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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　所定の物理的性質と、所定数の水平面画素を有する検出器とを備え、光を水平面に分散
させるように構成されたツェルニー－ターナーイメージングスペクトログラフのキャリブ
レーションを行う方法において、
　既知のソースのスペクトルを観測するステップと、
　既知の輝線波長と相対輝度とのテーブル、既知のラマン振動数と相対輝度とのテーブル
、またはＮＩＳＴ校正輝度標準の既知の輝度スペクトルのテーブルを参照するステップと
、
　前記ツェルニー－ターナーイメージングスペクトログラフの物理的性質に基づくモデル
パラメータにより、輝度関数を導出するステップと、
　観測したスペクトルの輝度と前記輝度関数に基づき計算したスペクトルの輝度との残差
を最小化する残差関数を用いて、前記モデルパラメータを精密化するステップと、を含み
、
　前記モデルパラメータは、ミラーの焦点距離（ｆ）、第１の集束ミラーとコリメータミ
ラーとの間の挟角（γ）、および像面への傾斜（δ）を含む、方法。
【請求項２】
　前記ツェルニー－ターナーイメージングスペクトログラフは焦点面アレイ検出器を備え
る、請求項１に記載の方法。
【請求項３】
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　スペクトルを観測するステップは、水平面画素数と常に同数の観測物を測定するステッ
プを含む、請求項１に記載の方法。
【請求項４】
　前記残差関数は、前記残差を最小化する前記モデルパラメータを得るために解かれる、
請求項１に記載の方法。
【請求項５】
　前記輝度関数は波長対輝度の相関関係を表す、請求項１に記載の方法。
【請求項６】
　前記既知のソースは、輝線ソースと、以前にキャリブレーションを行ったラマンスペク
トルと、ＮＩＳＴ校正輝度標準のスペクトルとから選択される、請求項１に記載の方法。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、光学スペクトログラフ、特に焦点面アレイ検出器を備えた光学スペクトログ
ラフのキャリブレーションを行う方法に関する。
【背景技術】
【０００２】
　スペクトログラフは、入射スリットで集束された光を出口焦点面に向かって空間的に分
散させる。この光は、出口焦点面において検出器によって検出され得る。分散した光の様
々な波長成分について、出口焦点面におけるその空間的位置がある程度正確に分かってい
る場合、スペクトログラフのキャリブレーションが行われる。焦点面アレイ検出器を備え
たスペクトログラフのキャリブレーションは、既知の複数の発光波長を有する光源を入射
スリットの前に配置し、回折格子を所定の角度だけ回転させ、検出器が照射されるアレイ
の位置を記録することにより行われる。
【０００３】
　従来のキャリブレーション方法は、ユーザ側に素養があると想定しており、ユーザ入力
をかなり必要とし、スペクトル領域におけるキャリブレーションの正確さについて、限ら
れたフィードバックしか供給しない。加えて、従来のルーチンでの正確さは、波長空間の
キャリブレーションを定量化した結果（たとえば、波長対検出器画素の座標の直接的な相
関関係）として所定の回折格子角度で観測される輝線（本明細書において、「観測物」と
呼ぶ）の数によって部分的に制限される。さらに、ユーザがキャリブレーションの行われ
ていない機器でデータ収集を行うことも容易に起こる。最良の場合でも、取得後のスペク
トルのキャリブレーションは面倒であるし、最悪の場合には、データは無効であり、実験
を繰り返さなければならない。本分野の特許および出版物は、特許文献１乃至５である。
特許文献１には、分光輝度計の波長及び感度の校正について記載されている。特許文献２
には、分光感度の波長シフト補正方法について記載されている。特許文献３には、波長の
キャリブレーションの最適化について記載されている。特許文献４には、多点での波長キ
ャリブレーションについて記載されている。特許文献５には、分光装置の波長校正方法に
ついて記載されている。本明細書に引用される参照文献はすべて、参照として援用される
。
【先行技術文献】
【特許文献】
【０００４】
【特許文献１】米国特許第７，３３９，６６５号明細書
【特許文献２】米国特許第６，８７６，４４８号明細書
【特許文献３】米国特許第６，７００，６６１号明細書
【特許文献４】米国特許第６，３６２，８７８号明細書
【特許文献５】米国特許出願公開第２００６／０２９０９２９号明細書
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
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【０００５】
　したがって、光学スペクトログラフの改善されたキャリブレーション方法が必要とされ
ている。
【課題を解決するための手段】
【０００６】
　光学スペクトログラフ、特に焦点面アレイ検出器を備えた光学スペクトログラフのキャ
リブレーションを行う方法を開示する。本方法は、既知のソース（たとえば、輝線ソース
）について観測したスペクトル、以前にキャリブレーションを行ったラマンスペクトルも
しくは蛍光スペクトル、またはＮＩＳＴ校正輝度標準のスペクトルを検出するステップと
、既知の輝線波長と相対輝度とのテーブル、既知のラマン振動数と相対輝度とのテーブル
、またはＮＩＳＴ校正輝度標準の既知の輝度スペクトルのテーブルを参照するステップと
、観測したスペクトルに近似させるために、スペクトログラフの物理的性質に基づき機器
パラメータのスペクトログラフモデルを導出するステップと、アレイ検出器の各画素のス
ペクトル輝度を与えるモデルスペクトログラフパラメータに基づき輝度関数を形成するス
テップと、観測したスペクトル輝度と輝度関数に基づき計算したスペクトル輝度との残差
を最小にする残差関数を用いて、スペクトログラフモデルパラメータを精密化するステッ
プと、を含む。一実施形態において、光学スペクトログラフは焦点面アレイ検出器を備え
る。
【０００７】
　他の実施形態において、観測したスペクトルを検出するステップは、水平面画素数と常
に同数の観測物を測定するステップを含む。
　他の実施形態において、スペクトログラフモデルパラメータを精密化するステップは、
輝度空間で機能する関数フィッティング法を使用することを含む。
【０００８】
　他の実施形態において、スペクトログラフ可変モデルパラメータは、スペクトログラフ
焦点距離と、挟角と、検出器の傾斜角度とを含む。
　他の実施形態において、残差関数は、観測したスペクトルにおける残差を最小にするモ
デルパラメータを得るために解かれる。
【０００９】
　他の実施形態において、輝度関数は波長と画素位置との相関関係を表す。
【図面の簡単な説明】
【００１０】
【図１】イメージングスペクトログラフの概略図。
【図２】図１の像面の拡大図。
【図３】イメージングスペクトログラフのキャリブレーションを行う方法の一例を示すフ
ローチャート。
【発明を実施するための形態】
【００１１】
　本発明を、以下の図面と共に説明する。図面において、類似した参照番号は類似した要
素を示す。
　光学スペクトログラフ、特に焦点面アレイ検出器を備えた光学スペクトログラフのキャ
リブレーションを行う方法を開示する。本方法は、既知のソースのスペクトルを検出する
ステップと、既知の波長と既知の相対輝度とのテーブルを参照するステップと、観測した
スペクトルに近似させるために、スペクトログラフの物理的性質に基づきスペクトログラ
フモデルを導出するステップと、を含む。本方法では、非線形最適化法により理論モデル
パラメータを精密化することにより、続くスペクトル取得のキャリブレーション用のモデ
ル化スペクトログラフを最もよく説明する一式の物理モデルパラメータを生成する反復処
理において、観測したスペクトルと計算したスペクトルとの残差を最小にする。
【００１２】
　物理的な機器について最もよく説明するモデルパラメータを決定するステップは、観測



(4) JP 5340878 B2 2013.11.13

10

20

30

40

50

物の数が検出器の水平面内の画素数と常に等しい輝度空間において働く、関数フィッティ
ング法を用いて行われる。画素数（数百から数千）は可変モデルパラメータの数（１桁）
よりも常に大きいため、観測したスペクトルのより正確なモデル化が可能になる。これは
、最大の観測物数が１つのスペクトルにおいて観測される輝線の数と等しい、従来の方法
とは異なる。結晶構造モデル化の分野で用いられる同様の方法として、リートベルト（Ｒ
ｉｅｔｖｅｌｄ）精密化法がある。これについては、米国特許出願第７，１８４，５１７
号明細書を参照されたい。リートベルト法および本方法のいずれも、輝度空間を通じて精
密化を行う。いずれの方法も同様の理由、すなわち可変パラメータに対する観測物の数を
最大にするために精密化を行う。
【００１３】
　機器により（スペクトログラフの焦点面に置かれたアレイ検出器によって取得されるも
のとして）測定されるスペクトル全体を説明する、輝度関数が導出される。輝度関数は、
スペクトログラフをモデル化するために用いられる数々のパラメータを含む。たとえば３
つのこのようなパラメータは、検出器画素幅、散乱度、および回折格子の溝間隔であって
もよい。残差関数は、輝度関数を用いて各画素で計算した輝度と、観測した実際の輝度と
の輝度差に関係する。残差関数がモデルパラメータに対して最小にされることにより、計
算したスペクトルと観測したスペクトルとの間の残差を低減する一式のモデルパラメータ
が与えられる。計算したモデルパラメータを輝度関数に挿入した場合、輝度関数は、その
後スペクトロメータで行う測定の補正に用いられる波長対画素の相関関係を含む。
【００１４】
　開示の方法によると、典型的には、特定の機器に対し従来方法よりも１桁分よいキャリ
ブレーションを行える。
　図１は、イメージングスペクトログラフの概略図である。図に示す要素は、以下のよう
に定義される。
【００１５】
　図に示すイメージングスペクトログラフの光路については、以下のテーブルに挙げた物
理的要素の点から説明する。入射スリットＥＳへの入射光は、回折格子Ｇに対し焦点距離
ｆを有するコリメータミラーＭ１によって平行にされる。回折格子Ｇからの散乱光線は、
焦点距離ｆを有する集束ミラーＭ２で反射され、像面ＩＰにおいて入射スリットの波長分
散像が形成される。
【００１６】
　像面ＩＰにおいて形成された像は、一式の機器パラメータによりモデル化される。コリ
メータミラーＭ１からの平行光は、回折法線に対して角度αをなす。回折格子角度ψは、
スペクトログラフを二分する線と回折法線とに対して測定される。中心散乱波長λｃを有
する回折格子Ｇによって散乱された光は、回折法線に対して角度βをなし、ＩＰの中心に
入射する。αおよびβを関連させた角度は挟角γとして、γ＝α＋βで表される。λｃ以
外の波長で散乱された光はλ’と表され、回折法線に対して角度β’をなし、角度βとは
角度ξだけ異なる。以下の数式１で示されるように、角度ξは検出器画素座標ｎ、画素幅
ｘ、ＩＰ角度δ、およびミラー焦点距離ｆに関係する。
【００１７】
　物理的要素：
　ＥＳ：入射スリット
　Ｍ１：コリメータミラー
　Ｍ２：集束ミラー
　Ｇ：回折格子
　ＩＰ：像面
　精密化法に関する機器パラメータ
　α：入射光の角度
　ψ：回折格子角度
　γ：挟角＊
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　β：中心散乱角度
　β’：分散した散乱角度
　ξ：中心散乱光と分散光との角度
　δ：像面の角度＊
　λＣ：中心散乱光波長
　λ’：画素座標ｎにおける散乱光波長
　ｆ：機器焦点距離＊
　ｎ：検出器画素座標数
　ｘ：検出器画素幅
　アスタリスク（＊）付きの項目は、輝度関数の可変モデルパラメータを示す。これは以
下の数式２で表され、精密化法で調整される。
【００１８】
　キャリブレーション方法の一例では、非線形最適化法を用いて、ツェルニー（Ｃｚｅｒ
ｎｙ）－ターナー（Ｔｕｒｎｅｒ）イメージングスペクトログラフの一般化モデルを精密
化する処理を適用する。スペクトログラフモデルパラメータは、機器の物理的性質、たと
えばミラーの焦点距離（ｆ）、第１の集束ミラーとコリメータミラーとの間の挟角（γ）
、および像面に対する傾斜（δ）に関連する。分散光の波長（λ’）と画素座標（ｎ）と
の関係は、数式１で導かれる。計算したスペクトル輝度と観測したスペクトル輝度との最
もよい一致が見られるまで、非線形最適化法を用いて特定のモデルパラメータ（たとえば
、ｆ，γ，δ）を変化させる。
【００１９】

【数１】

【００２０】
　特定の回折格子角度ψｊのスペクトログラフの焦点面に配置したアレイ検出器により取
得したスペクトル全体を説明する輝度関数が導出される。数式２に示した輝度関数は、ス
ペクトログラフについて説明する上述の物理モデルパラメータをすべて含んでいる。輝度
関数で用いられる波長（λｉ）および相対輝度（Ｉｒｅｌｉ）は、既知のソースの波長お
よび相対輝度に対応し、ルックアップテーブルに格納される。
【００２１】
【数２】

【００２２】
ここで、σは観測したスペクトル特性のＦＷＨＭであり、λｉはルックアップテーブルに
おける第ｉ番目のスペクトル特性の波長であり、Ｉｒｅｌｉはルックアップテーブルにお
ける第ｉ番目のスペクトル特性の相対輝度である。
【００２３】
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　モデルパラメータを変化させると、輝度関数全体が影響を受けるため、計算したスペク
トル特徴のすべてのピーク位置も同様に影響を受ける。この点から、観測したスペクトル
全体を利用してスペクトログラフのキャリブレーションを行う方法が実現される。
【００２４】
　数式３に示す残差関数ｄβｋは、計算したスペクトルと観測したスペクトルとの輝度差
に関連し、特定の回折格子角度ψｊにおいて、アレイ検出器の各画素ｋについて評価が行
われる。
【００２５】
【数３】

【００２６】
　精密化の反復毎に、ｄβｋを最小にすべくモデルパラメータを調整する量および方向を
計算する必要がある。数式４に示す輝度関数のヤコビ行列Ａｋｌは、すべての可変モデル
パラメータφについて導出され、検出器アレイ内のすべての画素を通じて評価が行われた
。
【００２７】

【数４】

【００２８】
　最後に、数式３の残差関数は、数式５に示す反復毎に、モデルパラメータに必要な調整
を与えるｄφについて解かれる。
【００２９】
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【数５】

【００３０】
　得られた輝度関数は、後に行うスペクトル測定のキャリブレーション用に抽出される波
長対検出器画素の相関関係を非明示的に含む。さらに、観測したスペクトルを任意の回折
格子角度でモデル化するために用いられる正確なモデルパラメータが決定される。
【００３１】
　スペクトログラフの回折格子を異なる角度だけ移動させることで異なる波長範囲の標本
化を可能とするした場合、機械駆動系の不確定要素のために、既知の中心波長（数式１の
λｃ）の精度が低減される。さらに、精密化処理は計算した中心波長を変化させ、中心波
長は、各精密化サイクル後に補正される必要がある。この問題は、物理的な回折格子角度
の決定（したがって、中心波長λｃの決定）を行う探索処理／マッチング処理によって回
避される。
【００３２】
　探索処理／マッチング処理において、輝度関数（数式２）は、スペクトログラフによっ
てアクセス可能な波長空間全体を張る正規直交ベクトルとして扱われる。特定の回折格子
角度ψｊに対して正規化を行うと、輝度関数は数式６のように導かれる。
【００３３】
【数６】

【００３４】
　輝度関数と観測したスペクトルとの内積は、所与の回折格子角度ψでの確立Ｐを表す。
この演算は考えられる回折格子角度の全範囲にわたり行われ、最も可能性の高い回折格子
角度を中心とする確率分布が得られる。回折格子角度ψの最確値が取得され、この値がモ
デルにおいて更新される。
【００３５】
　図３は、上記の方法の一例を示すフローチャートである。精密化処理と共に行なわれる
手順を破線で示す。精密化の開始前に、デフォルト・モデルパラメータをスペクトロメー
タのファームウェアまたはルックアップテーブルから読み出し（１０）、現在の回折格子
角度を取得し（２０）、輝線テーブルまたはキャリブレーション済みのスペクトルを読み
込む（３０）。この処理で最初のステップとして、輝度関数の構築を行う（４０）。この
ステップは、数学的には、先に導出した数式１および数式２に対応する。次にスペクトル
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を取得する（５０。精密化処理群（破線）の外に隣接した処理ブロックとして示す）。そ
の後、残差関数の計算を行う（６０）。残差関数から、モデルパラメータを調整する大き
さおよび方向を決定する（７０）。調整（数式４と数式５）後、全体的なフィッティング
精度を決定するために確認を行う（８０，８５）。この時点において、最も一致が見られ
た一式のモデルパラメータで精密化処理を終了して（１００）スペクトログラフのキャリ
ブレーションを更新する（１１０）か、あるいはモデルパラメータを更新して（９０）精
密化処理を探索処理／マッチング処理まで継続させる（９５）。このステップ９５は、精
密化処理時のモデルパラメータの変化に伴い、計算した中央散乱波長が変化することに対
する補償として追加される。ステップ９５に続き、精密化された回折格子角度を決定し、
輝度関数を再構築し、処理を繰り返す。
【００３６】
　本発明について、特定の実施形態を参照しながら詳細に説明してきたが、本発明の精神
および範囲から逸脱することなく、様々な変更および修正が可能であることを当業者には
理解されたい。

【図１】 【図２】
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