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{54) Verfahren zur Erh6hung der Wellenlangengenauigkeit

(57) Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur Erh6hung der Wellentdngengenauigkeit, insbesondere zur Anwendung in
UV-VIS-Spektrometern. Ziel ist es, bei geringem Fertigungs-, Montage- und Justieraufwand, die Genauigkeit der
Fehlerkorrektur zu verbessern. Die Aufgabe, unter Ausnutzung vorhandener geratespezifischer Voraussetzungen den
Wellenlédngenfehler in seiner Gesamtheit rechentechnisch verwertbar zu erfassen und in die MeRergebnisse
einzubeziehen, wird dadurch geldst, daB fiir eine Fehlerfunktionsbestimmung auf der Basis dreier Priiflinien als dritte
Priflinie die spektral unzerlegte, geschwéchte Strahlung der nullten Ordnung einer gerateinternen Strahlungsquelle
verwendet wird. Der Wellenlangenwert wird Null gesetzt. Die Fehlerkorrektur erfolgt entweder durch korrigierte
Welleniangeneinstellung fiir Messungen mit konstanter Wellenldnge oder durch Umrechnung der ermittelten
unkorrigierten Wellenldngenwerte bei Messungen mit verénderlicher Wellenlange.
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Patentanspruch:

Verfahren zur Erhéhung der Wellenlangengenauigkeit, bei dem auf der Basis dreier in ihrer spektralen
Lage bestimmter Priflinien, die aus einem Soll-Ist-Vergleich ermittelten Ablagen zur Bestimmung
einer Fehlerfunktion verwendet und in das Mef3ergebnis einbezogen werden, wobei zwei der Priflinien
die zwei Emissionsmaxima einer geréteinternen Strahlungsquelle darstellen, gekennzeichnet
dadurch, daR als dritte Priflinie die spektral unzerlegte, geschwachte Strahlung der nuliten Ordnung
der Strahlungsquelle verwendet und deren Wellenlangenwert Null gesetzt wird, da? bei Messungen
mit konstanter Wellenlange eine nach der Fehlerfunktion korrigierte Wellenldngeneinstellung erfolgt
und daf? bei Messungen mit verénderlicher Wellenlange wellenldngenskalamaRig unkorrigierte
Wellenldngenwert eingestellt werden und erst bei der MeBwertauswertung eine Umrechnung der
ermittelten Wellenldngen in korrigierte Wellenlangen erfolgt.

Hierzu 2 Seiten Zeichnungen

Anwendungsgebiet der Erfindung

Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur Erhdhung der Wellenlangengenauigkeit, bei dem auf der Basis dreier in ihrer spektralen
Lage bestimmter Priflinien die aus einem Soll-Ist-Vergieich ermittelten Ablagen zur Bestimmung einer Fehlerfunktion
verwendet und in das Melergebnis einbezogen werden, wobei zwei der Priflinien die zwei Emissionsmaxima einer
geréteinternen Strahlungsquelle darstellen. Die Erfindung ist in Spektrometern, insbesondere UV-VIS-Spektrometern
anwendbar.

Charakteristik der bekannten technischen Lésungen

UV-VIS-Spektrometer arbeiten Ublicherweise mit einer wellenldngenlinearen Abszissendarstellung. Bekannterweise wird die
Wellenlédngenlinearitat mit einem Sinusgetriebe realisiert, das im Prinzip die Gittergleichung

sing=m-G-A/2 cose : (1)
mechanisch nachbildet, wobei

den Gitterwinkel,

die spektrale Ordnung,

die Gitterstrichzahl,

die Wellenldnge und

den halben Winkel zwischen einfallendem und ausfallenem Hauptstrahl am Monochromatorgitter darstellen.

®>mn3

Die h&ufigsten Restfehler, die bei dieser mechanischen Nachbildung auftreten, sind Abweichungen zwischen dem Gitterwinkel
und dem eingestellten Winkel des Sinusgetriebes, sind weiterhin Abweichungen im Ubersetzungsverhaltnis {falsche Hebelldnge
des Sinusgetriebes) und translatorische Abweichungen der Wellenlange infolge fehlerhafter Zuordnung des
Wellenlangennullpunktes.

Das Ergebnis dieser systematischen Fehler sind Wellenlangenfehler, deren Abhéngigkeit von der Wellenlange sich hinreichend
gut mit folgender Gleichung beschreiben 1aBt:

AN=AN+BA+C (2)

A, Bund C sind Konstanten.

Weitere systematische Fehler des Sinusgetriebes, wie z. B. Steigungsfehler und Winkel bzw. Durchbiegung der Querfiihrung,
liefern Betrge zum Wellenléngenfehler, die in der Summe mit dem quadratischen Ansatz geméR Gleichung (2) hinreichend gut
beschrieben werden. '

Neben einem hohen Fertigungs- und Montageaufwand ist fiir die Reduzierung der Restfehler ein erheblicher Justieraufwand
notwendig. Das geschieht dadurch, daf3 anstelle der normalen, als Kontinuumstrahler ausgebildeten Spektrometerlichtquellen
ein geeigneter Linienstrahler (z.B. eine Hg-Lampe) verwendet wird, von dem drei méglichst gleichmé&Rig Giber den
Spektralbereich verteilte Priflinien mit vorgegebenen Soll-Wellenldngen Aigon (i = 1, 2, 3) ausgewahlt werden.




-2- 250 242

In einem Justierdurchlauf werden die Ist-Wellenlange N der Priiflinien und daraus die Ablagen AN = Nt — Nisan (i = 1,2, 3)
ermittelt.
Aus diesen drei Ablagen werden die Koeffizienten A, B, C von (2) berechnet und je nach der Spezifik des anschlieBenden

" Justierablaufes Einsteliwerte fiir die drei Priiflinien abgeleitet, wobei die Justierung in drei Schritten an drei Justierplatten
erfolgt, mit denen der Winkelfehler zwischen Gitter und Sinusgetriebe, das Ubersetzungsverhaitnis und der translatorische
Fehler der Wellenldngenskala beseitigt bzw. minimiert werden.
Die Justierung ist deshalb so aufwendig, weil an den Justierstellen sehr kieine Verstellungen vorzunehmen und anschlie3end
eine Arretierung notwendig ist. AuBerdem besteht eine Justierung in der Regel aus wenigstens 2 bis 3 Durchlaufen.
Trotz dieses hohen Aufwandes beim Hersteller der Geréte gibt es in der Regel Probleme mit der Wellenldngengenauigkeit beim
Anwender. Ein erneutes Justieren ist meist unumganglich.
Esist weiterhin bekannt, den Monochromator in einem rechnergesteuerten Kalibrierungsverfahren auf eine korrigierte Lage der
Wellenlange einzustellen. Dazu wird iber den Monochromatorantrieb eines der zwei scharfen Bandenmaxima der
geriteinternen Deuteriumiampe eingestellt und die Wellenldngenskala danach ausgerichtet. Ein anderes Verfahren verwendet
zur Wellenlangenkorrektur ebenfalls ein Bandenmaximum und ein zweites zur Kontrolle.
Nachteilig an beiden Lésungsvorschldgen ist es, daR der Wellenlangenfehler auf Grund der Nichtlinearitat des Verlaufs der
Fehlerkurve nicht vollstandig erfal’t werden kann.

Ziel der Erfindung

Ziel der Erfindung ist es, unter Vermeidung eines hohen Fertigungs-, Montage- und Justieraufwandes die Genauigkeit der
Fehlerkorrektur gegeniiber dem Stand der Technik zu verbessern.

Darlegung des Wesens der Erfindung

Die Aufgabe der Erfindung, unter Ausnutzung vorhandener geratespezifischer Voraussetzungen den Wellenlédngenfehler in
seiner Gesamtheit rechentechnisch verwertbar zu erfassen und in die MeRBergebnisse einzubeziehen, wird durch ein Verfahren
zur Erhdhung der Wellenldngengenauigkeit, bei dem auf der Basis dreier in ihrer spektralen Lage bestimmter Priiflinien, die aus
einem Soll-Ist-Vergleich ermittelten Ablagen zur Bestimmung einer Fehlerfunktion verwendet und in das MeBergebnis
einbezogen werden, wobei zwei der Priflinien die zwei Emissionsmaxima einer geréteinternen Strahlungsquelle darstellen,
erfindungsgemaf dadurch geldst, daR als dritte Priiflinie die spektral unzerlegte, geschwéchte Strahlung der nullten Ordnung
der Strahlungsquelle verwendet und deren Wellenldngenwert Null gesetzt wird, daB bei Messungen mit konstanter Wellenlange
eine nach der Fehlerfunktion korrigierte Wellenldngeneinstellung erfolgt und dal’ bei Messungen mit verénderlicher
Wellenldnge wellenldngenskalaméaBig unkorrigierte Wellenlangenwerte eingestelit werden und erst bei der
MeRwertauswertung eine Umrechnung der ermittelten Wellenléngen in korrigierte Wellenldngen erfolgt.

Durch das erfindungsgemiRe Verfahren wird die quadratische Fehlerfunktion der Wellenlange mit hoher Genauigkeit bestimmt
ohne die Verwendung einer zuséatzlichen externen Justierlampe.

Die Spektrometeranordnung ist gegeniiber dem Gebrauch zur Probenanalyse so zu modifizieren, daf sich mit dem
Monochromator die nullte Ordnung einstellen 1aRt. Dazu ist die Wellenldngenspindel des Sinusgetriebes in entsprechender
Weise zu verldngern.

Weiterhin ist es notwendig, die Strahlung der nullten Ordnung durch ein im ohnehin vorhandenen Filterwechsler zusétzlich
vorgesehenes Schwéchungsfilter so zu verringern, daR am Empfanger des Spektrometers ein mit der Nachweiselektronik
aussteuerbarer Signalpegel erreicht wird.

Die Bestimmung der aktuellen Lage der drei Priiflinien erfolgt derart, daR im Einstrahlbetrieb fir jede der drei Priflinien eine
typische Empfangerspannung eingestellt und bei einer hinreichend kleinen Spaltbreite zunéchst in einem ersten Durchlaufin
einem gréReren Suchbereich mit einer gréReren Schrittweite und anschlieBend in einem weiteren Durchiaufin einem kleineren
Suchbereich und mit kleinerer Schrittweite MeRBwerte ermittelt werden, die in einem vorgegebenen Schwellwertbereich liegen’
miissen.

Der gréRte dieser ermittelten Werte und sein zugehdriger Wellenlangenwert werden zur weiteren Programmabarbeitung
verwendet, entweder direkt oder nachdem nach einer Ausgleichsrechnung (Methode der kleinsten Quadrate) der Maximalwert
und der zugehérige Wellenlangenwert ermittelt wurden. :

Sind die vorgegebenen Bedingungen nicht erfiillt, erfolgen weitere Durchidufe mit gednderter Empféngerspannung, wobei die
Zahl der Durchlaufe als begrenzt vorgegeben ist.

Aus den drei bestimmten Wellenidngen der Priiflinien werden die Ablagen AA; und daraus nach (2) die Koeffizienten A, Bund C
ermittelt, in einen Korrekturspeicher abgelegt und bei den verschiedenen MeRverfahren in der beschriebenen Weise benutzt.

Ausflihrungsbeispiel

Die Erfindung wird nachstehend anhand der schematischen Zeichnungen néher erldutert. Fig. 1 zeigt den Aufbau eines
Spektrometers, mit dem das erfindungsgemafe Verfahren realisiert werden kann.

Von der Strahlung zweier Strahlungsquellen 1, 2, die mit Versorgungsgeraten 3, 4 gekoppelt sind, gelangt jeweils eine vermittels
eines Schwenkspiegels 5, durch ein Filter 6 eines Filterwechslers 7 beeinfluRRt, auf einen Monochromator 8, der Teil des optischen
. Systems des Spektrometers ist. '
Wihrend der Schwenkspiegel 5 und der Filterwechsler 7 durch Motoren 9, 10 angetrieben werden, steht zur
Wellenldngeneinstellung fir den Monochromator 8 ein motorangetriebenes Sinusgetriebe 11 zur Verfiigung.

Die den Monochromator 8 verlassende Strahlung 12 beaufschlagt einen als Photomultiplier ausgebildeten, mit einem
Versorgungsgerit 13 verbundenen Empfénger 14, der mit einer Einheit zur Signalverarbeitung und Mefwertbildung 15
gekoppeltist, an die ein Rechner 16 mit einem Speicher flir Korrekturwerte 17 und einer MeBwertausgabe 18 angeschlossen ist.
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Die Versorgungsgerite 3, 4, 13, die Motoren 9, 10 und der Rechner 16 sind mit einer Steuerlogik 19 verkn(pft, die die
Zuordnungen zwischen der am Monochromator 8 eingestellten Wellenlénge, der verwendeten Lichtquelle 1 oder 2 und der
Stellung des Filterwechslers 7 realisiert.

Fiir die Abarbeitung der fir die Erfindung wesentlichen Arbeitsschritte ist es dazu notwendig, daf das Spektrometer im
Einstrahlverfahren arbeitet und daf der Schwenkspiegel 5 aus dem Strahlengang der als Deuteriumlampe ausgebildeten
Strahlungsquelle 1 ausgeschwenkt ist. Zur Wellenlédngeneinstellung (s. Fig. 2), insbesondere der als Null gesetzten Wellenléange,
besitzt das Sinusgetriebe 11 eine durch Schraffur gekennzeichnete, verldngerte Antriebsspindel 20, so dal? sich im
Sinusgetriebe 11 ein Winkel 3 = 0° (bzw. ein kleiner negativer Winkel -A3) und am Monochromatorgitter 21 ein Gitterwinkel

& = 0° (bzw. ein kleiner negativer Winkel) einstellen 18R3t.

Die erforderliche Verlangerung der Antriebsspindel 20 1Bt sich aus der Gittergleichung (1) und der Gleichung des

Sinusgetriebes
X
ing = — 3
sin 3 (3)

ermitteln, wobei x der Lage eines Mitnehmers 22 fiir einen Gitterhebel 23 auf der Antriebsspindel 20, L der Lange des Gitterhebels
23 und der Winkel @ dem Winkel & entspricht.

Bei Verwendung der als A = 0 gesetzten, unzerlegten Strahlung der nullten Ordnung des Gitters 21 ist es auRerdem notwendig,
daf die Strahlung der Strahlungsquelle 1 durch ein im Filterwechsler 7 vorgesehenes Schwachungsfilter so weit geschwécht
wird, daR am Empfénger 14 ein mit der Einheit 15 aussteuerbarer Signalpegel erreicht wird.

Da die verwendeten Emissionsmaxima der Deuteriumiampe bei 486,0mm und 651,1 mm liegen, ist die Verwendung dieser
Strahlungsquelle fiir das erfindungsgemafe Verfahren natlirlicher Gber den sonst zu Analysenzwecken tiblichen Bereich hinaus
erforderlich.

Die Einstellung einer korrigierten Wellenlédnge bei Messungen mit konstanter Wellenlange erfolgt liber das Sinusgetriebe 11,
angesteuert durch die mit dem Rechner 16 und dem Speicher 17 verbundene Steuerlogik 19.

Bei Messungen mit veranderlicher Wellenlénge erfolgt nicht (ber den gesamten Spektralbereich stindig eine korrigierte
Wellenldngeneinstellung, sondern die ermittelten MeRBwerte flr die Wellenlange werden durch die im Speicher 17 entsprechend
der ermittelten Fehlerfunktion gespeicherten Fehlerwerte mittels des Rechners 16 korrigiert und (iber die MeRBwertausgabe 18
ausgegeben.




LA L O

-

- ¢

8G¢+IZ0-1301}-

b ——— 1 - — m— .

1614

__(@. g~— | _

—
I

7l

T T \g( LN
ﬂ /E mr\ ZL @\ o/ 4 9 6 I

™~




-11084-0201258



	BIBLIOGRAPHY
	CLAIMS
	DRAWINGS

