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摘  要 

单光束紫外可见近红外分光光度计的测量误差大多是由硬件因素所造成的，优化硬件则会提高成本。针

对以上问题，本文先分析了影响仪器测量准确度的因素，再通过软件算法的方式进行修正，提高测量精

度。最后实验验证了影响仪器测量准确度因素分析的合理性以及软件修正方法的有效性。 
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Abstract 
The measurement errors of single beam UV-visible near-infrared spectrophotometer are mostly 
caused by hardware factors, and optimizing the hardware will increase the cost. In view of the 
above problems, this paper first analyzes the factors that affect the measurement accuracy of the 
instrument, and then revises the method of software algorithm to improve the measurement ac-
curacy. Finally, the rationality of the analysis of factors affecting the measurement accuracy of the 
instrument and the validity of the software correction method are verified by experiments. 
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1. 引言 

紫外可见分光光度计是非常重要的分析仪器，无论在物理学、化学、生物学等科学领域，还是在医

药、环境检测、冶金等现代生产与管理部门，紫外可见分光光度计都有着广泛的应用。紫外可见分光光

度计有着较长的历史，其主要理论框架、制作技术相对成熟。但构成紫外可见分光光度计的光学、机械、

电子、计算机等任何一个方面的新技术都可能再推动紫外可见分光光度计整体性能的进步[1] [2]。 
近年来，由于分光光度计的高速发展，对仪器的分辨率、测量范围、灵敏度、速度、集成化、一体

化等方面提出了更高的要求。目前，国内分光光度计以双光束居多，因为双光束可以抵消掉大部分杂散

光和光源波动等因素影响，测得的指标较精准，但是其价格较贵，体积较大。针对以上为题，设计单光

束分光光度计，单光束分光光度计因本身的硬件结构问题，测量的指标误差较大。本文先分析了影响单

光束分光光度计测量准确度的因素，通过软件算法的方式对硬件所造成的问题进行弥补，使仪器在控制

成本和缩小体积的前提下，提高测量精度[3] [4]。 

2. 系统结构及原理 

2.1. 系统结构 

为提高硬件系统数据处理能力，采用基于 ARM Cortex-M4 内核的高性能微处理器 STM32F407ZGT6
作为控制核心来控制分光光度计的测量系统。系统的框架如图 1 所示，下位机主要包括 Cortex-M4 主控

制单元、光源模块、分光系统、光电检测模块、放大及信号采集模块、串口通信、电机驱动及光电开关

检测系统。光源系统主要为后续检测提供复合光，稳定的光源是保证系统能稳定工作的关键。分光系统

将复合光分解为各个波段的单色光[5]。光电检测模块和放大及信号采集模块目的将光信号转换为电信号，

并将电信号放大到后续操作所需要的范围[6]。为了使仪器正常运作，系统各部件均用电机控制驱动。上

位机主要完成程序设计，发送指令、数据处理及显示等。整体的系统状态则通过检测光电开关的位置进

行实时判断。下位机采集到的数据通过串口传输到上位机，上位机进行数据处理并显示数据。 

2.2. 分光光度计的原理 

分光光度法基于量子论以及物质对光的吸收等理论基础，物质吸收光谱本质上就是物质中的分子和

原子吸收了入射光中的某些特定波长的光能量，相应地发生了分子振动能级跃迁和电子能级跃迁的结果。

依据普朗克(Planck)的量子理论，光具有粒子性和波动性，是具有不连续能量的微粒，每种频率的光的能

量都是以光子为最小单位，光子的能量与频率的关系成正比，即： 
E h v= ×                                        (1) 

其中 h 为普朗克常量，数值为 6.63 × 10−34 J∙s [7]。 
由于各种物质具有不同的分子、原子和不同的分子空间结构，其吸收光能量的情况也不同，因此每

种物质就有其特有的、固定的吸收光谱曲线，可根据吸收光谱上的某些特征波长处的吸光度的高低判别

或测定该物质的含量，这就是分光光度定性和定量分析的基础[8]。分光光度计的理论基础是朗伯–比尔

(Lambert-Beer)定律。即物质在一定浓度 的吸光度与它的吸收介质的厚度呈正比，其数学表示式如下： 
朗伯–比尔定律的数学表达式为： 
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0

lg lgIA T klc
I

= − = − =                                  (2) 

式中：A——物质的吸光度； 
I0——入射的单色光强度； 
I——透射的单色光强度； 
T——物质的透射比； 
K——物质的吸光系数，单位为 L/(mol∙cm)； 
l——被分析物质的光程，即液层厚度，单位为 cm；  
c——物质的浓度，单位为 mol/L。 

 

 
Figure 1. System structure diagram 
图 1. 系统结构图 

3. 影响光度计测量准确度的因素分析及修正方法 

3.1. 影响光度计测量准确度因素分析 

影响单光束分光光度计测量精度的因素有很多，其中包括波长的准确度、光度噪声、暗电流及接收

器等因素。波长准确度是指波长的实际测定值与理论值的差，每台分光光度计的硬件结构及安装过程都

会造成波长的误差。光度噪声主要来源于硬件电路部分，电路中的电子元器件、传输线种类及放大电路

的结构和倍数都会产生不同程度的噪声。在电路中设计滤波电路降低噪声，但是滤波电路滤除噪声的能

力有限，故需要上位机通过软件算法的方式再次进行滤波。图谱台阶形成的原因可以分为两个部分，第

一个就是暗电流部分，暗电流值是硅光电池在没有光的情况下，系统检测到的吸光度或透过率值，其反

映光电池和放大器在静态噪声与漂移的总和。另一个部分就是接收器，由于设计的仪器测量范围从紫外
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可见段到近红外段，紫外可见段的接收器选用硅光电二极管、近红外段的接收器选用铟镓砷，由于两者

在切换的波长点处响应速度低，造成图谱在切换处有一个随机的台阶。 

3.2. 波长矫正 

波长矫正利用多项式最小二乘法拟合原理，公式如下： 

( )( )22

1 1
min

n n

i i i
i i

x y
ϕ

δ ϕ
= =

= −∑ ∑                                (3) 

即函数模型纵坐标与散点值纵坐标的差值平方之和最小时，认为拟合度最好。用二阶多项式 
2y ax bx c= + + 对波长曲线进行拟和，要使结果最小，则参数 a、b、c 应满足各项偏导数为零，因此可引

入矩阵进行求解，最后解的 a、b、c 的值，即可得到通式。当进行扫描波长时将测得的波谷实际波长点

值带入通式与标准波长点值进行拟合计算，所得结果即是使误差最小的结果[9]。 
波长矫正软件流程图如图 2 所示。当系统复位完成后，将参数 a、b、c 赋予初值，进行基线扫描，

基线扫描是对“空白样品”进行扫描，即在不放置样品的情况下扫描，用来确定样品测量时的基准及抵

消单色光对本底的吸收。基线扫描后将波长样品放入样品室再次进行扫描，测得的数据由上位机进行显

示，读取样品的波谷值与标准波谷值进行拟合计算，将所有的值通过二次多项式进行拟合计算，接着上

位机将拟合的参数下发到下位机，下位机进行矫正。波长矫正完后，波长所对应的能量会发生变化，所

以需要重新做基线，以此为基准，再次扫描波长样品，得到的波谷的数据与标准值再进行对比，当紫外

可见段的波长误差值在±1 nm 以内，近红段的波长误差值在±4 nm 以内，则说明波长矫正完成。 
 

 
Figure 2. Wavelength correction flow chart 
图 2. 波长矫正流程图 

3.3. 降低噪声 

在光谱分析数据预处理的方法中通常采用 Savitzky-Golay 滤波器(S-G)方法来进行原始数据的平滑与
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去噪[10]。由于实验环境和仪器等因素的影响，原始光谱数据通常会包含噪声数据，采用 S-G 平滑算法

可以去除噪声数据，同时可以保留光谱中的有效信息[11]。S-G 方法是应用十分广泛而有效的平滑和求导

预处理方法，其中平滑点数的设置非常重要，点数过少容易产生新误差，点数过多则容易使包含信息的

光谱数据磨光丢失，都会造成模型精度下降。 
S-G 平滑算法是根据最小二乘拟合原理进行滤波。以 ix 为中心点，左右各取 M 个样本点，即构造一

个以 ix 为中心包含 2M + 1 个采样点的窗口数组，而后构造一个 P 阶多项式 ( )
0

p
k

k
k

q n a n
=

= ∑ 来拟合该数组，

M n M− ≤ ≤ ， 2 1p M≤ + ，定义函数： 

( ) ( )( ) ( )
0

pM M
k

k
n M n M k

C q n x n a n x n
=− =− =

 
= − = − 

 
∑ ∑ ∑                         (4) 

以 2M + 1 为窗口进行移动，得到原始数据除首尾两端各 M 个点外的平滑点。在拟合过程中，过于

偏离正常趋势曲线的噪声部分会被丢弃，用拟合值代替原始数据，进而可以达到去除高频噪声的目的[12]。
在扫描一组数据之后，上位机将数据进行一次平滑处理。 

3.4. 图谱台阶消除 

对于暗电流所照成的台阶，会使样品的透过率值偏高，软件利用校零的思想将其影响降到最低，保

证在没有光的情况下所测得的透过率值为 0%。具体方法如下，先进行能量分布，测得每个波长段所需要

的增益值并存入 Flash 中，再根据 Flash 中的增益使仪器在没有光的情况下进行光谱扫描，测得透过率值

即零线数值，然后把透过率值存入 Flash 中，之后再测标准样品时，上位机通过编程将测得的透过率值减

去相对应的零线数值，即可得到真实的数值。 
对于接收器所产生的台阶，上位机采用系数补偿的算法，接收器在 860 nm 处进行切换，在采集数据

时，将数据采集到 861 nm，计算出系数。如公式 5 所示，系数 A 为 860 nm 处的透过率值与 861 nm 处的

透过率值得比值，860 nm 后的每个测量的波长点都要乘以系数进行弥补。如公式 6 所示，T'表示弥补之

后的透过率值，T 表示实际测量的透过率值。 

860nm

861nm

T
A

T
=                                        (5) 

T T A′ = ∗                                        (6) 

4. 实验分析 

测试结果如下： 
1) 波长矫正 
测试条件为透过率方式，波长范围为 300 nm~850 nm，光源选择全自动模式，采样间隔为 0.1 nm，

波长重复性与波长准确度同样重要。对于同一物质，不同波长下测试会有不同的灵敏度。波长的重复性

将直接影响到是否可得到可靠的数据[13]，故为检验仪器的稳定性，对样品进行 4 次重复扫描。紫外可见

波段的波长准确度误差要求在±1 nm 以内，重复性在 0.3 nm 以内。先对标准波长片进行扫描，读取特征

波长的波长点，再采用最小二乘矩阵拟合的方法进行波长矫正，将拟合的参数传入下位机，重做基线之

后对标准波长片进行二次扫描，最终读取的数据如下列表 1 所示。从实验数据中可以看出，波长在未矫

正之前，波长与标准波长的误差在±2 nm 以内，矫正波长之后，波长的误差在±1 nm 以内，反复对样品进

行测试，重复性均在 0.3 nm 以内，对比没矫正之前，波长的准确度有明显的提高。  
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Table 1. Wavelength accuracy and repeatability test results 
表 1. 波长准确度及重复性检测结果 

标准波

长值
(nm) 

未矫正

波长值
(nm) 

误差
(nm) 

矫正后

波长值 1 
(nm) 

误差 
(nm) 

矫正后

波长值 2 
(nm) 

误差 
(nm) 

矫正后

波长值 3 
(nm) 

误差 
(nm) 

矫正后

波长值 4 
(nm) 

误差 
(nm) 

334.0 333.5 0.5 333.8 0.2 333.7 0.3 333.8 0.2 333.9 0.1 

360.9 360.1 0.8 361.2 −0.3 361.2 −0.3 361.1 −0.2 361.4 −0.5 

402.4 401.9 0.5 402.7 −0.3 402.6 −0.2 402.5 −0.1 402.7 −0.3 

418.4 418.6 −0.2 419.2 −0.8 419.4 −1 419.1 −0.7 419.3 −0.9 

446.0 445.8 0.2 446.7 −0.7 446.7 −0.7 446.5 −0.5 446.4 −0.4 

453.6 451.9 1.7 452.8 0.8 452.9 0.7 453.0 0.6 452.7 0.9 

460.0 458.3 1.7 459.1 0.9 459.1 0.9 459.3 0.7 459.2 0.8 

484.8 484.7 0.1 485.6 −0.8 485.6 −0.8 485.4 −0.6 485.7 −0.9 

536.3 535.2 1.1 536.3 0 536.4 −0.1 536.3 0 536.5 −0.2 

573.6 573.1 0.5 574.2 −0.6 574.1 −0.5 574.3 −0.7 574.1 −0.5 

585.4 583.5 1.9 584.6 0.8 584.5 0.9 584.4 1 584.6 0.8 

638.1 637.3 0.8 638.3 −0.2 638.4 −0.3 638.5 −0.4 638.2 −0.1 

807.3 806.7 0.6 807.3 0 807.4 −0.1 807.4 −0.1 807.5 −0.2 
 

2) 降低噪声 
用 Matlab 处理数据，对比各种方案之后，最终采用 7 点为一个窗口，拟合成 3 次多项式，如图 3 所

示为仪器所测得的基线图谱(即不放置样品时所测得的透过率值)，蓝色曲线为原始图谱，红色曲线为经过

S-G 处理过后的图谱。由图可观察到 S-G 算法对图谱有平滑去噪的作用，并且保留了原始的数据。 
 

 
Figure 3. De-noising comparison diagram of S-G algorithm 
图 3. S-G 算法的去噪对比图 

 
3) 台阶去除 
如图 4 所示，为零线台阶图以及样品图谱去除台阶前后的对比图，紫色曲线为在没有光照的情况下
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测得的透过率值，蓝色曲线为没有去除台阶之前测得的样品透过率值，红色曲线为去除台阶之后的样品

透过率值，可明显看到所测得的透过率值偏高，去除之后透过率值降低，提高了准确度。 
 

 
Figure 4. Zero-line step removal contrast chart 
图 4. 零线台阶去除对比图 
 

如图 5 所示，图谱为 860 nm 处台阶去除对比图，蓝色曲线为原始图谱，台阶造成了 860 nm 之后的

透过率值偏低，红色曲线是经过算法处理后图谱，可观察到台阶被去除后提高了透过率的准确度。 
 

 
Figure 5. 860 nm step removal comparison diagram 
图 5. 860 nm 台阶去除对比图 

5. 结论 

本文对影响单光束分光光度计的测量误差的因素做出了分析，包括波长的准确度、光度噪声、暗电

流及接收器等因素。通过误差分析后提出了最小二乘法矩阵拟合、S-G 算法、系数补偿的修正方法。实

验结果表明：经过最小二乘法矩阵拟合算法使波长误差范围从±2 nm 提高到±1 nm；光谱曲线在经过 S-G
算法处理后，曲线变得更加平滑，且不改变曲线趋势；光谱台阶通过系数弥补之后，消除了因台阶问题

而造成的测量误差，提高了单光束分光光度计的测量精度。 
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