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  对图象重建的分子动力学方法进行了改进, 使用能更快收敛的蛙跳格式, 并添加规整化项以保持图像细节; 同

时还对图像重建的共轭梯度方法进行了分析, 揭示了它与分子动力学方法的联系和区别; 比较了两种方法的重建

结果, 分析了两种方法对于有噪声图像重建时的优缺点.

关键词: 中子半影成像, 非线性重建, 分子动力学方法, 共轭梯度方法

PACC: 1420C, 5270, 5255M

* 中国工程物理研究院双百人才基金 ( 批准号 : 42603) 资助的课题 .

�E-mail: yubobnu@ 163. com

1. 引 言

中子 半 影 成 像 是 目 前 用于 惯 性 约 束 聚 变

( inertial confinement fusion, ICF) 实验中的重要诊断

手段
[ 1—7 ]

. 作为内爆产物的中子, 相对于 X 射线、α

粒子、质子等而言, 可轻易穿透高密度内爆核, 在揭

示燃料压缩区的尺寸、形状、均匀性、DT燃料离子温

度随半径的分布等信息等方面具有先天的优势. 为

了较好地分辨内爆核结构, 理论上要求实验诊断的

空间分辨率好于 5 μm. 实验上的分辨率已从 1988

年的 80 μm
[ 1 ]

提高到 2002 年的 20 μm
[ 2, 3 ]

, 而新近

建成的美国 NIF 装置和即将建成的法国 LMJ 装置

将要实现 5—10 μm
[ 4 , 5]

的分辨率.

为了实现 5 μm 的分辨率, 发展高精度的重建

方法非常重要. 包括我国科研工作者在内的各国科

学家对中子成像的解谱方法等方面进行了许多深

入的研究, 解谱方法也从最初的维纳滤波
[ 8, 9]

和自相

关滤波( filtered autocorrelation, FAC)
[ 10 ]

等线性方法,

发展到遗传迭代算法( genetic algorithm, GA)
[ 11 ]

、禁忌

搜索 算 法 ( tabu search, TS) [ 12]
和 分 子 动 力 学

( molecular dynamics, MD) [ 13 ]
等非线性重建方法.

本文对两种非线性重建方法进行了研究. 首先

将对分子动力学方法做进一步的改进, 使用更快收

敛的蛙跳格式, 并添加规整化项以保持图像细节;

然后对图像重建的共轭梯度方法进行了分析, 揭示

了它与分子动力学方法的联系和区别; 通过模拟不

同源的中子半影成像, 比较两种方法的重建结果,

分析了两种方法对于有噪声图像重建时的优缺点.

2. 中子半影成像原理及重建

  中子半影成像原理如图 1. 探测的像由中央的

亮区、中间的环形半影区和外围的本底区组成, 实

际有用的信息来自环形半影区, 从半影区重建源的

强度分布, 即中子通量分布. 优化后的中子半影成

像诊断系统的各参数如图 1 所示
[ 14 ]

, 中子半影成像

的半影孔材料一般选用钨
[ 1 5]

, 中子探测器一般采用

氘化闪烁体探测器
[ 1 6]

.

图 1  半影成像的原理
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探测器探测到的强度分布 g( x, y) , 可以看作

是源的强度分布 f( x, y) 经过半影孔点扩展函数

h( x, y) 的卷积作用之后, 加上噪声 n( x, y) 得到, 即

g( x, y) =∫∫h L0

L0 + L1

x,
L0

L0 + L1

y

×f -
L0

L1

x,
L0

L1

y dxdy + n( x, y) . ( 1)

  使用如图 2 所示的两种源, 正向模拟得到的中

子半影成像测试图像如图 3 所示.
图 2 模拟所用源

( a) 等强度 E 源 ( b) 不等强度 E 源 ( c) 不等强度 E源 40 dB 噪声 ( d) 不等强度 E 源 20 dB 噪声

图 3  中子半影成像模拟结果

  当满足如下近轴条件时, 半影孔的点扩展函数

可以认为是空间不变的, 半影成像近似为线性过程

2reff

L1 + L0

L0

≥ Dobject

L1

L0

, ( 2)

其中, reff 为半影孔的有效半径, Dobjec t 为源的直径,

L0 为中子源到半影孔中心的距离, L1 为半影孔中心

到探测面的距离, 且有 L1 m L0 . 此时,

g( x, y) = f( x, y) í h( x, y) + n( x, y) . ( 3)

  这样, 源信息就可以通过维纳滤波、自相关滤

波等等线性方法进行重建. 然而, 真实的成像过程

中, 点扩展函数不是严格的空间不变. 为了得到高

分辨率的反演诊断图像, 空间不变性假设和线性重

建方法显然不能满足要求, 需要进行非线性重建的

探索.

3. 分子动力学方法

  分子动力学方法, 目前是广泛用于材料科学领

域, 它是指对于粒子构成的多体系统, 用计算机模

拟粒子的运动过程, 并从而计算系统的结构和性

质. 粒子在固体材料中输运时, 粒子和材料分子间

存在分子力作用, 粒子运动满足经典牛顿定律. 当

粒子停止运动时, 粒子所在的位置即是系统势能最

低处.

分子动力学方法最早用于图像处理的是 Hou

等人
[ 17 ] , 通过引入虚原子、虚团簇的方式, 创造性地

将分子动力学方法引入到射线治疗计划的优化处

理上. 后来经过 Liu等人的工作, 分子动力学方法被

引入到了中子半影成像的重建处理上, 在重建等强

度“E”源方面取得了良好的结果.

与遗传迭代等其他用于半影成像重建的非线

性方法相比, 分子动力学方法更具时间优势. 遗传

迭代等方法均是从一个初始猜测的值开始, 按扫描

方式逐元进行随机微扰, 再按价格函数判断是否接

受, 计算量巨大. 分子动力学方法与之相比, 按力的

方向扰动, 搜索方向明确, 计算量相应减少.

分子动力学方法将中子半影成像反演过程看

作一个多分子体系向平衡状态演化的优化过程, 优

化目标是找到一个估计源使得它和真实源的差别

最小. 该差别用目标函数 O( f) 描述为

O( f) =6
Nx

X
6

Ny

Y

[ 6
nx

x
6

ny

y

f( x, y) h( X, Y; { x, y} )

- g( X, Y) ]
2
, ( 4)

式中, f( x, y) 为中子源强分布, h( X, Y; { x, y} ) 为

点中子源在探测器上的响应, 也即是点扩展函数,

g( X, Y) 表示探测器输出的中子半影像. 中子半影
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成像反演过程中, 此时的目标函数 O( f) 表示该体

系的势函数

V( ri ) = O( f) . ( 5)

  当该系统达到平衡状态时, 系统势能最小, 此

时的中子源的源强分布为最优解. 这样对中子半影

像的反演就归结为求源平面上的源强分布, 使得该

分布对应的系统势能最小. 因此, 可以根据系统势

能求解各点各时刻的力, 各点在力的作用下随时间

演化, 直到系统达到稳定状态. 于是便有

Fi = F( xi , yi ) = mi

d2fi

dt
2 = -

dO( f)
dfi

, ( 6)

mi =26
nx

x j
6

ny

yj
6

NX

X
6

NY

Y

h( X, Y; { xi , yi } )

×h( X, Y; { x j, yj } ) . ( 7)

式中, Fi = F( xi , y i) 表示第 i 个分子处的源强, t为

虚拟演化时间, mi 为第 i 个分子的质量.

Fi = -
dO( f)

dfi

= -
d

dfi

{ 6
NX

X
6

NY

Y

[ 6
nx

x
6

ny

y

f( x, y)

×h( X, Y; { x, y} ) - g( X, Y) ]
2
}

= - 26
nx

xj
6

ny

yj

f( x j, y j)

×6
NX

X
6

NY

Y

h( X, Y; { xi , yi } )

×h( X, Y; { xj , yj} ) + 26
NX

X
6

NY

Y

g( X, Y)

×h( X, Y; { xi , yi } ) . ( 8)

  Liu 等使用了 Verlet 格式
[ 13]

对 ( 6) 式差分, 但

Verlet格式有收敛速度太慢、不稳定的缺点. 我们使

用收敛速度更快的蛙跳( leap-frog) 格式
[ 18 ]

. 蛙跳算

    

法是 Verlet算法的变化, 涉及半时间间隔的速度, 即

fi ( t + Δt) = fi ( t) + Δt·vi( t + Δt /2) ,

vi ( t + Δt/2) = vi ( t - Δt/2) + Δt·Fi ( t) /mi .

( 9)

  令 Δt = h, t = nh, 则有如下的迭代公式:

f
( n + 1 )
i = f

( n)
i + Δt·v

( n + 1 /2)
i

v
( n + 1 /2 )

i = v
( n- 1 /2)

i + Δt·F
( n)

i /mi .
( 10)

  同时, 为了克服问题的病态, 也就是当数据带

有误差时, 保证解在真解附近连续地依赖于数据,

不会把误差或噪声过分地放大, 我们在目标函数

O( f) 中引入规整化项
[ 19]

O( f) =6
NX

X
6

NY

Y

[ 6
nx

x
6

ny

y

f( x, y) h( X, Y; { x, y} )

- g( X, Y) ] 2 + α
2

Jα( f( x, y) ) , ( 11)

式中, Jα( f) 是附加惩罚项, 它使问题得到规整化

项, 参数 α是两项的协调和折衷.

一般情况下, Jα( f) 可写成

Jα( f( x, y) ) = 6
nx

x
6

ny

y
φ( Δf ) , ( 12)

式 中, Δ f =
�f/�x

�f/�y
=

fx

fy

, Δ f =

�f
�x

2

+ �f
�y

2

是图像 f 的梯度场. 将 Jα( f) 对 f 作

变分, 得到

�
�f

α
2

Jα( f) = α·div φ′( Δf )
2 Δf

Δf . ( 13)

  Charbonnier[ 20]
给出的函数为 φ( t) = 1 + t2 -

1, 这样

�
�f

α
2

Jα( f) = α·div
1

2 1 + Δf 2
Δf . ( 14)

     

( a) 等强度 E 源

n = 1527 P = 0 . 99999

( b) 不等强度 E 源

n = 6765 P = 0. 99130

( c) 不等强度 E源 40 dB 噪声

n = 1320 P = 0. 97864

( d) 不等强度 E 源 20 dB 噪声

n = 285 P = 0 . 94762

图 4 分子动力学方法重建结果
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  在使用蛙跳格式, 规整化项, 像素值非负和最

大容忍值限制后, 分子动力学方法 10000 步内的最

优的重建结果如图 4 所示. 等强度 E 源的 ( a) 图结

果非常好, 这是得益于像素最大容忍值限制, 但其

缺点在不等强度 E 源的图 ( b) 表现出来; 不等强度

E 源在信噪比为 40 dB 时的结果( c) , 对源形状保存

还比较完好, 但当信噪比下降到 20 dB 的结果 ( d)

时, 已经有严重的畸变. 分子动力学方法对图像背

景的控制非常好, 但即使使用蛙跳格式, 收敛速度

也很慢, 因为计算时, 需更新每一步的力 Fi, 时间花

销巨大, 重建过程通常需要数小时.

图中的 P 是为定量的反映散射中子对中子半

影成像诊断系统的影响而引入的相关度. 设重建结

果为 f′( x, y) , 参考结果为 f( x, y) , 二者相关度 P

定义为

P = 6
x, y

f( x, y) * f′( x, y)

/ 6
x, y

f2 ( x, y) * 6
x, y

f′2 ( x, y) , ( 15)

当重建结果与参考结果完全一致时, 相关度 P 为 1;

两者差别越大, P 越小.

4. 共轭梯度方法

  当探测器记录图像为 400 ×400 像素, 发射源按

40 ×40 离散点描述时, 中子半影成像的成像过程可

以如下表示:

6
nx

x
6

ny

y

f( x, y) h( X, Y; { x, y} ) = g( X, Y) , ( 16)

展开即

f1 , 1h1, 1 ( 1 ∶400, 1 ∶400) + f1, 2h1 , 2( 1 ∶400, 1 ∶400)

+ ⋯ + f40 , 39 h40, 39 ( 1 ∶400, 1 ∶400)

+ f4 0, 40 h40 , 4 0( 1 ∶400, 1 ∶400)

= g( 1 ∶400, 1 ∶400) . ( 17)

  经过数据重排, 方程变形为 Ax = b. 其中, x 为

1600 ×1 的矩 阵, b 为 160000 ×1 的 矩阵, A 为

160000 ×1600 的矩阵. 此时矩阵 A 太大, 重排 A 对

内存要求过高, 不易实现. 但幸运的是, 实际有用的

信息只来自于半影区, 只占数据量的小部分, 提取

半影区的数据就足够重建源信息. 设 n 为半影区的

数据量大小, 则 b 为 n ×1 的矩阵, A为 n ×1600 的

矩阵. 一般而言, n >1600 , 方程有唯一解.

方程 Ax = b 的解是最小二乘解, 即是使误差度

量 E = ‖b - Ax‖2
取最小的解. 由于

E =‖b - Ax‖
2

= ( b - Ax)
T
( b - Ax)

= bTb - 2bTAx + xTATAx, ( 18)

令
�E
�x

= - 2ATb + 2ATAx = 0, 得到计算最小二乘法

的法方程 ( ATA) x = ATb . 原方程中 A不正定对称但

列满秩, 这时 A
T
A是正定对称的, 这样求解 ( A

T
A) x

= ATb 可以考虑使用共轭梯度方法
[ 21] , 并且在重建

有噪声图像时适当添加规整化项.

用共轭梯度方法重建的结果如图 5. 当无噪声

时, 无论是等强度 E 源的图 5( a) , 还是不等强度 E

源的图 5( b) , 重建结果都相当满意; 对信噪比较高

的图 5( c) , 此方法与分子动力学方法相比, 对源形

状和强度也保持较好, 但因对重建图像本底的控制

不够, 相关度上也得不到体现; 当信噪比较低到 20

dB 的图 5( d) , 重建结果也明显比分子动力学要好.

而且更具优势的是计算时间, 整个重建过程仅需几

分钟. 不过仅仅从结果上来看, 噪声对背景的影响

非常大.

其实取完整的数据并对 A 做变形: A = [ A1 ,

A2 , ⋯, A1600 ] , An 为 160000 ×1 的矩阵, 有

AT
1 A1 AT

1 A2 ⋯ AT
1 A1600

AT
2 A1 AT

2 A2 ⋯ AT
2 A1600

⋯ ⋯ ⋯ ⋯

AT
16 00 A1 AT

160 0A2 ⋯ AT
1600 A1600

x =

AT
1 b

AT
2 b

⋯

AT
160 0b

.

( 19)

  对比分子动力学里的 Fi = F( xi , y i) = Fx, y 便

可以发现

F1, 1

F1, 2

⋯

F40, 40

= 2

hT
1 , 1 g

h
T
1 , 2 g

⋯

hT
40 , 40 g

- 2

hT
1 , 1 h1 , 1 hT

1, 1 h1 , 2 ⋯ hT
1, 1 h40, 40

h
T
1 , 2 h1 , 1 h

T
1, 2 h1 , 2 ⋯ h

T
1, 2 h40, 40

⋯ ⋯ ⋯ ⋯

hT
40 , 40 h1 , 1 hT

4 0, 40 h1, 2 ⋯ hT
40, 40 h40 , 4 0

f1 , 1

f1 , 2

⋯

f40 , 40
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= 2

A
T

1 b

AT
2 b

⋯

A
T

16 00 b

- 2

A
T

1 A1 A
T

1 A2 ⋯ A
T

1 A160 0

AT
2 A1 AT

2 A2 ⋯ AT
2 A160 0

⋯ ⋯ ⋯ ⋯

A
T

1600 A1 A
T

1 600 A2 ⋯ A
T

16 00 A1600

x1

x2

⋯

x1600

. ( 20)

( a) 等强度 E 源

n = 808 P = 0. 99999

( b) 不等强度 E 源

n = 800 P =0 . 99999

( c) 不等强度 E源 40 dB 噪声

n = 402 P = 0 . 96893

( d) 不等强度 E 源 20 dB 噪声

n = 107 P = 0 . 92267

图 5 数据提取 +共轭梯度方法重建结果

  可见, 分子动力学每次迭代计算的力实际也是当

次结果残差量的 2 倍. 重建过程中, 分子动力学方法

先根据残差量求解力, 然后在力的微扰下求解源信

息; 而共轭梯度法是在残差量的梯度方向求解, 理应

共轭梯度法的收敛比分子动力学方法快, 且更准确.

图 6 为全部数据的共轭梯度方法重建结果. 对

比图 5 表明, 当无噪声时, 即数据为精确值时, 均能

准确的重建结果; 但更多的有误差的数据并不意味

着能得到更准确的重建结果, 因为 ATA 能带入更多

的病态.

( a) 等强度 E 源

n = 585 P = 0. 99999

( b) 不等强度 E 源

n = 608 P =0 . 99999

( c) 不等强度 E源 40 dB 噪声

n = 257 P = 0 . 95412

( d) 不等强度 E 源 20 dB 噪声

n = 42 P = 0. 90534

图 6 全部数据的共轭梯度方法重建结果

5. 结  论

  在模拟得到不同源的中子半影成像的探测图

像基础上, 分别使用改进的分子动力学方法和共轭

梯度方法进行非线性重建, 考察分析了重建效果.

用蛙跳格式代替 Verlet格式改善了重建图像的收敛

速度; 添加规整化项可以适当的抑制图像边缘的

扩散. 分子动力学方法能很好地能抑制重建图像

的背景噪声, 但当探测图像信噪比较低时结果会

产生较严重的失真. 共轭梯度方法重建速度相对

于分子动力学方法占明显优势, 在信噪比较高时

重建结果非常理想, 但当信噪比降低后 , 重建图像

的背景噪声会显著的提高 . 目前的重建方法对高

噪声的探测图像还有待改进, 这将是我们以后研

究的重点.
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Abstract
Neutron penumbral imaging is an important diagnosis technique in laser-driven inertial confinement fusion

experiment. In order to refine the resolution of 5 μm, it is necessary to develop nonlinear methods in reconstructing the

detected imaging. In this paper, the authors improve the molecular dynamics method by using the Leap-frog format to

increase convergence, and adding the edge-preserving regularization to suppress the edge-diffusion. Furthermore, the

conjugate gradient method is also studied, and the relationship and differences between these two methods are revealed.
Comparing the reconstruction results of the two methods, the advantages and disadvantages are analyzed for detecting

images with noise.
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