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本发明涉及一种用于借助于参考光谱测定

装置来配置目标光谱测定装置的方法(1)，每个

光谱仪包括光源和检测器，所述检测器适于检测

由所述源发出并由对象反射或透射的光辐射，由

此生成光谱测量结果，所述光谱测量结果包括针

对每个对象的一系列n个光谱和针对每个系列的

光谱所测量的平均光谱，所述方法包括以下步

骤：‑利用参考光谱仪获取(10)参考样品集合的

参考光谱测量结果，并将所述光谱测量结果存储

在参考数据库中；‑利用目标光谱仪获取(12)参

考样品的子集的目标光谱测量结果，并将所述光

谱测量结果存储在目标数据库中；‑从参考光谱

测量结果和目标光谱测量结果确定(14)每个参

考样品的平均光谱sS；‑为每个平均光谱sS确定

(16)一系列n个光谱si(i＝1…n)，这包括确定目

标光谱仪的光学传递函数并将光学传递函数应

用于由参考光谱仪测量的每个平均光谱的步骤；

以及‑将每个参考样品的平均光谱和所述一系列

n个光谱存储(18)在目标数据库中，其中，所述确

定步骤(14、16)借助于计算模块来执行。本发明

还涉及使用根据本发明的方法(1)配置的光谱测

定装置(100)。
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1.一种用于借助于参考光谱测定装置来配置目标光谱测定装置的方法(1)，每个光谱

测定装置包括光谱仪，每个光谱仪包括光源和检测器，所述检测器适于检测由所述源发射

并由对象反射或透射的光辐射，由此生成光谱测量结果，所述光谱测量结果包括针对每个

对象的一系列n个光谱和针对每个系列的光谱而测量的平均光谱，所述方法包括以下步骤：

‑通过所述参考光谱仪获取(10)参考样品集合的参考光谱测量结果，并将所述光谱测

量结果存储在参考数据库中；

‑通过所述目标光谱仪获取(12)所述参考样品的子集的目标光谱测量结果，并将所述

光谱测量结果存储在目标数据库中；

‑从所述参考和所述目标光谱测量结果确定(14)每个参考样品的平均光谱sS，包括用于

确定所述目标光谱仪的光学传递函数的步骤、以及将所述光学传递函数应用于由所述参考

光谱仪测量的每个平均光谱的步骤；

‑针对每个平均光谱sS确定(16)一系列n个光谱si(i＝1…n)；以及

‑将每个参考样品的所述平均光谱和该系列n个光谱存储(18)在所述目标数据库中，

其中，所述确定步骤(14、16)借助于计算模块来实施。

2.根据权利要求1所述的方法(1)，其特征在于，所述方法(1)还包括以下步骤：针对所

述参考样品的子集中的每个样品，使所确定的平均光谱sS与由所述目标光谱仪测量的平均

光谱之间的差最小化。

3.根据权利要求1或2所述的方法(1)，其特征在于，所述光学传递函数由所述目标光谱

仪的至少一个技术特性确定。

4.根据权利要求3所述的方法(1)，其特征在于，所述至少一个技术特性选自灵敏度、光

谱范围或分辨率。

5.根据前述权利要求之一所述的方法(1)，其特征在于，所述确定(16)一系列n个光谱

的步骤包括以下步骤：

‑从由所述目标光谱仪测量的光谱来估计协方差矩阵；以及

‑从每个参考样品的所述协方差矩阵确定n个高斯向量。

6.根据权利要求5所述的方法(1)，其特征在于，从由所述目标光谱仪测量的光谱和与

这些测量相关联的噪声来估计所述协方差矩阵。

7.一种光谱测定装置(100)，包括光谱仪(110)和电子模块(120)，所述光谱仪(110)包

括光源和检测器，所述检测器适于检测由所述光源发射并由对象反射或透射的光辐射，所

述光谱测定装置(100)根据基于前述权利要求中任一项所述的方法(1)来配置，其中，所述

电子模块(120)适于存储所述数据库。

8.根据前述权利要求所述的光谱测定装置(100)，其特征在于，所述光谱仪(110)是小

型化光谱仪。

9.根据权利要求7或8所述的光谱测定装置(100)，其特征在于，所述光谱仪(110)在介

于400nm与2500nm之间的波长范围内操作。
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用于配置光谱测定装置的方法

技术领域

[0001] 本发明涉及一种用于借助于参考光谱测定装置来配置目标光谱测定装置的方法。

本发明还涉及一种根据该方法配置的光谱测定装置。

[0002] 本发明的领域非限制性地是光谱测定方法的领域。

背景技术

[0003] 光谱测定法是识别、定量和表征物质、化合物或分子的必要工具。它用于许多科学

领域中，诸如物理学、有机化学、制药领域或医学。光谱测定法在工业领域中也是非常重要

的，例如用于生产质量控制、检查混合物、在线清洁或机械化中心中的监测。

[0004] 其主要优点之一是非常快速的检测时间。

[0005] 光谱测定装置的响应由电信号组成，所述电信号与朝向待分析的样品或对象发射

并被该待分析的样品或对象吸收或反射的光束的吸收或反射的幅度成比例。待分析的样品

的性质可以包括例如任何化学元素(糖、脂质、污染物等)的浓度、小麦基质中或小麦中蛋白

质的湿度水平、碳水化合物、糖等的质地或温度。为了将该电信号与样品的性质相关联，必

须在测量的信号与样品的性质之间建立关系。这些校准关系被直接存储在光谱测定装置中

或者与光谱仪直接或间接连接的模块中。这样的数据库通常包括预期由光谱仪来分析的各

种各样类型的样品的关系。

[0006] 为了能够进行光谱测定装置的校准，光谱测定装置必须预先在各种各样的样品上

进行光谱测定测量。所有样品可以包括例如各种面粉、纺织品、液体等。这些样品是可清楚

识别的并且可以被储存。

[0007] 存在用于将校准数据从参考测量装置传送到另一测量装置的技术，例如使用模拟

来减少或消除参考装置的具体特性。然而，为此目的，有必要利用两个装置对校准样品进行

测量。然后可以将针对参考装置而开发的校准模型应用于第二装置。

发明内容

[0008] 本发明的一个目的是改进现有技术。

[0009] 本发明的一个目的是提出一种用于借助于参考光谱测定装置来配置目标光谱测

定装置的方法，使得可以仅选择参考样品的子集来实施目标光谱仪的配置，即，不需要使被

参考装置测量的所有样品也都被目标装置测量。

[0010] 这些目的中的至少一个利用一种用于借助于参考光谱测定装置来配置目标光谱

测定装置的方法来实现，每个光谱测定装置都包括光谱仪，每个光谱仪都包括光源和检测

器，所述检测器适于检测由所述源发出并由对象反射或透射的光辐射，从而生成光谱测量

结果，所述光谱测量结果包括针对每个对象的一系列n个光谱和针对每个光谱系列而测量

的平均光谱，所述方法包括以下步骤：

‑通过参考光谱仪获取参考样品集合的参考光谱测量结果，并将所述光谱测量结

果存储在参考数据库中；
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‑通过目标光谱仪获取所述参考样品的子集的目标光谱测量结果，并将所述光谱

测量结果存储在目标数据库中；

‑从参考光谱测量结果和目标光谱测量结果确定每个参考样品的平均光谱，其包

括确定目标光谱仪的光学传递函数并将光学传递函数应用于由参考光谱仪测量的每个平

均光谱的步骤；

‑针对每个平均光谱确定一系列n个光谱；以及

‑将针对每个参考样品的平均光谱和所述一系列n个光谱存储在目标数据库中。

[0011] 所述确定步骤借助于计算模块来实施。

[0012] 根据本发明的方法使得可以省去在能够继续进行目标光谱仪的配置之前利用所

述目标光谱仪来测量参考组的所有样品的需要。借助于根据本发明的方法，包含所有样品

的所有光谱测量结果的光谱数据库可以被记录以用于使目标光谱仪的配置从少量测量开

始并使用由参考光谱仪进行的测量。有利地，所述方法可以应用于任何类型的目标光谱仪。

[0013] 参考光谱仪(也被称为主光谱仪)可以例如是实验室光谱仪或用作参考光谱仪的

任何其他类型的光谱仪。

[0014] 目标光谱仪(也被称为从属光谱仪)可以是与参考光谱仪相同类型的光谱仪。通

常，目标光谱仪对应于参考光谱仪的产品版本。

[0015] 目标光谱仪也可以是具有与参考装置的技术特性不同的技术特性的装置。这两个

光谱仪可以特别地通过它们的测量方法(反射率、透射率或透反射率(transflection))、通

过它们的光谱范围、它们的分辨率、灵敏度或动态范围来彼此区分。第二光谱仪可以例如是

小型化光谱仪。

[0016] 参考光谱仪优选地是其技术规格优于目标光谱仪的技术规格的装置。

[0017] 这两个光谱仪优选地在光谱的可见和/或红外范围(在近似400nm与2500nm之间)

内是敏感的。

[0018] 一般而言，光谱仪的光学传递函数对应于其脉冲响应，即光谱仪在给定波长的响

应。

[0019] 根据一个示例，通过计算光学传递函数与每个平均光谱之间的卷积(convolution 

product)，将光学传递函数应用于参考光谱仪的每个平均光谱。

[0020] 根据一个实施例，所述方法还可以包括以下步骤：针对参考样品的子集中的每个

样品，使所确定的平均光谱与由目标光谱仪测量的平均光谱之间的差最小化。

[0021] 根据一个实施例，光学传递函数由目标光谱仪的至少一个技术特性来确定。该技

术特性选自灵敏度、光谱范围或分辨率。优选地，目标光谱仪的这三个技术特性被用于确定

光学传递函数。

[0022] 目标光谱仪的这些技术特性可以由制造商供应。当这些技术特性不被供应时，它

们可以被估计或测量。

[0023] 根据一个实施例，确定一系列n个光谱的步骤包括以下步骤：

‑从由目标光谱仪测量的光谱来估计协方差矩阵(covariance  matrix)；

以及

‑从每个参考样品的协方差矩阵确定n个高斯向量。

[0024] 优选地，从由目标光谱仪测量的光谱和与这些测量相关联的噪声来估计协方差矩
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阵。

[0025] 这是因为在考虑存在于所有物理测量中的高频噪声或测量噪声的情况下，对协方

差矩阵的估计会更可靠。测量的光学信号的强度对噪声的依赖性可以被建模并被用于完善

协方差矩阵的估计。

[0026] 根据另一方面，本发明涉及一种光谱测定装置，所述光谱测定装置包括光谱仪，所

述光谱仪包括光源、光辐射检测器和电子模块，所述光谱测定装置是根据基于本发明的方

法来配置的。

[0027] 目标光谱数据库可以特别地被记录在形成光谱仪的一部分或与光谱仪连接的电

子模块中。该电子模块可以例如包括光谱仪的内部存储器或嵌入式平台，诸如微计算机、智

能电话和/或远程服务器。电子模块可以直接或间接地连接到光谱仪，例如经由云或任何其

他通信装置。

[0028] 以类似的方式，执行根据本发明的方法的确定和估计的步骤的计算模块可以形成

光谱仪的一部分或连接到光谱仪。

[0029] 这两个模块可以由单个模块或两个不同的模块组成。

[0030] 根据优选实施例，该光谱仪可以是小型化光谱仪。在这种情况下，它可以包括适于

进行远程测量的光纤探头。

附图说明

[0031] 通过绝非限制性示例的详细描述和附图的检查，将出现其他优点和特征，其中：

‑图1是根据本发明的实施例的光谱测定装置的示意图，

‑图2是根据本发明的实施例的方法的示意图。

具体实施方式

[0032] 当然，下文将描述的实施例决不是限制性的。如果特征的选择足以赋予技术优点

或将本发明相对于现有技术区分开，则特别地可以设想本发明的变型仅包括下文描述的与

所描述的其他特征孤立的特征的选择。该选择包括至少一个优选的功能特征，而不具有结

构细节，或者仅具有结构细节的一部分，如果仅该部分就足以赋予技术优点或足以将本发

明相对于现有技术区分开的话。

[0033] 特别地，如果在技术层面上不存在对这样的组合的反对，则可以将所描述的所有

变型和所有实施例组合在一起。

[0034] 本发明涉及一种用于借助于参考光谱测定装置来配置目标光谱测定装置的方法。

[0035] 图1示意性地示出了光谱测定装置100，所述光谱测定装置100包括光谱仪110和电

子模块120。

[0036] 每个光谱仪110至少配备有光源和检测器。光被引导到待分析的对象或样品上，并

且透射或反射的辐射由检测器来捕获。

[0037] 光谱测定装置100可以借助于外部控制单元130来控制。

[0038] 电子模块120被配置用于处理检测到的光学信号，并因此借助于数据库来分析样

品，所述数据库被记录在电子模块120中并且特别地包括校准方程。每个光谱仪110可以通

过光学传递函数或等效地通过其脉冲响应来表征。
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[0039] 一般而言，光谱测量结果对应于光谱范围Λ中的每个波长λ的光的吸光度

(absorbance)的测量结果。为了获得材料的吸光度，测量由样品反射或透射的强度I(λ)，并

根据以下等式将该强度I(λ)与参考强度I0(λ)进行比较：

[数学式1]

[0040] 参考强度I0(λ)是在由惰性材料制成的参考样品上测量的。该参考样品通常是用

于测量光谱仪的光源的光谱分布的材料。

[0041] 图2示意性地示出了根据本发明的一个实施例的方法1的步骤。

[0042] 最初，在方法1的步骤10中，利用第一光谱仪M测量样品集合A的光谱si。该第一光

谱仪M被称为主光谱仪或参考光谱仪。这些测量结果被存储或记录在所谓的参考光谱数据

库BAM中。

[0043] 在步骤12中，利用被称为目标光谱仪或从属光谱仪的第二光谱仪S测量样品的子

集B的光谱si。这些测量结果被存储或记录在所谓的目标光谱数据库BBS中。子集B形成样品

集合A的一部分。

[0044] 集合A的参考样品优选地由惰性材料制成，例如木材、面粉、小麦、塑料材料或油。

假设对于集合A的参考样品，从一个样品到另一个样品，化学性质几乎不变。事实上，参考样

品优选地具有相似的化学性质，因为它们的光谱不会经历过大数量的独立可变性源

(variability  source)。例如，具有不同蛋白质水平的一组面粉可以具有作为蛋白质水平

的可变性源。如果所有面粉都包含各种类型的面粉(例如T45、T55)，则存在可变性的附加

源。可变性源的数量越大，子集B的大小就必须越大。

[0045] 光谱的测量10、12在相同条件下进行。借助于光谱仪M和S通过在每个样品上的各

个物理点处实施n次重复扫描来测量样品。对于两个光谱仪M和S，测量方法(反射率、透射率

或透反射率)可以是不同的。

[0046] 通常，每个光谱测量结果是m列和n行的矩阵，其中m对应于被用于测量光谱的波长

的数量，并且n是每个样品测量的光谱的数量。这是因为，由于许多因素，在同一样品上没有

两个光谱测量结果(扫描)是相同的。这些因素包括例如样品的不均匀性、测量设备的电子

噪声、设备的光学部件的缺陷、以及诸如湿度或空气温度的测量条件。样品集合的所有光谱

测量结果可以被存储在单个文件中。替代地，可以每个光谱测量结果处理一个文件。

[0047] 可以从一个样品的n个光谱获得表示n个光谱的平均值的平均光谱。

[0048] 参照图2，在步骤14中，针对光谱仪S，确定集合A中每个样品的平均光谱s’S(λ)的

形式。为此，从通过参考光谱仪的光谱测量结果获得的平均光谱(被称为参考平均光谱)被

用于实施重采样(resampling)。

[0049] 对于该步骤14，需要知道每个光谱仪M和S的以下技术特性和参数：光谱范围ΛM、

ΛS，分辨率rM、rS和灵敏度sM、sS。

[0050] 光谱范围Λ是用于进行光谱测量的所有波长的集合。可以例如在由制造商供应的

光谱仪的测量文件中或技术注释上找到该信息。光谱范围可以以单位为纳米(nm)的波长λ

或以单位为cm‑1的波数σ来表示。所使用的两个单位在两个光谱仪M和S之间必须相同。可以

根据以下等式来转换单位：
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[数学式2]

[0051] 为了对参考平均光谱进行重采样，实施对目标光谱仪的光学传递函数或脉冲响应

CMS的估计。这是因为目标光谱仪的分辨率是从参考平均光谱模拟的。为此，计算目标光谱

仪的传递函数与参考平均光谱之间的卷积。以这种方式，获得要利用目标光谱仪而能够测

量的目标平均光谱。根据以下一般等式，脉冲响应可以例如具有高斯形式：

[数学式3]

其中a是幅度，b是值a的横坐标，并且c是方差，即高斯钟形曲线的宽度。在该等式

中，x表示波长。

[0052] 脉冲响应的形式由三个常数a、b和c来表征。这些常数随后将借助于光谱仪M和S的

技术信息来确定。因此，参数a、b和c涉及确定平均光谱s’S(λ)(图2的步骤15)。

[0053] 以以下方式来使用脉冲响应。对于光谱范围ΛS中的每个波长λS，需要找到最接近

光谱范围ΛM中的波长λM的值。接下来，对于由此在范围ΛS中识别的每个波长，计算常数a、b

和c。最后，将函数CMS应用于参考平均光谱。

[0054] 应当注意的是，脉冲函数是针对光谱范围ΛS中的每个波长λS而定义的，就像常数

a、b和c一样。

[0055] 参数aλ与目标光谱仪S的灵敏度成比例。参数aλ可以使用以以下方式测量的光谱来

计算：

[数学式4]

其中

[数学式5]

aλ＝sS(λ) ,

其中sS(λ)对应于由目标光谱仪测量的平均光谱，并且sM(λ)对应于由参考光谱仪

测量的平均光谱，被称为参考平均光谱。这是因为这些等式中的第一个考虑了目标光谱仪

的脉冲响应不一定在整个光谱范围内具有相同的增益的事实。例如，在光谱范围的末端处

可能存在灵敏度的损失。

[0056] 参数bλ表示参考光谱范围ΛM中最接近所讨论的波长λS的波长：

[数学式6]

[0057] 参数cλ借助于目标光谱仪在每个波长处的分辨率来确定。分辨率被定义为目标光

谱仪的假定高斯脉冲响应的半高宽(FWHM)。其通常由制造商在光谱仪的技术注释上给出。

分辨率也可以通过利用光谱仪测量单色光源来获得。FWHM可以在光谱范围内变化。参数cλ
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可以通过进行以下计算来获得：

[数学式7]

[0058] 最后，借助于在光谱范围ΛS的每个波长λS处的参考平均光谱sM和目标光谱仪的脉

冲响应CMS来获得为目标光谱仪S确定的平均光谱。因此，可以通过下式获得模拟平均光谱

s’S[λ]：

[数学式8]

其中，sM(i)表示参考平均光谱中的点。

[0059] 为了获得目标光谱仪的完整平均光谱，对目标光谱仪S的光谱范围ΛS的每个波长

重复计算数学式8。

[0060] 为了获得针对每个样品而计算的平均光谱s’S，对集合A中的每个参考样品重复该

计算。

[0061] 平均光谱的确定或模拟的质量取决于三个参数aλ、bλ和cλ的值的确定或估计的质

量。这是因为可能发生可用于目标光谱仪S的技术信息不足以令人满意的精度来确定这些

值。于是需要使用参考数据库来定义光谱的良好建模的标准。

[0062] 根据本发明的有利实施例，所述方法包括以下步骤：针对子集B的每个样品，通过

目标光谱仪在计算的平均光谱s’S与测量的平均光谱sS之间进行调整。这是可能的，因为参

考数据库BAM和目标数据库BBS是两个相关数据库，即基于对相同样品进行的测量。

[0063] 对于该调整步骤，可以根据以下等式使用例如残差平方和(RSS)：

[数学式9]

[0064] 通过详尽地验证对于每个参数的一组值，可以使用针对参数aλ、bλ和cλ的强力策略

来优化该函数。

[0065] 确定平均光谱s’S的步骤14在调整步骤之后结束。因此，获得存储在目标装置的电

子模块中的目标数据库BAS，所述目标数据库由集合A的每个样品的平均光谱来填充。

[0066] 然后，需要获得所有光谱测量结果s’i，即，针对所计算的平均光谱s’S中的每一个

的一系列n个光谱。为此，在生成变量的步骤16中，从每个平均光谱s’S生成n个光谱。

[0067] 对于该步骤16，假定相同样品的光谱测量结果的变化遵循多元正态定律

(multivariate  normal  law)。在这种情况下，概率密度函数是由下式定义的高斯函数：

[数学式10]

其中μ表示期望值，∑表示协方差矩阵，并且|∑|表示协方差矩阵的行列式。N是变
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量的数量，即目标光谱仪S的光谱范围内的波长λS的数量(N

＝card(ΛS))。T表示矩阵的转置。

[0068] 在当前情况下，μ由根据数学式8计算的平均光谱s’S来限定。协方差矩阵∑是未知

的。

[0069] 在方法1的步骤17中，估计协方差矩阵。为此，使用针对子集B的样品而测量的并存

储在目标光谱仪S中的数据库BBS中的光谱。这是因为该数据库可以由具有i行和j列的矩阵

X表示。光谱测量结果按照行来构成，使得变量(即波长λS)按照列来构成。

[0070] 根据该记法，矩阵X的列i由Xi表示，并且μi根据以下等式表示矩阵X的列i的平均

值：

[数学式11]

数学等式11表示在第i个波长处的平均光谱的吸光度。

[0071] 协方差矩阵∑是大小为N×N的方形矩阵。它借助于矩阵X根据以下等式进行估计：

[数学式12]

[0072] 一旦已经估计了协方差矩阵∑，就可以根据数学等式11来确定概率密度函数的

值。例如，可以借助于合适的软件进行该确定。例如，可以使用能够生成正态(或高斯)多元

分布的已知统计软件或诸如MATLAB或C的编程语言来实施值的该生成。

[0073] 借助于数学等式11和12，然后可以确定n个高斯向量。数字n的选择是任意的。这些

高斯矢量表示模拟用目标光谱仪S测量的光谱的光谱s’i(λ)。

[0074] 总之，协方差矩阵∑包含与样品从一次扫描到另一次扫描的光谱测量结果的可变

性有关的所有信息。如在上述实施例中所描述的，∑的估计基于子集B的所有样品，以便其

具有足够的质量。然而，取决于样品的性质，仅少数样品就可以足以获得对∑的良好估计。

此外，如果样品的完整集合A包含非常不同的化学材料或物质，则利用目标光谱仪测量更多

样品以用于估计∑可以是有用的。

[0075] 最后，还可以通过考虑高频噪声或测量噪声来获得协方差矩阵∑的更可靠的估

计。可以在由其高频信号测量的光谱数据中识别测量噪声，该高频信号是由频谱信号本身

调制的。

[0076] 可以使用协方差矩阵的对角线项来计算该类型的噪声。噪声取决于所测量的吸光

度水平。检测器所得的信号越小，吸光度越高，并且测量噪声的影响也越大。

[0077] 测量噪声可以通过其方差V来表征：

[数学式13]

V＝E[(b‑E[b])2],

其中E表示平均运算符，并且b是测量的噪声信号。

[0078] 可以找到测量噪声的方差与测量中的吸光度水平之间的关系。例如，可以通过使

用具有各种吸光度水平的样品的集合来估计光谱仪的该关系。根据变型，具有各种漫反射
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水平(例如10％、20％、30％…99％)的 材料适合于该估计。也可以使用其他材

料。

[0079] 利用光谱仪测量每种材料，并且以与先前提到的光谱测量相同的方式将数据存储

在矩阵中，即存储在m列和n行的矩阵中，其中m对应于用于测量的波长的数量，并且n是每个

样品测量的光谱的数量。接下来，对于每个频谱，必须使用适用于该目的的处理信号的技术

将噪声信号与测量信号分离。该技术可以涉及例如低通滤波器、带通滤波器或Savitzsky‑

Golay滤波器。也可以使用能够降低高频噪声的任何其他滤波器。

[0080] 将这样的滤波器应用于光谱测量结果s导致光谱数据s0不包含任何噪声。噪声br

本身可以根据等式br＝s0–s来计算。

[0081] 对于每个吸光度水平，借助于数学等式13来确定噪声的方差。然后，获得第一列中

包含噪声的方差且第二列中包含吸光度水平的数据表。为了获得等式V＝f(A)，借助于指数

曲线对该表的两列之间的关系进行建模，其中A表示吸光度水平。指数曲线具有以下等式中

描述的形式：

[数学式14]

f(x)＝αeβx,

其中，可以使用适用于优化V(A)的建模的标准统计软件来计算参数α和

β，以便将其更好地调整到测量数据。

[0082] 一旦已经获得噪声的方差与吸光度之间的关系，就可以通过将与所讨论的吸光度

水平相对应的噪声的方差V添加到如上所述的协方差矩阵∑的对角线项∑ii中来修改所述

协方差矩阵的对角线项：

[数学式15]

∑′ii＝∑ii+α(i)eβ(i)μ(i) ,

对于1≤i≤N，并且其中α(i)和β(i)表示吸光度与噪声的方差之间的指数数学等

式14的优化参数。N是目标光谱仪的光谱范围的波长的数量，也是参数对(α(i) ,β(i))的数

量。

[0083] 因此，在生成变量的步骤16结束时，对于所计算的每个平均光谱s’S，n个光谱s’i将

完成数据库BAS。

[0084] 在记录步骤18中，然后将数据库BAS记录在目标装置的电子模块中。

[0085] 根据一个实施例，记录的数据库BAS然后可以用于配置目标光谱仪S的其他操作。

例如，可以根据使用数据库中存在的所计算的光谱s’i(λ)的校准方法来实现校准光谱仪的

步骤20。

[0086] 其他操作可以遵循数据库的记录，例如化学计量模型的配置，或数据库用于利用

光谱的测量结果的统计工作的任何其他用途。

[0087] 通常，上述根据本发明的方法的所有确定、计算和/或估计步骤由计算模块来实

施。该计算模块包括至少一个计算机(如图1中附图标记130所示)、中央或计算单元、模拟电

子电路(优选地专用的)、数字电子电路(优选地专用的)和/或微处理器(优选地专用的)和/

或软件装置。

[0088] 当然，本发明不限于刚刚描述的示例，并且在不脱离本发明的范围的情况下，可以

对这些示例进行许多布置。
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