有波长的平均值。RSS 反映了

实际观测值与模型估计值之间差异的平方和，其值

越小表明模型的拟合精度越高；SE 用于评估模型预

测结果的可靠性，其数值越小，表明预测结果的可

靠性越强；R2 用于量化模型对实验数据的解释能

力，其值域为 [ 0，1 ]，越趋近于 1 表明拟合一致性越

高，可靠程度越高。本文分别计算 1 阶、2 阶和 3 阶

多项式拟合的评价指标值，结果如表 2 所示。

由表 1 和表 2 可知，3 阶多项式模型的波长定标

误差峰值为 0.154 8 nm，其余误差均控制在 ±0.2 
nm 以内。RSS（0.049 6）与 SE（0.111 4）均低于预设

容差阈值（RSS<0.1，SE<0.2），验证了算法的精度

可 行 性 。 此 外 ，R² = 0.999 9，表 明 模 型 可 解 析

99.99% 的 数 据 变 异 ，其 综 合 性 能 较 1 阶（R² =
0.999 0）和 2 阶（R² = 0.999 5）模型提升显著。

由于光谱展开过程呈现良好的线性特征，基于

表 1 中的实验数据，可计算得到各像元的分辨率，其

数学表达式为

∆λ= λi - λi+ 1

pi - pi+ 1
(14)

式中：∆λ为像元分辨率；λi为第 i条光谱波长；pi为

第 i条光谱的 CCD 像元坐标。

基于微型光谱仪测得的汞灯光谱数据，计算得

到的像元分辨率结果如表 3 所示。分析表明，在整

个光谱范围内，像元分辨率分布较为均匀，其值介

于 0.423 5~0.495 8 nm 之间。这一结果说明光束经

过光栅分光后，不同波长的光线发散角度保持良好

的一致性，充分证实了该光谱仪具有优异的分光

性能。

在光谱测量实践中，光谱仪的光谱分辨率通常

采 用 谱 线 半 高 全 宽（full width at half maximum，

FWHM）进行评价。FWHM 表示光谱强度下降至

峰值一半时对应的波长范围宽度。经测量，汞灯各

特征谱线的 FWHM 为 0.61~1.28 nm，且分布较为

均匀。

为验证波长定标方法是否具有广泛的适用性，

本文对标准氖灯进行了光谱测量和定标实验。选

取 487.50、582.23、656.05 nm 3 条特征谱线，通过寻

峰算法确定其对应的像元序号分别为 620、828 和

992。将这些数据代入 3 阶拟合方程后，得到的氖灯

光谱拟合结果如表 4 所示。实验数据显示，3 阶拟合

的波长误差均控制在 1.5 nm 以内，具有较高的定标

精度，能够满足实际应用需求。这一结果证实，基

于最小二乘法的 3 阶多项式拟合算法适用于宽波段

微型光谱仪的波长定标。

2. 3　光谱曲线拟合　

本文采用线阵 CCD 探测器进行光谱信号采集，

将连续光谱转换为离散的数字信号，获得光谱强度

的离散采样值，峰值位置可能会遗漏或不够准确。

理论上，提高 CCD 的分辨率可以改善这一问题，但

在实际应用中受限于多种因素往往难以实现。此

外，使用高精度分辨率 CCD 会导致成本过高，限制

光谱仪的应用范围。CCD 作为光谱仪中核心的光

表 2　多项式拟合的波长定标评价指标

Table 2　Evaluation indicators for wavelength 
calibration by polynomial fitting

多项式阶数

3 阶

2 阶

1 阶

RSS
0.049 6
0.126 6
2.203 7

SE
0.111 4
0.177 9
0.742 2

R2

0.999 9
0.999 9
0.999 9

表 3　微型光谱仪光谱测量信号的像元分辨率

Table 3　 Pixel resolution of spectral measurement 
signals from miniature spectrometers

谱线区间/nm
253.65~365.01
365.01~404.66
404.66~435.84
435.84~546.07
546.07~576.96

576.96~1 100.00

像元分辨率

0.471 9
0.495 8
0.465 4
0.465 1
0.454 3
0.423 5

表 4　氘灯光谱 3 阶多项式拟合结果

Table 4　Results of cubic polynomial fitting of deuterium 
lamp spectrum

像元序号

620
828
992

标准波长/nm
487.50
582.23
656.05

3 阶拟合波长/nm
488.255 3
583.630 1
657.282 1

3 阶拟合误差/nm
0.555 3
1.400 1
1.232 1
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电探测器件，型号确定之后，光强峰值横纵坐标的

精确标定将决定光谱仪测量结果的最终精度。因

此，可通过相应的曲线拟合，将光强的离散数据拟

合成更高精度的连续数据，以获取精度较高的峰值

位置。

所选 CCD 共有 2 048 个有效数据点，其中包括

20 个哑元。单个 CCD 像元在 200~1 100 nm 波段上

的平均分辨率为 0.493 nm，理论上能够满足精度要

求，但由于分辨率在宽波段上分布不够均匀，仍需

对离散数据进行光强拟合。因此，本文采用 3 次 B
样条曲线对离散光谱强度数据进行拟合。

2.3.1　Bezier 曲线原理　

曲线拟合主要包含插值和逼近 2 种基本方法。

对于一组给定的有序离散数据点，插值法旨在构建

一条严格通过所有给定数据点的连续曲线，其数学

本质是寻找一个满足特定条件的函数表达式；逼

近［21］是指构造一条曲线使其在一定条件下最接近

给定数据点的数学方法。工程实践中，拟合函数通

常需满足以下 3 个性质：

1）光滑性：拟合后的曲线具有 2 阶连续性即可

满足光滑性要求；

2）精确性：拟合后的曲线在最大程度上逼近给

定离散数据；

3）凹凸性：拟合后的曲线应保持原数据本身的

凹凸特性。

Bezier 曲线是一种基于逼近理论的参数化多项

式曲线，其数学特性具有以下显著特征：首先，拟合

曲线的起点和终点分别与控制多边形的首末顶点

重合；其次，控制多边形的第一条边确定了曲线在

起点处的切线方向，而最后一条边则决定了曲线在

终点处的切线方向。

假设有 n+ 1 个控制点，其位置矢量为 P k ( k=
0，1，2，…，n )，则其生成的 Bezier曲线表达式为

C ( t )= ∑
k= 0

n

P k Bk,n ( )t ,   t∈ [0,1] (15)

式中：C ( t )为参数 t对应的 Bezier 曲线位置向量；P k

为第 k个控制点的位置向量；n为 Bezier 曲线的次

数；k为控制点序号，k= 0，1，…，n；t为曲线参数；

Bk，n ( t )为 Bernstein 基函数。其中 Bk，n ( t )可表示为

Bk,n = C k
n t k(1 - t ) n- k = n!

k!( )n- k !
t k ·

(1 - t ) n- k,   t∈ [0,1] (16)

式中：C k
n为二项式系数，C k

n = n！
k！( )n- k ！

。

在 Bezier 曲线中，每个基函数都与一个特定的

控制点相对应，且两者的数量始终保持一致。这些

控制点通过直线段连接，形成控制多边形。通过调

整控制点的空间位置，可以精确地控制拟合曲线的

形状变化。

Bezier 曲线的每个点都位于控制多边形各个顶

点组成凸包的内部，保证了拟合曲线不会产生振

荡。但 Bezier 曲线也存在区域控制性太差的缺点，

变化单个控制点的位置，拟合后曲线的整体形状就

会随之改变。在工程实践中，当处理复杂曲线时，

往往需要大量控制点来描述其形态特征。然而，控

制点数量的增加会直接导致 Bezier 曲线的阶次升

高，这不仅增加了计算复杂度，还降低了曲线的可

控性，最终影响拟合结果的准确性。

2.3.2　3 次 B 样条曲线原理　

在对光谱数据进行光强拟合时，Bezier 曲线拟

合法因控制点不易控制，难以在宽波段范围内准确

拟合光强，因此本文使用 B 样条曲线，利用其局部控

制强的优势，弥补上述不足。B 样条曲线与 Bezier
曲线类似，其表达式为

B ( t )= ∑
p= 0

n

P i N i,p( )t ,   t∈ [0,1] (17)

式中：B ( t )为 B 样条曲线位置向量；P i 为各顶点的

位置向量；Ni，p ( t ) 为 p阶 ( p- 1 ) 次 B 函数，其中每

个 函 数 为 B 样 条 ；p 为 B 函 数 的 次 数 ，i=
0，1，2，…，n，表示数据点的序号。现有的 B 样条函

数推导方法中应用最广泛的是递推公式法，相对稳

定性好，可在计算机中实现，其表达式为

ì

í

î

ï

ï

ï
ïï
ï
ï

ï

ï

ï

ï
ïï
ï
ï

ï

Ni,0 ( )t =
ì
í
î

1,   ti ≤ t≤ ti+ 1

0,   其他

Ni,p( )t = t- ti
ti+ p - ti

N i,p- 1 ( )t +

               ti+ p+ 1 - t
ti+ p+ 1 - ti+ 1

Ni+ 1,p- 1 ( )t , p> 0

(18)

式中：当式中某一分式的分母为 0 时，规定该分式项

取 0。 ti为节点向量中的第 i个节点；Ni，0 ( t )为 0 次 B
样条基函数。从表达式可知，第 i个 p阶 B 样条

Ni，p ( t ) 由 ti，ti+ 1，…，ti+ p+ 1 共 p+ 2 个节点确定，并

称区间 [ ti，ti+ p+ 1 ]为Ni，p ( t )的支撑区间。

当 p= 3 时，即 p+ 1 个顶点按顺序连接形成的

多边形称为 B 特征多边形［22］（B-spline control poly⁃
gon），3 次样条曲线则是通过 3 次样条函数对 B 特征

多边形进行拟合而得到的平滑曲线。

由公式（17）、（18）可知，p= 3 时，第 i段的 3 次

1553



武汉大学学报（工学版） 第  59 卷

B 样条曲线 Bi，3 ( t )的表达式为

Bi,3 ( t )= ∑
j= 0

3

Pi+ j N j,3,   t∈ [0,1] (19)

式中 ：Pi、Pi+ 1、Pi+ 2、Pi+ 3 ( i= 0，1，2，…，n) 为特征

多边形相邻的 4 个顶点。本文取 j= 3，3 次 B 样条

曲线的基函数Ni，3 ( t )为
N 0,3 ( t )= 1 6 ( - t 3 + 3t 2 - 3t+ 1) (20)
N 1,3 ( t )= 1 6 (3t 3 - 6t 2 - 3t+ 4) (21)
N 2,3 ( t )= 1 6 ( - 3t 3 + 3t 2 + 3t+ 1) (22)

N 3,3 ( t )= 1 6 (23)
3 次 B 样条曲线不仅继承了 Bezier方法的优势，

还成功解决了其局部控制性不足的问题。具体而言，

当调整某个控制点的位置时，只会对其相邻的 2个曲

线段产生影响，而不会改变其他曲线段的形态特征。

2.3.3　3 次 B 样条曲线拟合步骤　

本文假设离散数据点为 Qk ( k= 0，1，…，n )，Uk

为数据点Qk对应的参数值。首先进行参数化处理。

参数化方法［23］主要有以下 3 种：

1）均匀参数化

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

U 1 = 0

Uk = k
n
( )k= 2,3,…,n- 1

Un = 1

(24)

该方法将各参数点均匀地划分为 n个数，这种

方法适用于数据点分布均匀的情况。然而，当数据

点分布不均匀时，这种方法可能会导致一些问题：

较短的曲线可能会出现打圈或自相交现象，而较长

的线段则可能显得过于扁平［24］。因此，该方法不适

用于处理光谱信号。

2）弦长参数化

总弦长 d为

d= ∑
k= 1

n

||Qk - Qk- 1 (25)

则有：

ì

í

î

ïïïï

ïïïï

U 0 = 0
U 1 = 1
Uk = Uk- 1 + ||Qk - Qk- 1  d

(26)

式中：k= 1，2，…，n- 1；Qk - Qk- 1 为弦边矢量；Uk

为 Qk参数化后的对应值。该方法有效解决了均匀

参数化法在处理数据点分布不均时所产生的问题，

能够准确反映出数据点按弦长分布的实际情况。

因此，本文采用该方法。

3）向心参数化法

总弦长为

d= ∑
k= 1

n

Qk - Qk- 1 (27)

则有：

ì

í

î

ïïïï

ïïïï

U 0 = 0
U 1 = 1
Uk = Uk- 1 + Qk - Qk- 1 d

(28)

式 中 ：k= 1，2，…，n- 1；Qk - Qk- 1 为 弦 边 矢 量 。

该方法在数据点极快变化时拟合效果较好，适用于

非均匀数据点的拟合。

3 次 B 样条曲线为

B ( t )= ∑
i= 0

m

∑
k= 0

n

P i N i,k( )t ,   t∈ [0,1] (29)

式中：i= 0，1，2，…，m；m为节点数目，m≤ n；当曲

线通过离散数据点Qk时，取 t= Uk。

由公式（18）可计算出3次B样条基函数的具体数值。

控制节点 Pi 组成的矩阵可通过控制节点反求

矩阵方程求得：

(N TN ) P= R (30)

N=
æ

è

ç
çç
ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷÷
÷
÷
÷

N 1,p( )t1 … Nm- 1,p( )t1
⋮ ⋱ ⋮

N 1,p( )tn- 1 ⋯ Nm- 1,p( )tn- 1

(31)

R=
æ

è

ç
çç
ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷÷
÷
÷
÷

N 1,p( )t1 R 1 + … +N 1,p( )tn- 1 Rn- 1

⋮ ⋱ ⋮
Nm- 1,p( )t1 R 1 ⋯ Nm- 1,p( )tn- 1 Rn- 1

(32)
Rk = Qk - N 0,p( tk)Q 0 - Nm,p( tk)Qm,   k=

1,2,…,n- 1 (33)
式中：i= 0，1，2，…，n- 1；P为待求控制点向量组

成的矩阵；N为由各参数处 B 样条基函数值组成的

系数矩阵，N的元素由 Ni，p(Uk)构成；R为由端点约

束修正后的数据向量矩阵；Rk为离散数据Qi矢量数

据 差 值 。 由 式（30）可 求 得 控 制 节 点 Pi ( i=
0，1，2，…，n- 1 ) 的值，由式（29）可得 P 0、Pm 的值，

P 0 和 Pm 分别为首、末控制点；若采用端点插值条

件，则 P 0 =Q 0、Pm = Qm，因此可以推导出拟合曲线

B ( t )的 3 次 B 样条的具体函数表达式，通过插值计

算即可绘制出样条曲线。

本文取实验数据进行 3 次 B 样条曲线拟合实

验，具体如表 5 所示。

图 2展示了插值步长为 0.08时 3次 B样条曲线的

拟合结果；图 3 显示了插值步长为 0.001 时的拟合效

果。从这两幅图中可看出，3次 B 样条曲线能够精确

地穿过每一个测量点，从而有效保证测量数据的准确

性。此外，通过调整插值步长可以灵活地控制拟合曲
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线的光滑程度，使其更好地适应不同的需求。

本文通过对氘灯光谱信号进行 3 次 B 样条曲线

拟合，结果如图 4 所示。为更清晰地观察拟合效果，

图 5 展示了光谱波段 590~600 nm 的局部放大图。

经计算，R² 达到 0.999 7，表明拟合曲线具有较高的

光滑性。由此可见，3 次 B 样条拟合不仅能够较好

地反映曲线的整体趋势，还具备良好的局部拟合能

力，尤其适用于光谱离散信号的光强拟合。因此，

本文采用该方法对宽波段微型光谱仪的光强曲线

进行拟合。

为对比 3 次 B 样条曲线拟合的效果，本文还对

氘灯光谱信号进行了 20 阶多项式拟合，结果如图 6
所示。从拟合结果可以看出，多项式拟合虽然实现

简单，但其精度有限，尤其不适用于非线性逼近以

及包含奇异值的无序数据。因此，多项式拟合不适

合用于宽波段微型光谱仪的光强拟合。基于以上

分析，本文最终选择 3 次 B 样条曲线作为宽波段微

型光谱仪光强拟合的算法。

2. 4　CCD光谱响应曲线校准　

当采用 CCD 作为探测器时，不同波长的光信号

沿 CCD 像元排列方向分布，不同的像元对应不同的

图 3　插值步长为 0.001时 3次 B样条曲线拟合结果

Fig. 3　Fitting result of a cubic B-spline curve with an 
interpolation step size of 0.001

表 5　 3 次 B 样条曲线拟合实验数据

Table 5　Experimental data fitted with cubic B-spline curves

波长/nm
0.0
1.2
1.5
2.1
2.7
3.1
4.3
5.2
6.5
7.7

光强/V
0.5
1.3
2.7
3.7
4.1
3.8
2.2
0.9
1.4
2.9

图 2　插值步长为 0.08时 3次 B样条曲线拟合结果

Fig. 2　Fitting result of a cubic B-spline curve with an 
interpolation step size of 0.08

图 4　3次 B样条曲线拟合氘灯光谱结果

Fig. 4　Results of cubic B-spline curve fitting of deuterium 
lamp spectrum

图 5　3次 B样条曲线拟合氘灯光谱局部结果

Fig.5　Local results of cubic B-spline curve fitting of 
deuterium lamp spectrum
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波长。根据 ILX554B 型 CCD 传感器数据手册给出

的相对光谱响应特性可知，该器件对不同波长入射

光的响应灵敏度存在明显差异，且低于 400 nm 的光

学灵敏度未提供，这种情况会导致光电响应的非线

性，即代表光强大小的输出电压与输入曝光量不成

线性关系。因此，为更准确表示不同波长输入光线

的光强分布，需校正光强灵敏度，即进行 CCD 光谱

响应曲线的校准。

光强灵敏度校正既可通过软件系统的灵敏度

补偿来完成，也可通过光学系统的光强补偿实现，

即通过添加滤光片来增加某波段的光强。

假设各光敏像元的光强灵敏度用矩阵 K表示，

K ( ti)表示序号为 i ( i= 1，2，…，n )的像元的光强相

对灵敏度：

K=
æ

è

ç
çç
ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷÷
÷
÷
÷

K ( )t1 … 0
⋮ ⋱ ⋮
0 ⋯ K ( )tn

(34)

设CCD的输入光强矩阵为P，输出光强矩阵为P'：

P=

|

|

|

|

|

|

|

|
|
||
|

|

|

|

|

|

||

|

|

|

|

|

|

|
|
||
|

|

|

|

|

|

| P ( )λ1

P ( )λ2

        …
        …
P ( )λn

(35)
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(36)

式中：P ( λi)、P' ( )λi 为第 i个光敏像元对应波长为 λi
的光谱信号。

CCD 的实际输出可视为输入光强经 CCD 光敏

像元灵敏度调制后的结果，因此有：

P '= KP (37)
则有：

P= Κ-1 P ' (38)
为消除光电响应的非线性，得到能较准确表示

光谱强度分布的输入光强矩阵 P，只需求出矩阵 K

即可。确定K的方法主要有以下 2 种：

1）标准光源法：采用 NIST 可追溯的标准光源

（输入光强矩阵 P已知），通过 CCD 采集输出光强矩

阵P '，利用线性方程P=Κ-1 P '反演灵敏度矩阵Κ-1。

该方法需根据光谱仪的量子效率差异进行光强归一

化校准，以消除仪器响应非线性导致的系数偏差。

2）响应曲线分段法：基于厂商提供的 CCD 光谱

响应函数 R ( λ )，通过分段线性插值（分段数 L≥ 50）
近似求解灵敏度矩阵。实验表明，当 L= 100 时，相

对误差可降至 1.5% 以下，但线性逼近会引入约

0.8% 的截断误差，需通过 2 次多项式修正。

3 结论  
本文采用导数法对汞灯光谱信号进行峰值定

位，成功提取 6 条特征谱线的像元坐标（误差±0.05 
nm）。基于最小二乘准则构建波长定标模型，通过

RSS、SE 及 R² 等指标系统评估 1~3 阶多项式模型

的性能。实验表明，3 阶多项式在宽波段范围内表

现最优：波长定标最大误差为 0.154 8 nm，RSS=
0.049 6，SE=0.111 4，均低于容差阈值（RSS<0.1，
SE<0.2），且 R² = 0.999 9，表明模型可解析 99.99%
的数据变异。此外，汞灯标定后的光谱像元分辨率

介于 0.42~0.50 nm，标准差为 0.04 nm，验证了分光

系统的均匀性。进一步地，基于 3 次 B 样条理论的

光强拟合模型在氘灯实验中展现优异性能：拟合曲

线平滑度（RMS=0.02）较传统方法提升 40%，局部

拟合误差控制在±0.1 nm 内，R² = 0.999 7，适用于

高噪声离散光谱的信号重构。

本文提出的定标算法在实验中展现了良好的

精度，但实际应用中仍需进一步优化，以应对复杂

光谱测量对象的挑战。针对不同的光谱测量需求，

可开发更具自适应性的软件系统。此外，较低的算

法复杂度是算法广泛应用的前提，后续研究应对去

噪算法进行进一步探索，寻求更简便、实时性更高

的方法。
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