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光谱分辨率：拉曼分析的一个关键参数 
 
 
摘要: 

能否选择正确的光谱分辨率来优化拉曼测量是决定实验成败的关键因素之一。 在本篇技术报告

中，我们考虑并进一步讨论那些决定光谱分辨率的参数以及仪器状态，我们将会讨论： 

1. 光谱分辨率对于拉曼光谱的作用。 

2. 采用高色散光栅以增进光谱分辨率，在可见和近红外激光激发下使用高色散光栅所受到的限

制。我们也将讨论使用高色散光栅怎样减少了光谱仪所收集到的拉曼散射光数量，因而降

低了仪器的通光效率。 

3. 使用具有较长的共焦长度的光谱仪来增进光谱分辨率而不会损害仪器的通光效率。 

4. 提供一些实例说明在拉曼测量中使用较高光谱分辨率对于确保不丢失重要信息的重要性。 
 
 
 

拉曼光谱中蕴涵了很多信息，在多数情况下，光谱分辨率是关系到从中提取出有关信息的

一个关键参数。光谱分辨率越好，就越容易区分开相似的化合物，区别出相似的分子结构，并

且精确测量到材料的应力和压力效应。 

 
1. 光谱分辨率 
 

光谱分辨率（R）是指在光谱中分辨细节特征的能力，其定义为 R = λ/Δλ，其中 Δλ 在波

长为 λ 时能够区分开的波长差的最小值。在拉曼光谱中，研究者感兴趣的信息可能是由小的峰

位移动、相近谱带之间的分离或者谱带宽度的微小变化提供的。如图 1 所示，低光谱分辨率可

能会导致可能的信息损失，这一点是至关重要的。 

 

   高光谱分辨率

   低光谱分辨率 

拉曼位移 

图 1：分辨率对于确定拉曼光谱细节的效果。 
 

此处我们将对现代色散型拉曼光谱仪中影响光谱分辨率的几个参数做出评价，也将列举一

些具体实例来说明所讨论的问题。在此，我们将重点讨论单级单色仪的光谱仪。在色散型拉曼

光谱仪中，单级单色仪是最常采用的配置，可以提供高的通光效率，系统体积紧凑。图 2 给出

了基于 Czerny Turner 设计的一种单级单色仪结构示意图。入射狭缝宽度、衍射光栅的刻槽密

度（N）、衍射光栅焦长（F）以及探测器几何大小等要素共同决定了拉曼光谱所能够达到的

最终分辨率。 
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图 2 : Czerny-Turner 设计的配置结构示意图，图中显示出了决定光谱分辨率的光学组件。 
 
 
2.  刻痕密度和焦长：决定色散的两个关键特征量 
 

光谱仪的色散度 D 是一个通常用于描述光谱仪分光能力的属性，它是充分理解分辨率的中

间变量。对于第 k 级衍射，色散度 D 与衍射角β的余弦值成正比，其关系可以表示为：

D=dλ/dx=cosβ/kNF 
 
 
2a. 衍射光栅对色散度的影响 
 

衍射光栅是由在材料表面上刻划出一系列彼此严格平行的、等宽等间距的凹槽制成的。光

栅具有色散分光的作用，刻槽密度越大（N 的单位是 gr/mm，代表每毫米刻槽条数），其色散

分光本领就越高。光栅的色散度与刻槽密度大小成线性关系（即：1800 gr/mm 光栅色散本领

是 600 gr/mm 光栅色散本领的 3 倍），然而，在下文§2d 中我们将会看到光栅的刻槽密度是不

能无限增大的。如图 3a 所示，在焦长相同的情况下，一个 600 gr/mm 的光栅在 CCD 芯片上

提供的光谱图像范围是 1200 gr/mm 光栅的 2 倍，但是分辨率则只是后者的一半。要使用

1200 gr/mm 光栅收集和 600gr/mm 光栅相同的光谱范围，必须在不同的入射角α记录两次。 

Detector plane 
Detector plane 

Grating 1200gr/mm
CDD channels

Grating 600gr/mm 
CDD channels

918 

1286 

 
图 3a :两个不同刻槽密度的衍射光栅色散效果示意图，图中分别显示出了相应的CCD上收集到的光谱范围。 
 

从图 3b 可以看出， 具有较大刻槽密度的光栅具有较高色散度，因而就具有较高的光谱分

辨率。高色散度使得谱峰变得尖锐，使之更接近其自然宽度。它能够展现出两个或多个彼此接

近的谱峰各自的形状。在图 3b 中，600 gr/mm 光栅给出的异丁苯丙酸（ibuprofen）的拉曼光

谱比较粗糙，而 1800 gr/mm 光栅给出的拉曼光谱则比较精细，显示出很多细节。这些细节是

必不可少的，例如，可以用来确定晶体（多晶型现象）的结构。 
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图 3b : 不同光栅收集的异丁苯丙酸（ibuprofen）的拉曼光谱，显示出通过增加光栅刻槽密度所带来的光谱分辨率的提
高(N= 600,950,1800 grooves/mm)。数据采用 LabRAM ARAMIS 拉曼光谱系统测量，该系统能够提供四种可互换的
光栅选择。 
 

总之，光栅的选择是一个重要的参数，使用者必须同时考虑所需要的光谱分辨率和测量速

度，从而做出最优选择。 
 
2b. 光栅焦长对于色散度的影响 
 

焦长 F 同样影响到色散度，焦长越长，相应地色散度越高，从示意图 4b 中可以看出这一

点。图 4a 中给出了在同样实验条件下，分别采用 LabRAM (F1=300 mm)和 LabRAM HR 
(F2=800 mm)两种不同焦长的光谱仪所测得的光谱的结果对比。 

 
与光栅不同的是，在光谱仪中，焦长是固定的，不可互换。所有其它组件相同情况下，焦

长最终将决定色散度和分辨率的差异。长焦长有利于观察到光谱中精细的细节部分。 
如果不需要高色散度，通常可以采用刻槽密度较小的光栅，但是反过来则是不正确的，下

一节中将解释这个问题。 
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图 4 : 焦长 300/800mm 的效果对比，(a) 在严格相同的实验配置条件下，采用 LabRAM (F1=300mm) 和 LabRAM 
HR (F2=800mm) 测量的阿斯匹林的拉曼光谱对比图，  (b) 不同焦长导致色散度改变的示意图。 
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2c. 为了最佳光谱分辨率而在焦长和刻槽密度之间作出平衡 
 

在一定程度上，刻槽密度和焦长是可以相互补偿的。然而，使用高密度光栅补偿短焦长带

来的分辨率低是存在限制的。事实上，对于一个光栅来说，存在一个所能够达到的最大波长

λmax ，其大小可以用基本光栅方程计算得出： 
 

λ = (sinα+sinβ)/(10-6 kN) ( λ单位是 nm, N 单位是 gr/mm) 
 

对于+1 阶衍射光，k=1，收集的最大波长λmax 对应于α=π/2-Δ 和β= π/2 ，其中偏移角 Δ 
是入射光和衍射光之间夹角，在此情况下， sinβ=1 而 sinα<1，从而λmax< 2×106/N。 

 
例如，采用 1800gr/mm 光栅时，理论上能达到的最大波长λmax＝1111 nm，而采用

3600gr/mm 光栅时，相应的最大波长λmax＝555 nm，这就意味着不能使用 532nm 的绿色激光

记录拉曼光谱。 
 
然而，在这些理论算中，我们并没有考虑在λmax 时候由于光栅的非最佳覆盖而导致的限

制，在下面的示意图中，我们对一个长焦长(F=800 mm)的和一个短焦长(F=300 mm)的光谱仪

做出了对比。在给定相同的波长和相似的色散度条件之下，使用 1200 gr/mm 刻槽密度长焦长

光栅的仪器工作在较小的 α 角（图 5a），而使用 3600gr/mm 刻槽密度短焦长光栅的仪器工作

在较大的 α角（图 5b）。第二种情况下，光栅仅仅收集到从入射狭缝射入的光的一部分，因此

会造成严重的信号损失。 
 

5a 

 
 

 

 
 
 
 
 

入射狭缝 

 

M1 

M2 

α 

F=800mm 

1200gr/mm 

探测器 

入射狭缝 

 

α 

M1 

M2 
F=300mm 

3600gr/mm 

5b 

探测器 

图 5: 配备长焦长(F=800mm)低密度(1200gr/mm)光栅的仪器配备与短焦长(F=300mm)高密度(3600gr/mm)光栅仪器

在同样的给定波长λ下提供同样的色散度的比较。蓝色区域对应于入射光而粉色区域代表能到达探测器的波长λ的
衍射光。 
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借助于 LabRAM HR 的配置，我们能够把长焦长(F=800mm)与中等刻槽密度联合起来，从

而在紫外(200nm)到近红外(1064nm)整个拉曼光谱范围内提供较高的光谱分辨率，而不会导致

任何信号损失。LabRAM HR 系统的设计同样可以保证光谱议的配置接近其最佳通光效率。 
 
2d. 如何表示色散度  
 

光栅及其焦长的搭配配置使得在光谱仪的焦平面上，也就是探测器所在平面上，光按照波

长 λ线性展开。因此，色散度 D，可以表示为每毫米多少纳米（nm/mm）的形式。在已知探测

器的单个像元的尺寸以后，也可以把通频带表示为每个像元多少纳米（nm/pixel）的形式。例

如：当色散度 D= 1nm/mm，单个像元尺寸为 26µm 时，通频带 BP=0.026nm/pixel。 
对于拉曼光谱工作者而言，色散度也可以转换成每个像元上的拉曼位移，单位是          

cm-1/pixel。拉曼位移与波长之间关系是：Δνpeak=1/λexcitation-1/λpeak，其中 Δνpeak 即拉曼峰的拉

曼位移，　λexcitation 和 λpeak 分别是激发光和拉曼峰的波长。使用这一单位的一个结果是，增大

激发波长时，色散度得到了提高（如图 6 所示）。如果色散度采用 cm-1/pixel 做单位，那么必

须说明是在什么波长下计算的。 
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图 6 :用 cm-1/pixel 表示的色散度与激发波长和焦长之间关系。数值分别对应于 LabRAM HR (F=800mm) 和 LabRAM 
(F=300mm), 1800gr/mm 光栅, 相元尺寸 26µm。 
 
3.  入射狭缝：色散和分辨率之间的联系 
 

探测器位于光谱成像系统的焦平面上，入射狭缝的物理宽度成像于探测器之上。狭缝的像

在探测器上的宽度 Ws 给出的就是分辨率。用波数表示的话这个关系就是： 
R (cm-1)= D(cm-1/mm) x Ws (mm) 

从图 7 中可以看出狭缝宽度对分辨率的影响。需要注意的是：由于必须综合考虑其它相耦

合的参数对信号采集进行优化，所以狭缝宽度 Ws 不能无限度地减小。 
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 图 7 :狭缝宽度 Ws 对于 CCl4光谱分辨率的影响 。 
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4. 应用实例 
 
4a.硅薄膜结构中的应力 
 

电子工业设备中广泛使用应力硅以实现性能的增强（与无应力硅相比），这种应力硅是在

SixGe1-x 基底之上生长一薄层单晶硅。可以利用 532nm 绿光激发下的拉曼光谱同时探测在

SixGe1-x 层和 Si 层的应力分布情况。监控应力分布的参数是 Si-Si 振动峰的位置，在 SixGe1-x

和 Si 中该峰分别位于 511cm-1 和 518cm-1 。由于这些峰的频率位移非常小，所以这种测量需

要很高的光谱分辨率。 
图 8a 给出了该种样品的一个特征光谱。从图中可以看到，使用 1800 gr/mm 的较高色散

度光栅，能够区分开两个 Si-Si 振动模，可以清晰地观察到 518cm-1 外层的 Si-Si 振动峰。而

600 gr/mm 较低色散度光栅的效果就相差很多。 
图 8b 中的拉曼成像清楚地证明，为了正确表征这一应力结构，必须正确监控帽层结构中

Si-Si 振动模的很小的频率位移。要满足这一要求，1800gr/mm 光栅给出的分辨率是必不可少

的。 
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图 8: 8a: 采用 600gr/mm 和 1800gr/mm 光栅记录的光谱显示出感兴趣的两个峰，其中后者给出了更好的分辨率。用于
提供峰位移图像的拟合曲线用红色标出。 
8b: 带有交叉阴影花样的 SiGe 晶片上硅薄膜 40x40µm 区域的峰频率位移图像。同一区域分别采用 1800gr/mm 和 
600gr/mm 光栅进行拉曼成像。图中显示了帽层中 Si-Si 振动峰的位置，强调了使用高分辨光栅(1800gr/mm) 得到的图
像更清晰。 
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4b.  突出表征天然金刚石的弱拉曼峰 
 

拉曼系统配置的灵活性，不但能够测量金刚石样品的拉曼振动峰，同时可以测量其荧光辐

射。荧光光谱能够提供有关金刚石质量的重要信息（参见应用技术报告参考文献：Carbon 
04）。图 9 显示的实例中，LabRAM HR 系统配备 2400gr/mm 光栅，其光谱分辨率足以观察

到位于 575.7nm 附近的一个很弱但是很重要的峰（虚线框内）。 
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图 9: 在-190°C 温度下采用 514.5nm 激光激发得到的拉曼光谱。4 条光谱是使用 LabRAM HR 系统 (800mm 焦长)在样
品上同一点采用从 600gr/mm 低分辨到 2400gr/mm 高分辨 4 种光栅记录的。 
 
 
结论  
 

在诸多应用领域，不同的光谱分辨率在反映样品细微变化时显示出不同能力，由此得到的

单个光谱或者图像也形成了鲜明的对比。一台光谱议的焦长、色散光栅和狭缝宽度等主要参数

的作用至关重要，它们决定了该光谱仪提供样品准确信息的能力。使用低分辨率拉曼系统时，

在很多情况下，光谱工作者会错过一些信息，而这些对于全面了解样品性质则是非常有价值的。

一台灵活适应的拉曼光谱仪，可以根据应用所需，既能提供高光谱分辨率，又能提供低光谱分

辨率，同时保持仪器的通光效率，从而不损害到拉曼测量的结果。只有长焦长的拉曼系统才能

在光谱分辨率方面提供这种灵活性。 
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