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透射光栅谱仪测谱不确定度分析
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透射光栅谱仪广泛应用于惯性约束聚变和其他激光等离子体相互作用领域.而辐射光谱的精确测量依赖于测

量设备的不确定度.本文从标定过程出发,分析了标定实验对透射光栅各级衍射效率带来的不确定度.结合标定实

验带来的不确定度,分析了实验结果解谱过程带来的不确定度.给出了 0.1—5 keV能段测量光谱的不确定度.
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1 引 言

在惯性约束聚变及其他激光与等离子体相互

作用领域,部分激光能量被等离子体吸收后转化为
X射线,而 0.1—5 keV能区的软 X射线占整个等离
子体辐射的绝大部分. 通过诊断激光等离子体发射
的软 X射线谱,可以研究激光与物质的相互作用、
等离子体中的原子物理过程及高温物质的特性等.
透射光栅有着测谱范围宽, 谱分辨较好, 及与记录
元件匹配简单等特点, 作为一种重要的色散元件,
在软 X射线能谱测量中得到了广泛应用 [1−8]. 为了
利用透射光栅谱仪进行光谱测量,首先必须知道透
射光栅衍射效率,包括绝对衍射效率和各级之间的
相对衍射效率 [9−12]; 其次需要对实验测量结果进
行解谱处理,得到时间积分的光谱结构. 为此,许多
科研工作者对透射光栅衍射效率以及测量结果解

谱过程进行过一系列的研究 [13−16].
透射光栅谱仪测得光谱的不确定度 (其他工作

中也表述为误差)主要来自于透射光栅标定过程和
测量结果解谱过程. 在北京同步辐射源上, 我们利
用单色性很好的软 X射线源,对用于惯性约束聚变
研究的透射光栅衍射效率和 CCD响应灵敏度进行
了实验标定,并将标定结果应用于打靶实验 [17−20].
本文根据标定过程及实验结果解谱过程,分析了透
射光栅实验结果的不确定度. 分析方法上, 根据观

测项是否进行统计分析,分别使用了 A类和 B类不

确定度分析方法.

2 透射光栅衍射效率标定带来的不确
定度

透射光栅的标定实验是在北京同步辐射装置

软 X射线束线站上完成的,实验布局图如下图 1所

示, 与文献 [17]的图 1一致.在本文中对装置不做

详细介绍.

在透射光栅相对衍射效率测量中, X射线 CCD

上会获得如图 2(a)所示的典型的衍射光谱.将衍射

光谱沿平行色散方向积分做截面图, 如图 2(b), 同

时记录下做截面图所选区域位置.将每级衍射峰下

的积分面积,然后各峰积分面积扣除相同宽度的本

底面积得到各级衍射峰的积分净强度 In(n > 0), I0,

I1, I2, · · · 分别是衍射光谱零级、一级、二级衍射
峰. 通过下式可以计算得到相对衍射效率:

η relative
n =

I±n

I0
, n = 1,2,3, · · · (1)

在绝对衍射效率测量中,将光栅狭缝同尺寸的

狭缝置于光栅狭缝同样的位置,由 X射线 CCD记

录下狭缝透过光图像,图像区域积分计数值扣除同

样面积的本底计数,得到光源净强度 I. 通过下式获
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得绝对衍射效率:

ηabsolute
n =

I±n

I
, n = 1,2,3, · · · (2)

光栅狭缝尺寸为 la1 × la2, 快门响应时间为 ta,
光栅各级衍射到 CCD 上的计数为 Nan, 独立狭缝
尺寸为 lb1 × lb2,快门响应时间为 tb, CCD上计数为
Nb. 考虑到入射到光栅狭缝和独立狭缝上光源强度
与源强稳定性、入射到狭缝面的空间位置、光源

的单色性有关, 会给实验结果带来不确定度, 此外

狭缝尺寸的测量、CCD计数、快门响应时间都会

带来不确定度,故引入时间、空间、高次谐波修正

项 t ′, r′, λ ′. 则 (2)式变为

ηabsolute
n =

Nan/(ta · la1 · la2)

Nb/(tb · lb1 · lb2)
· t ′ · r′ ·λ ′,

n = 1,2,3, · · · (3)

下面逐项分析 (3)式中各项的不确定度.

图 1 实验布局示意图

图 2 (a)典型的透射光栅衍射光谱; (b)典型的衍射强度积分值

2.1 快门响应时间 t 的不确定度分析

透射光栅标定过程中,曝光时间由机械快门控

制,曝光时间的准确性直接影响着透射光栅标定的

准确性. 因此,在透射光栅标定前,需要对机械快门

响应特性进行标定.

我们在 0.3 keV条件下测量机械快门响应特性.

调整单色器和谐波抑制镜,使得单色光能量保持为

0.3 keV, 将样品架上的孔移入光路中, 控制机械快

门,用 X射线 CCD记录不同曝光时间下的通光量.

X射线 CCD获得的典型光斑记录图像如图 3所示.

将光斑区域的 CCD 计数进行积分, 并扣除大小相
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同的非光斑区域本底积分计数,获得快门标称曝光
时间内光斑在 X射线 CCD上产生的净计数值.实
验标定时间和计数关系如图 4所示. 可以看出,光
斑在 CCD 上产生的计数与曝光时间呈线性关系,
最小二乘法拟合得到的表达式为

N = kt +b

= 4.13858×107t +2.41705×106. (4)

利用上式,进一步得到快门不同响应时间内的

不确定度为 δ t =
N −b

k
− t,则相对不确定度为 [21]

δ t
t
=

N −b
kt

−1. (5)

根据 (5) 式得到快门响应时间的相对不确定
度,见图 5. 为减小衍射效率标定过程带来的不确定
度,标定实验中采用的曝光时间一般大于 0.5 s.

图 3 CCD记录的光斑图像

图 4 快门标定结果与拟合图

2.2 独立狭缝和光栅狭缝尺寸的不确定度
分析

在标定实验中,独立狭缝和光栅狭缝长度大于
光源尺寸, 因此其长度不会带来不确定度. 分别在
Nikon MM-40 型号光学显微镜下测量独立狭缝和
光栅狭缝宽度,通过人工多次 (n次)判读后取平均
值得到, 其标准不确定度采用 A 类不确定度评定
方法.
标准不确定度 A类评估的信息来源于对一个

输入量进行多次重复测量得到的测量值,采用统计
分析方法计算标准不确定度 [21].

图 5 快门标定得到的时间相对不确定度

多次重复测量得到的算术平均值为

x̄ =
1
n

n

∑
i=1

xi. (6)

单次测量的实验标准差采用贝塞尔法计算

u(xi) = s(xi) =

√
1

n−1

n

∑
i=1

(xi − x̄)2. (7)

算术平均值的实验标准差为

u(x̄) = s(x̄) =
s(xi)√

n
. (8)

系统相对不确定度为

δx
x

=
s(xi)

x̄
√

n
. (9)
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每个测量值经过 10 次测量, 独立狭缝和光栅

狭缝宽度相对不确定度分别为

δ la1

la1
= 1.5%,

δ la2

la2
= 1.8%. (10)

厂家提供的该仪器自身测量精度引起的不确

定度为 (3+ l)/50,我们所用的独立狭缝和光栅狭缝

宽度大致为 0.050 mm,测量带来的不确定度分别为

0.061 µm, 相对不确定度为 0.122%. 由此引入的 B

类不确定度为 δB.

综合独立狭缝和光栅狭缝测量过程中的 A类

和 B类不确定度,得到总的相对不确定度 [21,22]:

δ la1

la1
=
√

1.5%2 +0.122%2 = 1.505%,

δ la2

la2
=
√

1.8%2 +0.122%2 = 1.804%. (11)

2.3 CCD计数的不确定度分析

统计涨落是测量仪表的固有特性,给实际带来

了不少麻烦. 为了提高测量精度或准确性, 通常用

多次测量的平均值来近似代表其测量的真实值.当

计数强度较大或只适合单次测量时, 可用单次测

量的结果 N 来近似代替平均值或真实值, 并由此

估计单次测量的标准不确定度 δ ,测量结果可写成

N +δ = N +
√

N
[23]

. 标准不确定度 δ 的绝对值随计
数 N 的增大而增大, 相对不确定度随计数 N 的增

大而减小, δN/N = 1/
√

N.

图 6 CCD作用原理

CCD 作用原理如上图 6 所示. 光子入射到

CCD灵敏面,产生电子空穴对,电子空穴对经过模

块转化为电信号,在记录面上形成计数. 光子入射

灵敏面产生电子空穴对是随机过程, 存在着涨落,

CCD量子效率 η0与入射光子数 N0的乘积 η0N0存

在着不确定度 δ (η0N0). (响应灵敏度为量子效率 ×
计数转化率)相对不确定度为

δ (η0N0)/η0N0 =
√

η0N0/η0N0

= 1/
√

η0N0. (12)

记录面上计数为 (γ 为 CCD电子空穴对转化为计数
值的增益因子,与 CCD增益设置有关)[19]

N +δN = η0N0 · γ +δ (η0N0) · γ. (13)

相对不确定度为

δN/N = δ (η0N0) · γ/(η0N0) · γ

= 1/
√

η0N0 =
√

γ/N. (14)

在标定实验中我们得到 γ 约为 2.0,考虑 CCD
统计涨落带来的影响, 然而即使是三级衍射, 其计
数积分值也普遍超过 2× 105, 带来的统计涨落不
确定度约为 0.31%, 一级和二级衍射计数积分值
达到 106, 107 数量级,带来的不确定度约为 0.14%,
0.04%. 在不确定的分析中,我们引入统计涨落带来
的最大不确定度为 0.31%. 此类不确定度为 B类不
确定度.

2.4 修正项带来的不确定度

2.4.1 光源强度稳定性修正带来的不确定度
在光栅标定过程中,同步辐射的光源强度随时

间衰减, 因此需要对光源强度进行修正. 在同步辐
射光源中,完成电子注入后,出射 X射线光强与储
存环内电子束流强度近似成正比关系,因此可以通
过电子束流强度变化近似得到 X射线源强变化. 北
京同步辐射光源强度时间关系如图 7所示.

图 7 北京同步辐射光源强度时间关系图

由于我们标定过程中,切换时间仅为 1—2 min,
从图中可以得到,束流强度时间变化如此短时间内
带来的不确定度小于 0.1%,在透射光栅衍射效率标
定过程中我们引用这一最大不确定度. 然而, 北京
同步辐射光源时间上并不连续, 3 ns周期中束流宽
度为 0.2 ns, 不同于惯性约束聚变领域中具体的 X
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射线辐射情况,这必然给标定和实验的精度带来影
响,需要更深入的研究.

2.4.2 光源强度空间不均匀性修正带来的不
确定度

在标定过程中,光栅和狭缝方向尽可能与光斑
空间分布较缓的方向正交. 即光斑空间分布水平变
化较缓, 则狭缝和光栅竖直. 在独立狭缝和光栅狭
缝轮流调换过程中,图像峰值位置精确到每个像素
点, 保证两者处于光源上同样位置. 典型的独立狭
缝和光栅狭缝成像数据见图 8. 可以看到,两图峰值
完全重合. 这样只需考虑 CCD 成像面上一个像素
点范围带来的不确定度.
本实验 CCD标定过程中记录了光源空间强度

分布.典型图形见图 9. 取图 9右边图像光源沿竖直

方向下降最快部分引入一个像素 20 µm范围内的

不确定度,作为光源不均匀性变化带来的最大不确

定度.取值计算得到最大不确定度为 1.4%.

图 8 典型的独立狭缝和光栅狭缝成像数据

图 9 CCD记录的光源强度数据, (b)为沿竖直方向强度值

2.4.3 高次谐波修正带来的不确定度
在 0.8—5 keV范围内,同步辐射光源不含高次

谐波, 光源相对纯净, 标定过程中不存在高次谐波
带来的不确定度.在 0.1—0.7 keV能区范围内, CCD
显示一级衍射计数为

N1(λ ) =N − 1
2

N1

(
λ
2

)η2

(λ
2

)
η1

(λ
2

)

− 1
3

N1

(
λ
3

)η3

(λ
3

)
η1

(λ
3

) . (15)

三级以上高次高次谐波由于份额太小未作考虑. η1,

η2, η3 为一级、二级、三级衍射效率.在一级衍射

效率的计算中, 由于高次谐波的带来的不确定度

计算过于复杂,参考平面镜反射率标定实验中高次

谐波带来的最大不确定度 2.5%,在 0.1—0.7 keV范

围内对光栅衍射效率引入高次谐波不确定度 2.5%.

在二级和三级衍射效率的计算中,无需考虑高次谐

波带来的影响.

2.5 其他不确定度分析

在标定实验中, 光栅衍射图形基本左右对称,

由光栅放置等原因造成的衍射不对称带来的不确

定度等,设置为 2%.
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2.6 各不确定度汇总

结合以上分析,根据 (3)式

ηn =
Nan/(ta · la1 · la2)

Nb/(tb · lb1 · lb2)
· t ′ · r′ ·λ ′,

以及合成不确定度的评定方法, 进行不确定度合
成 [21,22].
对于数学模型 y = f (x1,x2, · · · ,xn),当所有输入

量是彼此独立、不相关时,合成标准不确定度的方

差可按右式给出, δ (y)2 = ∑n
i=1

( ∂ f
∂xi

)2
δ (xi)

2. 其中

标准不确定度 δ (xi)有的按照 A类方法评估 (如狭
缝、长度等), 有的按照 B类方法评估 (如 CCD计
数等).

0.8—5 keV 能区内的光栅衍射效率标定不确
定度表达式为(

δηn

ηn

)2

=2
(

δN
N

)2

+2
(

δ t
t
)2 +

(
δ la1

la1

)2

+

(
δ la2

la2

)2

+(δ t ′)2 +(δ r′)2 +(2%)2

=(0.31%)2 +2
(

δ t
t

)2

+(1.504%)2

+(1.804%)2 +(0.1%)2 +(1.4%)2

+(2%)2, (16)

(16) 式中, 后三项为修正项带来的不确定度,

包括光源随时间变化带来的不确定度、空间不均

匀性带来的不确定度、及其他实验因素带来的不

确定度. 后三者直接引入相对不确定度, 因此不去

要分母,都是百分数. 前面几项的分母,是求其相对

不确定度表达式决定的. 则在 0.1—0.7 keV能区内

光栅衍射效率不确定度表达式为(
δηn

ηn

)2

=2
(

δN
N

)2

+2
(

δ t
t

)2

+

(
δ la1

la1

)2

+

(
δ la2

la2

)2

+(δ t ′)2 +(δ r′)2 +(δλ ′)2 +(2%)2

=(0.31%)2 +2
(

δ t
t

)2

+(1.504%)2

+(1.804%)2 +(0.1%)2 +(1.4%)2

+(2.5%)2 +(2%)2. (17)

由 (16), (17) 式得到的 24# 和 25# 两块光栅衍

射效率相对不确定度见图 10,而标定得到的衍射效

率见图 11. 由于 24# 光栅衍射效率偏小,导致标定

过程中 CCD 计数偏小, 不确定度相比较 25# 光栅

大一些. 图 10(a)中 0.8和 0.9 keV两个能点处相对

不确定度较大,是因为两处同步辐射光源强度较大,

因此需要更短的快门曝光时间. 根据图 4 的分析,

较短的快门时间会带来较大的不确定度.

图 10 标定所得透射光栅衍射效率相对不确定度 (a) 24# 光栅; (b) 25# 光栅

3 解谱过程带来的不确定度

透射光栅谱仪解谱公式为 [24]

Is = 8.132×10−27 · l3(l1 + l2)(l2 + l3)λ 2N1

S1S2dη1ηCCD
. (18)

由光栅解谱过程出发,得到不确定度由以下方
面带来, l1, l2, l3,S1,S2,λ ,N1,η1,ηCCD, 0级的选取, 0

级 1级边界的选取,去高级过程,多道求平均,图像

左右不对称的误差,各能点光栅衍射效率、CCD响

应灵敏度插值等.

3.1 长度测量带来的不确定度

以上为用卷尺测量的光源到空间分辨狭缝 l1、
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空间分辨狭缝到光栅 l2、光栅到 CCD的距离 l3,根

据误差传递公式, l1 + l2 的绝对不确定度为

δ (l1 + l2) =
√
(δ l1)2 +(δ l2)2

=
√

0.452 +0.582

= 0.73,

相对不确定度为 0.73/(1070.5+ 2180.8) = 0.045%.

l2 + l3 的绝对不确定度为

δ (l2 + l3) =
√

(δ l2)2 +(δ l3)2

=
√

0.582 +0.582 = 0.82,

相对不确定度为 0.82/(1390.2+ 2180.8) = 0.023%.
l3 的相对不确定度为 0.04%.
用 Nikon MM-40型显微镜观测 14×50 µm空

间分辨狭缝, 通过人工多次 (10 次) 判读后取平均
值得到,其标准不确定度采用 A类不确定度评定方
法. S1 和 S2 带来的相对不确定度分别为 0.43%和
0.5%.
于是,各种长度宽度测量带来的总的相对不确

定度为

图 11 标定所得透射光栅衍射效率及不确定度 (a) 24# 光栅; (b) 25# 光栅

表 1 神光Ⅲ原型透射光栅谱仪长度测量值

第一次 第二次 第三次 第四次 第五次 算术平均值 x̄ 实验标准差 u(xi) 标准不确定度 u(x̄)

l1/mm 1070 1071 1071.5 1069 1071 1070.5 1 0.45

l2/mm 2180 2180.5 2181 2181.5 2181 2180.8 1.3 0.58

l3/mm 1390 1389.5 1390.5 1390 1391 1390.2 1.3 0.58

δ l
l
=
√

0.045%2 +0.023%2 +0.04%2 +0.43%2 +0.5%2 = 0.66%. (19)

3.2 λ 带来的不确定度

mλ = d
y
l3

=
d
l3
(y − y0), y0 为 0 级位置, 则

λ 的不确定度主要由 l3, y, y0 带来, 其中 y0 =
1
2
(ypeak + ypeak). 对于 ypeak, ypeak 点不确定度为

δ (y0) =

√
1
2

u(ypeak)2 +
1
2

u(ypeak)2 = 10 µm.

其中 ∆r为最小像素点,则

δ (y− y0) =
√

δ (y)2 +δ (y0)2 =

√
(

∆r
2
)2 +102

= 14.1 µm.

以神光Ⅲ原型 20120110053 发透射光栅谱仪数据
为例,认为透射光栅谱仪能测量的最大有效能量为
5 keV,此时对应的一级色散距离 y− y0 值最小, 对
波长的选取会带来最大的不确定度,则最大相对不
确定度为

δλ =

√(
δ (y− y0)

y− y0

)2

+

(
δ l3
l3

)2

=

√(
14.1

57×20

)2

+

(
0.58

1390.2

)2
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= 1.2%. (20)

3.3 η1带来的不确定度

η1 带来的不确定度由本文 2.3 部分, 由图 10
给出.

3.4 ηCCD引起的不确定度

ηCCD 引起的不确定度见图 12,在文献 [19]进
行了详细讨论.

图 12 标定所得 CCD响应灵敏度

3.5 CCD计数带来的不确定度分析

此类不确定度为 B类不确定度,相对不确定度
为 δN/N =

√
γ/N. 处理方法在本文 2.3 部分进行

了详细描述.

3.6 杂散光带来的不确定度分析

在透射光栅谱仪使用过程中,由于杂散光的存
在及较硬 X射线直接穿透光栅而不经过衍射,会在
CCD记录面上出现杂散光,这会给 CCD计数带来
不确定度.我们将其视为整套透射光栅谱仪本身计
数的 B类不确定度.由于该不确定度与具体实验现
场杂散光情况、光源强度、光栅状态等因素有关,
在此引入一般性不确定度 3%.

3.7 扣本底带来的不确定度分析

在透射光栅谱仪使用过程中, 往往记录数据
之前会扣除暗电流等因素带来的 CCD 本底, 也就

是说计数 N = N0 −N′, N0 为 CCD初始计数, N′ 为

CCD本底. 该过程也会带来 A类不确定度.目前我

们使用的 CCD 本底一般为 300 左右计数, 我们以

此来得到扣除本底带来的不确定度.根据上述 CCD

计数不确定度分析,得到(
δN
N

)2

=
δN2

0 +δN′2

N2 =
γN0 + γN′

N2

=
γ(N +2N′)

N2 =
γ(N +600)

N2 . (21)

3.8 N1引起的不确定度 (解谱过程)分析

N1为 X射线一级衍射的 CCD读数. CCD读数

去高级存一级过程存在不确定度.需要了解解谱过

程. 首先, λ0 的选取问题.其为 CCD能测最小波长,

一般从远离 0级的第一个波谷算起, δλ0 =
∆r
2

µm.

N1(λ ) =N(λ )− 1
2

N1

(
λ
2

)
η21

(
λ
2

)
− 1

3
N1

(
λ
3

)
η31

(
λ
3

)
,

四级及以上衍射忽略不计.则

u(N1(λ ))2 =u(N(λ ))2 +
1
2

u
(

N1

(
λ
2

)
η21

(
λ
2

))2

+
1
3

u
(

N1

(
λ
3

)
η31

(
λ
3

))2

+u(λ0)
2. (22)

u(λ0) 由上面 λ 引起的不确定度计算方法得到.

u(N)由先前计算得出, η21, η31 由标定实验给出.

3.9 多道求平均带来的不确定度分析

多道求平均, 左右不对称, 解谱时各能点光栅

衍射效率、CCD响应灵敏度插值,带来不确定度无

法确定,未考虑三级衍射以上的高级衍射带来会带

来不确定度,给出相对不确定度 3%.

3.10 各不确定度汇总

综合以上各个方面带来的不确定度,得到

δ Is

Is
=

√(
δ l
l

)2

+

(
δλ
λ

)2

+

(
δη1

η1

)2

+

(
δηCCD

ηCCD

)2

+

(
δN
N

)2

+

(
δN杂散
N杂散

)2

+

(
δNback

Nback

)2

+

(
δN1

N1

)2

+0.032. (23)
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将上述分析结果编入透射光栅谱仪解谱程序,
以神光Ⅲ原型 20120110053 发透射光栅谱仪数据
(图 13)为例,对图中 815道数据 (图 13中黄线)进
行解谱,得到光谱及不确定度结果. (CCD响应灵敏

度 1.6—5 keV范围内的不确定度标定实验未给出,
计算过程中根据 0.1—1.5 keV 范围给出的实验不
确定度,设置 1.6—5 keV范围内的不确定度为 4%)
(24# 光栅) .

图 13 神光Ⅲ原型 20120110053发透射光栅谱仪图像

图 14 神光Ⅲ原型 20120110053发 815道各能点解谱相对不
确定度

图 14和图 15显示了神光Ⅲ原型 20120110053
发透射光栅谱仪数据得到的解谱结果, 可以看到,
在 1 keV以下,光谱不确定度相对较大,而在 1 keV
以上, 光谱不确定度相对小一些, 这主要是由于标
定衍射效率不确定度引起.

4 结 论

根据北京同步辐射装置上开展的透射光栅衍

射效率标定实验,分析了标定过程带来的不确定度,

并分析了实验结果解谱过程带来的不确定度. 以

神光Ⅲ原型 20120110053发次打靶实验结果为例,

分析了测量光谱的不确定度. 结果显示, 光谱能量

在 0.1—1 keV时,测量不确定度约为 8%—14%;在

1—5 keV时, 不确定度约为 7%—9%. 这种不确定

度的差异主要由透射光栅衍射效率标定过程引起.

通过透射光栅谱仪测谱不确定度的系统分析,对了

解不确定度各组成部分,改善透射光栅谱仪不确定

度情况,提高其测谱精度,有着十分重要的作用.

图 15 神光Ⅲ原型 20120110053发 815道解谱结果及不
确定度
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Uncertainty analysis of the measured spectrum
obtained using transmission grating spectrometer
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Abstract
Transmission grating spectrometer is applied in the area of inertial confinement fusion and other laser plasma interaction ex-

periments. Accurate spectrum estimation depends on the measurement uncertainty. Based on the transmission grating diffraction
efficiency calibration experiments, the uncertainty of diffraction efficiency is analyzed. Then the uncertainty of X-ray spectrum un-
folding progress is investigated. The total uncertainty of the measured spectrum is obtained for 0.1 to 5 keV.
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