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基于光栅分光法的相干衍射成像*
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提出一种可以通过单次曝光实现 PIE (ptychographic imaging engine)成像的方法,该方法用正交光栅将入射细

光束衍射为传播方向不同的子光束簇以对样品进行照明,并用 CCD同时记录各个子光束所形成的衍射光斑阵列.

该方法很好地克服了现有 PIE方法的成像质量易受机械扫描误差影响和数据采集时间过长两个缺点,具有很好的

实用价值.
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1 引 言

相干衍射成像 CDI (coherent diffraction imag-

ing) 是一种用迭代算法直接从所记录的物体散射

斑恢复物体强度和相位的成像技术. 它最早在 1969

年由Hoppe[1]提出,后经 Fienup[2,3]和Misell[4]的改

进而逐步发展起来. 由于其不需要复杂的光学元件,

成像质量不受透镜像差的影响,理论上 CDI能够获

得接近衍射极限的空间分辨率 [5−8],同时对使用环

境的要求比传统的干涉技术低很多. 鉴于这些优

点,在 X-射线和电子束等短波长成像领域, CDI技

术得到较多的研究并取得较大进展[9−12]. 但由于其

需要利用小孔对待测物体进行限制,因此所成像的

视场较小, 而且对于相位分布稍微复杂的物体, 传

统 CDI往往计算收敛速度较慢或者不收敛,因此对

于实际应用来说, CDI方法存在很大不足. 为了克

服 CDI的缺点, 2004年 Faulkner和 Rodenburg[13,14]

提出一种改进的 CDI 算法并命名为 PIE (ptycho-

graphic, imaging engine). PIE方法通过用局域照明

光场对待测物体进行横向扫描并同时记录相应的

衍射光斑序列,只要相邻两次照明区域间有一定比

例的重叠, PIE方法就可以快速而且可靠地重建出

物体的相位像和强度像.和传统的 Fienup算法相比

较, PIE方法可以对任意结构和任意大小的物体进

行成像,不仅重建收敛速度快而且所成的像具有很

高的信噪比 [15,16],现在已经在可见光 [17]、X射线
[18,19]、电子束 [20,21] 频段获得成功. 但目前的 PIE

技术具有两个主要的缺点. 首先, 由于需要对待测

量样品进行横向步进扫描, PIE技术的数据采集时

间较长,在可见光频段总的数据采集时间在 20 min

以上, 而 X-射线频段的数据采集时间甚至可达几

个小时. 如此长的数据采集时间, 对整个成像系统

的稳定性有很高的要求,在数据采集过程中系统的

振动、样品变性和光源本身参数的变化都可能引

起实验失败. 其次, PIE成像精度严重依赖于步进扫

描机构的定位准确度.常用的机械扫描台的单次定

位精度往往低于 1 µm,压电陶瓷扫描的单次定位精

度在 1 nm左右,在 PIE的数百次扫描定位过程中,

定位误差的逐次积累很容易引起成像精度降低甚

至使成像失败. 由于这两个缺点的存在,目前的 PIE

技术暂时还不可能进行大范围的实际应用.

为了克服步进扫描方法给 PIE 技术带来的缺

点,本文从理论上提出了一种新的光路安排和相应

的图像重建方法来实现单次曝光 PIE成像.在所提

出的方法中,现有 PIE技术中的单一光束照明被正
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交光栅所衍射出的数十数子光束同时照明代替,且

所有这些光束在物体平面上存在一定的重叠.这些

照明光束在穿过待测样品时,若待测量样品的散射

足够弱 (大部分 PIE实验中所用的样品都满足此条

件), 则各透射光仍然基本沿着原来的方向继续传

播,并在样品后的记录面上形成一组彼此分离的衍

射斑. 这样的光路安排和所得到的数据, 完全满足

现有 PIE技术的成像要求,因此可以用来对待测量

样品进行精确的相位和强度重建. 由于不再需要对

样品进行逐步扫描, 所有的数据可以通过 CCD的

一次曝光而全部得到记录,数据采集时间大幅度缩

短, 同时由于没有机械扫描, 扫描误差积累所带来

的影响完全不存在,所以现有 PIE技术的两个最主

要的缺点全部得以解决. 本文在给出理论分析的同

时,进行了细致的模拟计算并详细地讨论了本方法

的适用范围和优缺点.

2 现有 PIE算法简介

现有 PIE的基本光路如图 1所示. 一个空间局

域的照明光波 (可以是被平面波照明的小孔的透射

光波)传播一段距离后到达待测样品面, 形成分布

为 P(x,y)的照明光; 待测样品相对于照明光在 x-y

平面内做 M 行 N 列扫描, 位于样品后方且和样品

距离为 z的 CCD记录样品在每个扫描位置时所形

成的衍射光斑 Imn(x,y). PIE 方法要求样品在相邻

两次扫描位置时, 有一定比例的面积被重复照明.

以 4×4移动矩阵为例,样品在编号为 1—4的四个

扫描位置时,四个照明位置的相对位置关系如图 2

所示.

图 1 PIE基本光路

在图 1和图 2所示记录条件下,对样品进行扫

描并记录下全部散射斑 Imn(x,y) 后, PIE 将按如下

步骤重建样品的相位像和强度像:

1)对待测样品的分布 O给一个随机猜测,比如

振幅为 0—1的随机分布,相位为 0;

2)计算照明光 Pm,n照射样品 O后在 CCD记录

平面上所形成的衍射光斑 Em,n,即

Em,n = F (Pm,n ·O) = |Em,n|exp(iφm,n), (1)

其中 φm,n 为对应的相位分布, F( ) 表示正向传播

菲涅耳衍射积分, F−1( )表示反向传播菲涅耳衍射

积分;

3) 使用实际记录的衍射光斑的振幅分布

sqrt(Im,n) 代替 |Em,n|, 并保留相位不变, 得到更新

后的 E ′
m,n,即

E ′
m,n = sqrt(Im,n)exp(iφm,n), (2)

其中 sqrt表示开根号;

4)逆传播 E ′
m,n到待测样品面,得到更新的样品

出射波函数 Dm,n,即

Dm,n = F−1 (E ′
m,n

)
; (3)

5)通过以下公式根据照明光分布 Pm,n 对待测

样品分布 O进行更新,得到

O′ = O+
|Pm,n|

|Pm,n|max

conj(Pm,n)

|Pm,n|2 +α
(Dm,n −Pm,n ·O), (4)

其中 α 为防止 |Pm,n|2 为 0处分母无意义, conj表示

取共轭;

6)逐次使用记录的所有光斑重复步骤 2到步

骤 5,并将上一个循环更新后的样品分布 O′ 将会作

为下一个循环样品分布的初始值 O传递下去;

图 2 照明光对待测样品进行扫描 4次时照明光的扫描分布

7)当所有记录的光斑都迭代过一次之后计算

误差 SSE =
(
||Em,n|2 − Im,n|

)
/N, 若 SSE 足够小, 则
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计算得到的 O即为重建结果,否则再重复以上步骤

2到步骤 6,直到获得较小的 SSE 为止.
图 2 所示的相邻位置间的照明重叠是 PIE 技

术最为重要的改进,由于远场散射斑是重叠区域和

非重叠区域所透射的光的相干叠加,这种重叠对样

品不同位置处的相位关系进行了锁定,客观上起到

了全息中参考光的作用. 也就是说, PIE没有单独使

用参考光,但是客观上却达到了和使用参考光类似

的效果.这是 PIE与其他 CDI方法相比较有较快的

收敛速度和较高的成像精度的客观原因所在.

3 基于光栅分光的单次曝光 PIE方法

为克服现有 PIE的缺点,本文提出一种避免使

用机械扫描的 PIE方法,该方法的光路如图 3所示.

一束细激光束照射到二维光栅上后, 光栅的衍射

作用使入射细激光束被衍射为沿不同方向传播的

N ×N 光束矩阵, 并同时照射到待测样品上. 待测

样品和光栅间的距离在一定范围内时,相邻的子光

束将在样品表面上将形成类似图 2所示的照明重

叠.同时当待测样品的衍射能力足够弱时 (大部分

PIE成像所用的样品满足此条件),各子光束的透射

光束大体上仍然沿着原来的方向继续传播,处于样

品后面一定距离处的 CCD上将接收到彼此分离的

衍射光斑矩阵,也即每一个照明子光束所形成的衍

射光斑都会被 CCD不同的区域所记录. 图 3所示

的光路用子光束的空间错位代替现有的 PIE 技术

的机械扫描,用 CCD靶面的不同区域代替现有 PIE

技术的时间记录序列,所以图 3所示光路完全满足

PIE技术在照明和数据记录两方面的要求,可以用

标准的 PIE 理论从所记录到的散射斑阵列重建出

样品的振幅和相位像.

图 3 利用光栅实现相干衍射成像的装置

在图 3所示的光路中,所有的散射斑可以通过

CCD的一次曝光而全部得以记录,所以的曝光时间

可以由原来的 20 min以上降低到 1 s以下,因此对

系统和样品的稳定性要求大为降低. 同时, 图 3中

没有任何的机械扫描装置,因此机械扫描误差对样

品的成像精度的影响完全不存在. 所以采用图 3所

示的光路,现有 PIE技术的两个主要缺点可以完全

得以克服.

为了验证上述方法的可行性,我们进行了详细

的计算机模拟分析. 假设待测样品具有图 4(a) 和

(b) 所示透射率和相位分布, 其中相位分布范围为

0—π,振幅分布范围为 0—1. 直径为 1.28 mm的圆

形平行光经过密度为 90线/mm二维正弦光栅后变

成 4× 4 束子照明光并传播 25 mm 到达待测样品

面,在待测样品平面上形成图 4(c)所示的照明光场.

由于各相邻子照明光束之间有部分重叠,起到了现

有 PIE中用照明光进行扫描的作用. 待测样品的透

射光传播 100 mm后形成图 4(d)所示的衍射光斑阵

列, 由于各个子衍射斑之间相互分离, 因此它们可

以分别用于图像重建. 为了和实验室实际使用的参

数一致,假定 CCD像元大小为 6.4 µm,像素个数为

2048×2048,激光波长为 0.6328 µm. 上述模拟参数

是在考虑实验可行性的前提下而选择的,如在上述

参数条件下 6.4 µm像元正好可以在计算过程中使

光斑的相位能满足采样定理要求,同时 2048×2048

个像素又确保可以记录到 16个光斑.

图 4 (a)待测样品的振幅分布; (b)待测样品的相位分布; (c)照
射到待测样品的照明光的分布,一共有 16个子照明光; (d)记录
的衍射光斑的振幅分布

在实际的实验中,一束光通过光栅以后可以变

为数百束衍射光,但由于 CCD靶面的尺寸有限,只

有中间的几级衍射光束能得以记录,如果将相位光
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栅看作余弦叶级数的叠加,则其中真正起作用的部

分仅仅是中间几个低阶级数, 而不是光栅的全部.

所以在模拟计算中可以不考虑光栅的真实结构,而

将正交光栅的表达式 T (x,y)假定为

T (x,y) = ∑
m=1,3
n=1,3

4cos

[
kmαx√

(mα)2 +L2

]

× cos

[
knαy√

(nα)2 +L2

]
, (5)

其中 k为波矢,即 k = 2π/λ , α 为 1638.4, L为光栅

到 CCD的距离 125 mm, 所有长度和坐标 (x,y)单

位都是微米,通过计算可以精确地得到图 4(c)中的

16个子光束的复振幅分布.为了简单起见,我们假

定光栅的各级衍射能量相等, 但并不必须如此. 在

实际实验中, 样品平面上的照明光可以用 ePIE 或

者波前调制法预先进行精确测量,并由此得到记录

平面上的衍射光斑的复振幅分布,同时由于它们彼

此独立因此可以分别截取出来并传播回样品所在

平面,得到满足 PIE要求的各个子光束的复振幅分

布.各个子光束之间的主要区别在于它们有各不相

同的相位倾斜因子,而且愈靠近边沿倾斜因子愈大,

为了使相位能满足采样定理要求, 要确保相邻像

素的相位差小于 2π, 因此倾斜因子的大小必须根

据所用 CCD像元等参数进行合理选择,也即选择

合适密度的光栅和合适的光斑数,这也是为什么在

模拟计算中选择 4× 4个子光束, 而不是更常见的

5×5等奇数分布的原因.

采用这种方法, 进行迭代运算 50 个循环共

50×16 = 800次迭代之后所得到的重建结果如图 5

所示. 其中图 5(a)为再现的样品振幅分布,图 5(b)

为再现的样品的相位分布,图 5(c)为迭代过程中的

误差 SSE 变化,可以发现经过 800次迭代后误差变

为 0.007. 从这个模拟计算结果可以看出,本文所提

出的方法能够较好地恢复待测样品的分布.

虽然上述模拟计算很好地验证了本文所提方

法的可行性, 但与标准 PIE 方法相比, 最终的精度

明显偏低. 标准 PIE方法的重建误差可以达到 10−5

(鉴于篇幅的限制, 标准 PIE 方法的重建过程和结

果不再给出详细描述). 主要原因在于,虽然对于弱

散射样品,其各个子衍射光斑的主要能量都集中于

基频光中,但依然有一些高频信息散播到相邻衍射

光斑的位置,变为其他衍射光斑的噪声. 图 4(d)右

上角的局部放大图为左侧方框内的振幅分布取 log,

可以明显看出每个子光斑之间还有很多高频信息,

因此截取出来的光斑并不是准确的光强分布,往往

夹杂其他子光斑的信息,同时由于截取出子光斑的

范围有限,包含样品细节信息的高频量往往不能够

准确截取出来,因此与标准 PIE相比收敛速度和最

终图像的精度都会有所降低. 由于出现上述结果的

主要原因是迭代过程中使用的子光斑并不是完全

准确的分布, 因此可以同时使用相邻的 2 个, 4 个

甚至更多的子光斑为一组进行计算.当用单个子光

斑进行迭代运算误差基本不变时,选用相邻的 2个

子光斑为一组进行迭代运算,当其误差基本不变时,

再使用相邻的 4个子光斑一组进行迭代运算,如此

逐步增加每次迭代中子光斑的个数,直到所有子光

斑同时用于迭代, 这样在重建物体的过程当中, 子

光斑之间的高频信息就能够得到越来越准确的更

新, 能够进一步降低重建结果的误差. 为验证此思

想的正确性, 我们做了另一模拟计算,计算结果在

图 6中给出.首先,在 A阶段单独使用图 4(d)中所

示的各个光斑进行恢复计算, 迭代大概 40 个循环

后误差约为 3.5%,然后在 B阶段将每行中相邻的 2

个光斑为一组进行迭代运算, 10个循环后误差变为

2.5%,最后在 C阶段将彼此相邻的 4个光斑分为一

组,继续迭代运算 20个循环,误差可以降到 2%.

图 5 重建结果及误差 (a)重建的振幅分布,方框内为主要照
明区域; (b)再现的相位分布; (c)迭代运算过程的误差变化

所以, 当同时记录更多的衍射光斑时, 将有更
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多的光斑排列组合的方式,这些不同的分组方式进

行交替迭代运算可以有效降低各个光斑单独使用

时所带来的误差, 进一步提高最终重建像的精度.

除了改变分组方式外,在条件允许的情况下还可以

使用大靶面尺寸的 CCD, 使用密度更大的分光光

栅, 使各个子光斑能够分离更远的距离, 降低各个

子光斑之间的相互影响.

图 6 依次使用三种分组方式进行迭代运算的误差变化

4 结 论

利用光栅衍射所产生的多光束对样品进行照

明,并用 CCD同时记录各子光束产生的衍射光斑,

可以实现单次记录 PIE成像.该方法有效避免了标

准 PIE方法受机械扫描误差影响的缺点,具有传统

CDI成像方法的光路简单、对装置稳定性要求低、

不受透镜像差影响等诸多优点, 同时又具有标准

PIE成像方法的收敛速度快和稳定性高等优点. 虽

然通过截取子衍射光斑的方式会带来一定误差,但

可以通过同时截取多个子衍射光斑进行排列组合

的方法降低误差,也可以选择更大尺寸的记录器件

以提高精度.更重要的是这个缺点对弱散射物体的

成像影响将会非常微小,特别是当光源为电子束时,

由于电子能量较高,各个子光斑可以被认为是百分

之百的分离. 因此本文提出的方法具有很好的应用

前景,可以进一步研究以提高成像质量和应用范围.
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Abstract
A single shot PIE (ptychographic imaging engine) imaging method is proposed to overcome the disadvantages of common PIE

algorithm. In this proposed method, a multiple beam illumination obtained with a cross grating is used to illuminate the object studied,
and a CCD camera is adopted to record the diffraction pattern array of all the illumination beams simultaneously. The phase and the
modulus images of the object can be faithfully reconstructed with stand PIE computation algorithm from the recorded data.
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