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r/σ = 1

基于散斑技术的同步辐射 X射线光子关联谱 (XPCS)是研究材料介观尺度动态过程的重要方法, 但实

验中的光源特性、光束传输及探测器响应等因素对散斑动力学信号的影响机制复杂, 难以对其中的影响因素

进行单独且直接的观测. 为此, 本文旨在通过蒙特卡罗模拟开展全光路数值建模, 系统解析各因素的影响, 为

实验设计与优化提供理论支撑. 研究构建了包含布朗粒子动力学、光束相干性及探测器响应的三维仿真框

架, 模拟从光子发射到信号采集的全流程. 基于夫琅禾费衍射理论, 开发散斑光场生成算法, 通过原子位置动

态演化与相位调制, 复现实验散斑涨落特性, 并通过 Siegert关系拟合、散射矢量区域选择及粒子运动步长与

温度关系验证了模拟程序的可行性. 关键参数灵敏度分析表明 : 光阑孔径与光束束腰存在最优匹配条件

 , 此时相干性与光子通量达到平衡; 机械振动振幅达到运动步长 1500倍时, 关联函数出现周期性振

荡, 导致动力学参数提取失真; 低光强条件下泊松噪声与光强波动显著降低信噪比. 研究建立的全光路模拟

框架, 揭示了光源特性、光学元件参数及噪声因素对实验结果的影响机制, 为 XPCS实验参数优化提供了理

论依据, 明确了噪声抑制与动力学解析的协同机制, 为该技术在更多实验场景的应用奠定了模拟基础.
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 1   引　言

在同步辐射光源的前沿研究领域, X射线光子

关联谱技术 (XPCS)作为解析材料介观尺度动态

过程的核心手段, 正发挥着日益关键的作用 [1,2]. 该

技术通过捕捉 X射线散射产生的动态散斑信号,

能够精准探测纳米颗粒布朗运动、聚合物链段弛

豫、生物大分子构象变化等复杂体系的瞬态动力学

行为, 为软物质物理、纳米材料科学及生物医学等领
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域提供了独特的微观动力学表征工具, 通过监测肌

动蛋白丝的布朗运动解析其聚合动力学, 或利用散

斑涨落表征抗体-抗原结合过程中的构象变化 [3–5].

在 XPCS的研究中, 散斑动力学信号的精确

解析是实现复杂体系微观动力学机制表征的关键

环节. 基于蒙特卡罗算法的全光路数值模拟方法,

已发展为与实验测量同样重要的研究手段, 在实验

参数解耦分析、极端条件预测及仪器配置优化等领

域展现出独特价值 [6–8]. 该技术通过建立光子传输

的随机过程模型, 能够在各种实验条件下, 系统性

地量化光源特性 (如时间和空间相干性、脉冲波

形)、束线传输误差 (如光学元件热形变)以及探测

器响应函数 (如量子效率衰减效应)等因素对散斑

信号动力学的影响. 相较于多参数相互耦合的传统

实验手段, 数值建模通过精确调控单一变量参数,

为研究多种光学效应、动态噪声源分离及相干性演

变的物理机制提供了可验证的理论平台 [9].

全光路数值模拟方法的核心优势体现在对光

子传输路径的高保真度重构: 通过概率统计方法跟

踪个体光子运动轨迹, 可精确复现相干光场与物质

相互作用中的散斑生成机制 [10]. 在低通量光源量

子噪声、超短脉冲时间相干性畸变等特殊工况下,

该方法能突破实验观测的技术瓶颈, 有效提取如纳

米颗粒布朗运动微观轨迹、聚合物链段弛豫时间分

布等瞬态动力学信息 [11]. 近期提出的离散化随机

行走模型, 显著提升了动态结构因子相位场的重建

精度. 通过构建包含探测器硬件噪声与算法误差的

联合仿真系统, 该技术可开展参数空间扫描分析,

定量评估器件配置对实验结果的影响阈值, 进而指

导实验装置的针对性优化. 更为重要的是, 数值模

拟能够在微观分子动力学模型与宏观散斑信号之

间建立多尺度解析方法, 通过建立动力学特征参数

的跨尺度关联模型, 推动 XPCS技术向理论预测

与实验观测深度融合的方向发展 [12].

 2   XPCS全光路蒙特卡罗模拟物理
模型构建

在 XPCS实验的数值模拟研究中, 本模型开

发采用分层物理建模策略: 首先基于同步辐射装置

特征, 简化提取光束线关键参数、样品环境条件及

探测器系统特性; 继而对各子系统分别建立数学模

型, 涵盖 X射线波前传播的波动力学模型、样品散

射截面概率模型以及探测器噪声的统计模型; 最终

通过MATLAB平台整合算法模块, 构建涵盖光路

传输至信号探测全过程的数值仿真系统, 实现实验

流程的高保真重构. 本研究构建的蒙特卡罗物理模

型致力于平衡复杂体系的动态散射过程精确描述

与计算效率优化目标 [6,13]. 该模型通过统计采样技

术解析材料介观尺度动力学特征, 适用于纳秒至毫

秒量级的典型 XPCS动力学时间窗口. 其核心优

势表现为对实验参数的可控性调控机制—能够

独立设定光源入射光斑尺寸、散射矢量范围及样品

结构参数, 从而系统性量化各因素对时间关联函数

的影响权重 [14,15]. 本方法采用布朗粒子模型对分子

运动进行处理, 能精确捕捉波矢依赖的动态结构因

子等关键参数, 并有效实现了典型实验时间尺度的

高效模拟 [13,16]. 这种理论与实验的交叉验证机制,

不仅深化了对复杂体系动力学的理论认知, 更为软

物质动态异质性研究 [4]、纳米材料相转变机制 [17]

以及生物大分子构象动力学 [15] 等领域提供了重要

研究工具.

在 XPCS仿真的蒙特卡罗模拟流程中, 包含

了从粒子运动模型、光路元件作用及光束参数描述

这三个方面进行设计:

1) 粒子运动模型: 考虑样品粒子为独立的个

体, 其动力学行为满足布朗运动, 即全体粒子的初

始坐标为满足随机分布的随机数, 其后的每一步运

动均在上一步的二维位置上叠加一个均值为 0、标

准差为 s 的正态分布随机数. 因此, 粒子在时间轴

上呈现布朗运动的随机模式. 粒子尺寸远小于光阑

孔径时, 可将其近似为点散射体, 以点源形式参与

散射. 粒子尺寸参数需根据探测器尺寸与样品-探

测器距离调整, 确保探测器能清晰捕获散射环及散

斑信号.

2) 光路元件作用: 入射端孔径光阑通过限制

光束横截面积控制相干体积, 其直径决定横向相干

长度; 样品至探测器的距离直接影响散射矢量范

围, 而像素尺寸与积分时间分别决定空间分辨率与

散斑时间平均效应. 探测器噪声由光子计数的泊松

噪声与电子读出的高斯噪声叠加构成, 二者共同影

响散斑可见度与数据信噪比.

3) 光束参数描述: 光束的横向相干长度由光

源尺寸决定, 纵向相干长度则由光谱宽度决定. 波

长选择需匹配样品散射特性以确保散射图案形

态的有效解析. 实际光束中常存在多类噪声, 包括
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光子统计的泊松噪声、光束强度的波动噪声及机械

振动导致的噪声等, 需在模拟中分别建模.

总之, 在 XPCS模拟实验中, 蒙特卡罗模型通

过布朗粒子动力学、光路几何及噪声统计的协同建

模, 实现动态散射过程的全要素仿真. 模型以点散

射体近似简化粒子尺寸, 通过正态分布位移描述布

朗运动, 整合光源相干性、探测器参数及散射几何

的物理关联, 为 XPCS样品体系的动态研究提供

了理论支撑工具.

 3   散斑光场生成算法实现

在 XPCS实验中, 蒙特卡罗模拟散斑光场生成

的算法基于原子位置的空间概率分布与夫琅禾费

衍射理论的耦合机制. 其核心步骤包括如下三方面.

1) 随机粒子生成与动态演化

在动态散射体系的模拟研究中, 采用基于概率

统计理论的蒙特卡罗抽样方法构建模型. 该方法通

过随机抽样模拟复杂物理过程, 尤其适用于处理具

有随机性和动态性的粒子运动问题.

(pi, qi)

N(0, 1)

(0, 0)

normrnd
normrnd(0, 1, n, 1)

∆ri

N(0, s)

s · normrnd(0, 1, n, 1)

对于第 i 个粒子, 其初始坐标  服从均值

为 0、标准差为 1的正态分布  . 这一设定意味

着粒子在初始时刻围绕原点  随机分布, 且空

间分布相对均匀, 为后续动态演化提供了合理的初

始条件. 在编程实现中, 通过MATLAB的 

函数生成随机数:   可生成 n 个符

合标准正态分布的随机数, 分别对应 x 和 y 方向的

坐标, 从而模拟 n 个粒子的初始位置分布. 为刻画

介观尺度下粒子受环境随机作用的扩散行为, 引入

随机位移增量  , 其统计特性服从均值为 0、标

准差为 s 的正态分布  . 其中, 标准差 s 决定

了位移幅度, s 越大, 粒子在每个时间步的随机位

移可能越大. 代码中通过  生成

位移增量, 累加到当前坐标上, 即可得到下一时刻

的粒子位置.

上述过程遵循马尔可夫链蒙特卡罗 (MCMC)

抽样方法, 其核心是通过构建马尔可夫链生成符合

特定概率分布的样本. 在动态散射体系中, MCMC

抽样的关键作用是确保模拟的时间相关函数与真

实物理过程一致. 时间相关函数描述了体系不同时

刻状态的关联性, 是研究动态演化规律的核心工

具. 通过 MCMC方法, 粒子的动态演化过程被赋

予与真实布朗运动相似的统计特性, 从而保证模拟

结果能准确反映散射体系的动力学行为.

这一建模策略通过“初始随机分布-随机位移

迭代”的框架, 结合概率统计理论与数值算法, 为

复杂散射体系的动态过程模拟提供了可靠的起点

与演化机制, 确保理论模型与实验观测的动力学特

征相契合.

2) 单原子散射振幅计算

(x, y)

Ui

在单原子散射现象的研究中, 像平面  处

第 i 个粒子的散射场复振幅  , 其分布特征由衍射

核函数决定. 研究中通常引入两个关键假设以简化

计算: 一是近轴近似, 即假设光线与光轴的夹角极

小, 借此可对三角函数进行线性化处理; 二是夫琅

禾费衍射假设, 适用于远场条件, 能简化衍射积分

运算. 这两个假设共同构建了散射场的理论分析框

架. 在上述假设下, 单个粒子的散射场复振幅可表

示为特定的数学形式: 

Ui(x, y)=
ejkd

jλd
exp

{
j
k

2d

[
(x− pi)

2 + (y − qi)
2
]}

,

(1)

k = 2π/λ
(pi, qi)

ejkd/(jλd)

exp
{
j
k

2d

[
(x− pi)

2 + (y − qi)
2
]}

其中, k 为波数,    ; l 是入射光波长; d 为

散射体到像平面的距离;   代表第 i 个粒子在

物平面的位置坐标. (1)式包含了丰富的物理信息:

系数项  决定了散射场的幅度分布, 而指

数项  则刻画了不

同位置处的相位变化, 完整描述了单粒子散射场在

像平面的复振幅分布特征.

rx ry

Utemp

在实际的数值计算中, 由于像平面是连续的无

限空间, 需对其进行离散化处理. 具体通过网格化

方法将像平面转化为离散坐标  和  , 进而基于

光波叠加原理, 对各原子的散射场进行线性叠加.

代码实现时, 通过循环遍历每个原子, 将其相位贡

献逐步累加到临时变量  中, 最终合成总散射

场复振幅. 这种方法能够准确模拟多原子散射场的

相互作用, 有效反映实际物理过程中散射场的叠加

效应.

3) 多体干涉与强度分布重构

Utotal Ui

Utotal=
∑

i
Ui I(r) =

|Utotal|2

总散射场  是由各个粒子的散射场  叠加

而成, 即  . 总散射场的强度分布 

 . 散斑是由大量随机散射体的散射光相互干

涉形成的随机分布的亮暗斑点, 其统计特性反映了

散射体系的无序性和随机性.

O(Nparticle ×R2
0) Nparticle

该方法在计算总散射场强度分布时能够实现

 的数值精度, 其中  表示粒子
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R0 R0的数量,   为像平面分辨率. 像平面分辨率  决

定了像平面上对散射场强度分布进行离散化处理

时的网格密度, 分辨率越高, 网格越细密, 计算结

果就越精确, 但同时计算量会显著增加. 因为对于

每个粒子, 都需要在像平面的每个网格点上进行散

射场的叠加和强度计算, 所以计算复杂度与粒子数

量和像平面分辨率的平方成正比. 

Ir(x, y) =

∣∣∣∣∣
n∑

i=1

ej(kq·ri)

∣∣∣∣∣
2
[sin(kR)− kR cos(kR)]2

(kR)6
,

(2)

q ri∑n

i=1
ej(kq·ri)

[sin(kR)− kR cos(kR)]2

(kR)6

式中, Ir 为在像平面的 (x, y)处的累计像素强度,

R 为原子等效散射半径, 反映了原子对入射光的

散射能力;    是散射矢量 ;    是第 i 个粒子的位

置矢量. 式中的   表示各个粒子散射

波的相位叠加,  体现了多体干涉的效果 ;  而

 这一项则与原子的散射特

性有关, 它描述了单个原子的散射强度随散射角度

的变化.

Ir= |Utemp|2I0
Utemp

I0

在程序的最后阶段, 将累计场强 

代入关联运算模块. 其中,   是逐原子计算得到

的总散射场的复振幅,   是初始光强. 通过将累计

场强代入关联运算模块, 能够实现对动态散斑的全

光路模拟. 全光路模拟能够考虑到从光源到探测器

的整个光路中各种因素的影响, 包括散射体的分

布、散射波的干涉以及探测器的响应等, 从而更准

确地模拟出实际观测到的动态散斑现象.

 4   模拟程序的可行性验证

为了确认模拟实验程序能够准确再现 XPCS

实验的物理过程并输出可靠的定量分析数据, 本文

从多个层面和角度对模拟系统的核心模块进行了

实验参数验证. 在复杂散射体系的数值模拟中, 程

序的有效性不仅要求粒子动力学行为、光束相干特

性及探测器响应机制等关键物理过程的建模准确

无误, 还需要验证模拟结果与经典理论模型的契合

度, 从而为后续开展关键参数的灵敏度分析建立可

靠的理论基准.

 4.1    Siegert 关系拟合

在动态光散射中, Siegert关系式的建立源于

热力学平衡体系的涨落-耗散定理 [18,19], 而 XPCS

g2(t)

通过硬 X射线光子统计特性将其拓展至非平衡系

统 [4,17]. 对于处于布朗运动状态的单分散粒子体系,

二阶时间相关函数  的表达式为 

g2(t) = 1 + βe−2(Γt)γ . (3)

γ = 1

γ < 1

γ > 1

Tg

γ < 1

β = 1 γ = 1

在理论模型中, 空间相干因子 b、拉伸指数 g

及弛豫率 G 共同表征体系的动力学行为. 其中拉

伸指数g 作为有序度参量具有明确的物理意义: 当

 时对应均匀介质的单指数弛豫行为, 此时粒

子运动遵循自由扩散规律 [20]; 当  时体现出弛

豫时间分布的增宽效应; 而  可理解为应力驱

动下协同运动导致的动力学压缩现象. 针对硅基胶

体玻璃体系的 XPCS实验结果表明, 随着温度趋

近玻璃转变点  , g 参数呈现非单调演变趋势, 这

与 Adam-Gibbs理论中协同运动单元尺寸发散的

预测相符合 [21]. 中子自旋回波技术的解析进一步

揭示, 在  的动力学区域内活化能垒分布呈现

出双模态特征, 这一现象源于自由体积动态冻结与

纳米级流变单元生成之间的竞争机制 [22]. 通过多

尺度计算机模拟与实验数据的交叉验证,  证实

KWW模型对复杂体系动力学特征的描述具备显

著有效性 [23]. 值得注意的是, 对密度关联函数做傅

里叶空间分析时发现, g 参数的空间涨落与结构因

子主峰半高宽之间存在显著相关性, 该关联性为揭

示动态异质性与局部结构有序度的耦合机理提供

了直接实验证据. 在理想自由扩散模型中, 完全的

相干条件将导致  与   的极限情况, 此理

论预测可为实验系统的校准提供重要基准.

本研究基于蒙特卡罗算法构建了随机分布初

始构型的粒子体系, 通过数值模拟布朗运动获得动

态演化的时间序列数据. 为系统考察扩散系数与散

射矢量的影响规律, 特别设计了多层次参数条件下

的多组对照实验.

1.00± 0.08

图 1和图 2数据拟合结果显示, 所有模拟数据

集的 b 值和g 值均落在  范围内, 与理论

预测高度吻合. 由于模拟数据存在随机统计涨落,

且需定量评估样本均值与理论值的一致性, 采用单

样本 t 检验可有效检验在考虑样本标准差和自由

度的情况下, 观测均值与理论值的差异是否由随机

误差引起. 通过单样本 t 检验, 发现拟合结果均支

持均值为 1, 表明实验数据与理论模型具有良好的

统计一致性. 例如图 1中在不同散射矢量处的空间

相干因子: 
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β = [0.93688, 0.99849, 1.0003, 0.997, 1.0506, 1.0693,

1.0063, 1.0053, 1.0141, 0.99295].

x = 1.007 s = 0.035b 的均值为   ,  标准差   ,  计算得

到 b 的 t 统计量为 

t = (x− µ0)/(s/
√
n) ≈ 0.64. (4)

df = n− 1 = 9自由度  . 对于 95% 置信区间,

计算空间相干因子的样本范围应满足: 

x± tα/2,df · (s/
√
n) ≈ (0.9819, 1.0323), (5)

tα/2,df=9 = 2.262其中  为 t 分布双侧临界值 .  该

95%置信区间包含假设均值 1, 即代表支持均值为 1

的假设. 这一结果不仅验证了蒙特卡罗模拟方法的

可靠性, 为后续的 XPCS模拟实验研究奠定了基准.

 4.2    散射矢量区域的选择

在单分散体系的动态光散射研究中, 弛豫率

G 与扩散系数 D 及散射矢量 q 之间存在如下定量

关系 [6]: 

Γ = Dq2, (6)

γ = 1(6)式适用于   的理想布朗运动体系, 反映了

散射信号衰减速率与微观粒子运动特性的内在联

系. 其中散射矢量 q 的数学表达式为 

q =
4π sin θ

λ
, (7)

ξ = 2π/q

式中 q 为散射角. 这一物理量在倒易空间中表征了

散射过程的动量转移, 其对应的实空间特征尺度为

 . 该关系式解释了散射实验中空间分辨率

与动量转移量之间的倒数关系, 即较大的散射矢量

对应较小的观测尺度, 反之亦然. 当固定扩散系数

时, 弛豫率随散射矢量平方的线性增长趋势应与理

论模型完全符合. 对不同散射矢量处的像素进行关

联运算并提取其对应的弛豫率, 得到的拟合结果如

图 3所示.
 
 

0 100 200
0

0.02

0.04
/
s-

1

0.06

0.08

2/nm-2

Γ = Dq2 D =

3.63× 10−4

图 3　弛豫率与散射矢量的拟合 :    ,  其中  

  nm2/s

Γ = Dq2 D = 3.63× 10−4

Fig. 3. Fitting  of  relaxation  rate  to  scattering  vector:

 , where    nm2/s.
 

R2 = 0.99904

从图 3可知, 不同散射矢量处的光强均符合

(6)式中的线性关系, 决定系数  , 证明

拟合效果较好. 在实际数据处理过程中, 散射矢量

的空间分布呈现明显的径向对称性. 具体表现为探

测器平面上距离中心点越远的像素点, 其对应的散

射矢量值越大, 而中心点附近区域的散射矢量趋近

于零. 但在实际的数据选取中, 由于模拟实验中选

择的实验体系为球形粒子散射体系, 其产生的 SAXS

图样会产生明暗交替的圆环状图样, 强度随着散射

矢量的增加而出现明显的波动情况 (图 4). 为了获

取到较强的信号, 通常选取散射矢量较小处的前几

个高强度环的区域进行计算.
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图 1    在不同散射矢量 q 处的空间相干因子 b 和拉伸指数g

模拟数据

Fig. 1. Simulated  spatial  coherence  factor b  and  stretching
exponent g at different scattering vectors q.

 

0.0005 0.0010 0.0015 0.0020 0.0025
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图 2    在不同步长 s 时的空间相干因子 b 和拉伸指数g 模

拟数据

Fig. 2. Simulated  spatial  coherence  factor b  and  stretching
exponent g at different step lengths s.
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这种空间分布特性为实验参数的选择提供了

重要依据: 通过合理选取散射矢量区域, 可以有效

分离不同尺度的动力学信息. 该参数体系可用于检

验模拟结果与理论预测的一致性, 从而为算法的正

确性提供量化判据.

 4.3    粒子运动步长与温度的关系

在经典扩散理论中, 微观粒子的扩散能力由爱

因斯坦-斯托克斯定律描述 [24], 该定律建立了粒子

运动与宏观温度的直接联系: 

D =
kBT

6πηR, (8)

kB式中,    为玻尔兹曼常数 , T 代表热力学温度 ,

h 和 R 分别对应溶剂黏度和粒子流体力学半径. 这

一模型与动态光散射技术的理论体系高度一致, 为

后续模拟提供了关键理论支撑: 温度越高, 粒子获

得的热运动能量越强, 扩散系数 D 越大, 在液体中

的迁移速度越快.

在数值模拟中, 粒子的布朗运动被简化为在随

机方向上的位移叠加: 每一步的位移大小由一个基

础步长 s 和服从正态分布的随机扰动共同决定, 其

中 s 反映了粒子在单位时间内的平均位移幅度. 根

据布朗运动理论, 粒子的“均方位移”(即位移平方

的平均值)与扩散系数 D 和时间 t 满足线性关系: 

⟨r2(t)⟩ = 2Dt. (9)

s2 ∝ D

s2 ∝ T

这意味着, 步长 s 的平方直接决定了扩散系数

的大小 (  ). 结合爱因斯坦-斯托克斯定律,

温度 T 的变化会通过影响扩散系数 D, 进一步与

步长 s 形成线性映射关系 (  )—温度越高,

粒子的基础步长 s 越大, 无规则运动的幅度越显著.

图 5实验数据表明, 样品弛豫率与步长的平方

之间存在显著的线性增长趋势, 这一现象与宏观热

力学理论预测完全吻合. 进一步分析发现, 弛豫率

s2 ∝ T

⟨∆(t)⟩2=2Dt

与热力学温度 T 的正相关关系可转化为步长参数

与温度的线性映射, 即  . 相关文献 [25]指出,

在特定环境条件下, 温度变化会导致布朗运动粒子

的均方位移呈现线性增长. 根据爱因斯坦的经典理

论, 布朗运动的均方位移满足关系式  ,

其中扩散系数 D 通过斯托克斯-爱因斯坦方程与温

度直接相关 ((8)式), 表明温度升高会显著增强粒

子的扩散能力并加速均方位移的线性增长 [24]. 此

外, 在存在温度梯度或非平衡条件的系统中, 布朗

粒子的动力学行为可能进一步耦合热泳效应, 导致

其迁移速率与局部温度场呈现复杂的依赖关系 [26].

这一结论不仅验证了当前模拟方法的理论合理性,

更为后续研究提供了可靠的参数校准依据.

 
 


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2/10-6

Γ = ks2 k =
5.93× 104 s−1
图 5　弛豫率与步长平方的拟合 :    ,  其中  

Γ = ks2 k = 5.93× 104 s−1

Fig. 5. Fitting  of  relaxation  rate  versus  the  square  of  step

length:   , where   .
 

 5   实验关键参数的灵敏度分析

 5.1    光阑孔径的复合效应

在基于蒙特卡罗方法的 XPCS实验模拟中,

光阑孔径对 X射线光束的调制行为与经典光学系

统的空间滤波理论高度契合. 这一现象的物理机理

主要源自夫琅禾费衍射理论中的空间频率选择性

机制. 作为光学系统的核心调控元件, 孔径光阑通

过限制入射光束的横向延伸范围, 实现对 X射线

时间-空间相干性的有效控制. 从定量分析的角度

来看, 光阑的二维几何参数直接决定光束的有效传

输截面面积, 而不同尺寸的衍射孔径将通过相应

的波动光学效应显著改变光子束的空间相干特性.

依据范西泰特-策尼克定理揭示的物理规律, 横向

相干长度可定量表征为与孔径尺寸成反比的函数

 








入射光
样品

探测器

图 4    模拟衍射的光路图与 SAXS图样

Fig. 4. Simulated diffraction light path diagram and SAXS

pattern.
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关系. 当采用较小孔径时, 增强的衍射效应使得在

焦平面处的光斑尺寸显著收缩, 由此获得较高的横

向相干性参数, 但这也导致探测端的光子计数率呈

现指数型下降趋势. 采用较大孔径时的情况则呈现

相反的特点, 在维持较高光子通量的同时必然伴随

相干度的降低. 该能量传输效率与相干性指标的动

态平衡在数值模拟中具体体现为: 非理想的部分相

干同步辐射光源在经过精确设计的光阑调制后, 可

转化为具备优异准单色特征的相干光束, 此时束流

的空间频率谱分布由光阑自身的傅里叶变换特性

完全主导.

g2(q, τ)

r/σ

在数值模拟过程中, 采用基于高斯统计的随机

采样方法来描述光束相位与振幅的随机涨落特

性, 并据此计算不同孔径条件下的光强关联函数

 . 其中, 空间相干因子 b 为 g2 函数的衬比

度, 体现在关联函数的第一个点的绝对值大小. 它

作为关键指标, 用于量化光场相干涨落的强度. 研

究的核心目标是优化孔径半径 r 与光束束腰半径

s 的匹配关系, 通过将无量纲参数  (即孔径尺寸

与光束特征尺寸的比值)在 0.2—3.0范围内连续调

节, 观察其对相干特性的影响.

r/σ

r/σ > 1

r/σ < 1

r/σ > 1

r = σ

1/e

图 6模拟结果显示: 当   超过 1时, 空间相

干因子迅速上升并逐渐趋于饱和; 若进一步增大孔

径使  , 空间相干因子的增长速度显著变缓,

这是因为孔径会选择性地过滤掉部分空间频谱成

分. 分析表明: 当  时, 较小的孔径导致系统

相干体积不足, 使得高频噪声在信号中占主导; 而

当  时, 虽然能保留更多低频信号, 但会引

入额外的非相干背景噪声. 通过大量重复模拟的统

计分析发现, 最优参数出现在  时—此时孔

径边缘的光强恰好下降至光束中心最大值的  ,

满足高斯光束的截断标准, 使得衍射引起的相位畸

变与仪器的通光效率达到动态平衡, 相干涨落信号

的可探测性达到理论最佳状态.

这一优化准则为实验中光阑的设计提供了重要

理论依据, 成功实现了光束相干性维持与光子通量

优化的协同调控. 该理论模型不仅适用于单色 X

射线光源的特性分析, 还能推广到宽谱光源的相干

性调控研究, 展现出良好的普适性和工程应用价值.

 5.2    光涨落与光强噪声的影响

光涨落与光强噪声对系统性能的影响, 本质上

源于光子统计特性与探测过程的相互作用. 其中,

光涨落是由量子层面的光子发射随机性引起的, 其

光子计数行为可通过泊松统计描述: 单像素在曝光

时间 t 内接收的光子数 N 服从概率分布: 

P (N |µ) = µNe−µ/N !, (10)

Var(N) = ⟨N⟩

g2(q, τ)

SNR =
√
µ

式中 μ表示由光强决定的平均光子数. 这种噪声的

方差等于均值 (  ), 导致低光强条件

下散粒噪声显著降低关联函数的估计精度. 具体来

说, 当平均光子数 μ远小于 1时, 泊松分布的离散

性会使暗区噪声水平急剧上升; 而在 μ远大于 1的

高光强区域, 根据中心极限定理, 噪声近似为均值

和方差均为 μ的高斯分布. 这种依赖光强的特性造

成了噪声的空间不均匀性: 数值模拟显示, 随着光

子计数率下降, 关联函数   的估计偏差会增

大, 根本原因在于信噪比 (  )与光强呈亚

线性关系.

与光涨落的量子特性不同, 光强噪声主要包括

暗电流、热电子涨落、模数转换量化误差和环境杂

散光等经典干扰. 其中, 量化误差表现为步长决定

的均匀分布, 仅在高位量化时可近似为高斯分布;

暗电流由探测器热激发电子的随机性产生, 遵循泊

松统计, 大样本下简化为高斯分布; 电子学读出噪

声则是均值为零、方差恒定的高斯噪声. 值得注意

的是, 信号光子计数的涨落属于与信号相关的泊松

噪声, 而暗电流涨落是与信号无关的泊松噪声; 读

出噪声和量化误差则是与信号无关的加法性噪声.

上述噪声共同构成混合观测信号, 最终导致相关函

数出现基线偏移和振幅缩减, 偏离理论值.

在非均匀光强分布的探测场景中, 泊松噪声的

方差随光强变化 (异方差性)与经典噪声的方差恒

定 (同方差性)形成复合噪声场: 高光强区域, 泊松

噪声可近似为高斯分布, 与读出噪声和量化噪声的
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图 6    光阑孔径对于关联函数的影响

Fig. 6. Effect of pinhole size on the correlation function.
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方差线性叠加; 低光强区域, 泊松噪声仍保持显著

的离散特性. 这类复合噪声需要通过方差稳定变换

等算法实现噪声均匀化和信号去相关.

数值模拟中采用分步建模策略来描述噪声耦

合效应: 首先生成符合样品动力学的时空光子分

布, 引入泊松涨落模拟量子噪声, 然后叠加光涨落

噪声和光子计数噪声等经典噪声, 最后通过关联函

数提取动态变化情况. 这种分步策略的理论依据是

两类噪声的物理本源差异, 即光涨落是信号光子的

本征统计特性, 而光子计数噪声属于独立泊松过

程, 其统计模型具有可分离处理的特性.

R2

对实验结果中噪声影响的分析表明 (图 7), 噪

声会显著干扰 XPCS实验的关联函数测量, 图中

Poisson后的数字代表了泊松噪声强度与信号的比

值. 当泊松噪声强度达到信号的四倍时, 弛豫曲线

会出现明显的随机扰动. 特别是在长延迟时间区

域, 这种扰动的累积效应会使残差平方和显著增

加, 导致以决定系数  表征的拟合优度急剧下降.

这一现象的根源在于, 低光子计数条件下泊松统计

的离散特性会直接影响关联函数的衰减趋势, 使得

信号难以准确提取.
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图 7　光子计数噪声 (泊松噪声)对实验散斑衬度的影响

Fig. 7. Effect  of  photon  counting  noise  (Poisson  noise)  on

the correlation function.
 

g2(q, τ)

与之形成对比的是光强噪声的影响机制 (图 8),

当光强波动达到信号的两倍时, 关联函数  

的标准差会极大增加, 且其高频波动强度与延迟时

间 t 无关. 这表明, 这类非信号依赖的噪声会直接破

坏基线稳定性, 对测量结果的可靠性产生负面影响.

µ ≈ 1

SNR

在单光子极限 (  )等极端低计数场景中,

散粒噪声主导的统计误差会超过检测器的固有噪

声, 导致信噪比 (  )低于 1. 此时, 常规的短时

积分方法无法有效提取信号特征. 针对这一问题,

可采取双路径优化策略: 一是延长积分时间, 将平

均光子数 μ提高至 SNR大于 5的可检测范围; 二是

适度增强入射光功率, 但需注意避免高能光束对生

物样品等敏感材料造成损伤. 在计算层面, 推荐采

用组合算法进行优化, 例如Multitau算法通过分层

平均技术对长延时区域的数据进行统计合并, 能够

有效消除高频噪声对慢弛豫过程的调制效应 [13,16];

Binning算法则通过时空像素聚合, 在不延长总曝

光时间的前提下实现局部信噪比的提升.

µ = 10—100

噪声模型的定量分析对实验体系具有重要的

指导意义. 以软物质体系的 XPCS检测为例, 当单

像素光子计数率处于  的中低区间时,

泊松噪声与暗电流噪声的共同作用会导致相关函

数的振幅显著衰减. 基于模型预计算, 可针对性地

优化实验参数, 如选用低暗电流探测器、调节曝光

时间以平衡散粒噪声与读取噪声的占比, 并开发自

适应降噪算法. 对于光敏感的生物样品, 噪声模型

还可用于量化光漂白效应的阈值, 明确在不损失分

子动态信息的前提下, 样品所能承受的最大辐照强

度. 随着探测技术向单光子灵敏度不断迈进, 噪声

机制的理论建模与实验抑制手段已成为保障微弱

信号可靠表征的关键技术环节, 对于提升 XPCS实

验的精度和适用性具有重要意义.

 5.3    机械振动的调制

由于外部设备机械振动的影响是制约模拟精

度的关键因素, 本研究基于对机械振动影响的探索

在模拟实验中加入了模拟机械振动的调制. 这类振

动主要源于实验装置的支撑结构形变、制冷系统的

周期性脉冲以及运动部件的非理想运动, 其本质是
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图 8    光强波动对于实验散斑衬度的影响

Fig. 8. Effect  of  light  intensity  fluctuation  on  the  corre-

lation function.
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exp[jk(x− pi)
2/(2d)]

pi

g2(q, τ)

时空域上的随机扰动过程. 从物理机制分析, 振动

引起的位移涨落通过改变光程差引入动态相位噪

声, 进而通过相位因子   , 其物

理意义为粒子位置 (  ) 与像平面坐标 (x) 的光程

差导致的相位延迟耦合到散射波函数中, 最终表现

为光子相关函数  的衰减或畸变.

∆x

在实验模拟中考虑一种理想的振动模型, 即假

设所有物理元件的振动仅包含横向分量, 这类振动

只会改变样品粒子在垂直光路方向的空间位置, 而

不会对沿光路方向的运动产生影响. 此时, 整个散

射过程可近似等效为样品平面内的二维随机位移

场问题. 为了量化振动的影响, 选取外界振动引起

的振动幅度  与粒子运动步长 s 的比值作为关键

参数, 通过调节这一比值来观察其对关联函数的作

用规律.

g2(q, τ)

∆x/s

g2(q, τ)

模拟结果表明 (图 9), 外部机械振动对关联函

数  的调制效应随着振动振幅的增加呈现出

非线性增强的特征. 当振动幅度与运动步长的比值

 达到 1500时, 振动引发的动态涨落会完全掩

盖样品自身的弛豫信息, 表现为   曲线出现

与振动主频一致的周期性振荡结构. 这一现象的物

理本质在于, 当振动振幅相对于粒子运动步长达到

显著水平时, 振动导致的散射体空间位置周期性扰

动, 会通过光程差的动态变化在散射波函数中引入

同频率的相位振荡.
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图 9　机械振动对于关联函数的影响

Fig. 9. Effect  of  mechanical  vibration  on  the  correlation

function.
 

在模拟实验之外, 我们进行了现实实验以验证

外部机械振动对关联函数的调制效应是否会随着

振动振幅的增加呈现出非线性增强的特征, 即设计

了一个将机械泵放置在实验样品一定距离处观测

其对实验结果中关联函数影响的实验. 为满足定量

计算要求, 在实验光路中距离样品的不同位置 (距离

范围 0.5—2 m)放置已知振动频率约为 24.658 Hz

的机械泵, 并在每次测量期间启动机械泵, 以此测

量样品台振动振幅, 结果如表 1所列. 相较于静态

工况, 机械泵启动使得振幅显著增大, 且随着距离

d 减小振幅大小呈现持续上升趋势, 如水平振幅从

2 m处的 1538 nm增至 0.5 m处的 2785 nm, 证实

振幅与机械泵的距离存在相关性.
 
 

表 1    不同距离处放置机械泵对样品台振动振幅的影响

Table 1.    Effect  of  mechanical  pump  at  different  dis-

tances on sample stage vibration amplitude.

Distance/m Horizontal amplitude/nm Frequency/Hz

Steady 723 24.378

2 1538 24.326

1 2129 24.240

0.5 2785 24.220

Steady 755 24.166
 

⟨r2(t)⟩ = 4Dt ⟨r2(t)⟩
t =

1.33 ms

为了从另一方面验证振幅与机械泵的距离是

否存在相关性, 本文定量计算了振幅的变化情况.

在二维平面内, 二氧化硅粒子的布朗运动步长可通

过均方根位移 (root  mean  square  displacement,

RMSD)定量描述. 根据布朗运动的统计理论, 二

维体系中粒子的均方位移 (mean square displace-

ment,  MSD)满足   ,  其中   为 t

时间内的均方位移. 因此, 粒子在单位时间 ( 

 )内的二维运动步长 (均方根位移)可表示为 

r =
√
⟨r2(t)⟩ =

√
4D. (11)

D = kBT/(6πηr) kB = 1.38 ×
10−23 J/K T = 298 K

η = 1.41× 10−3 Pa·s r = 250 nm

r = 1.81 nm

扩散系数 D 的计算基于爱因斯坦-斯托克斯方

程  , 其中玻尔兹曼常数 

 , 室温条件取  (25 ℃), 甘油溶液

的黏度  , 粒子半径  .

将上述参数代入二维步长公式, 即可计算得到单位

时间内的运动步长  .

计算结果表明, 在室温下, 粒径为 500 nm的

二氧化硅粒子在甘油溶液中做二维布朗运动时, 单

位时间内的步长约为 1.81 nm. 按照表 1中的数

值, 可以发现在机械泵距离样品 0.5 m时, 样品台

在水平方向的振幅达到了 2785 nm, 约为粒子步长

的 1538倍, 与模拟实验中的 1500倍十分接近. 在

我们先前的实验中, 实验测得在机械泵距离样品

1 m时关联函数开始出现明显的振荡, 且在 0.5 m

时振荡更加强烈, 与模拟实验的结果相互印证 [27].
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该现象揭示了外部机械振动对散射场相干性

的周期性调制作用, 振动输入能量超过系统固有弛

豫过程的能量尺度时, 外部振动信号将主导相关函

数的动力学行为, 导致样品本征动力学信息的提取

难以实现. 这一结论为实验中机械振动的控制与噪

声滤波提供了重要的理论依据, 说明在高精度的

XPCS实验中, 需严格控制外源的振动以避免其对

样品本征动力学信号的干扰.

因此, 在模拟中精确复现机械振动的统计特

性, 包括振幅、频率、空间相关性, 是提高 XPCS实

验数据解释可靠性的关键步骤, 尤其对于高精度相

干散射实验如单粒子追踪、纳米结构动力学研究具

有重要意义. 通过建立包含振动模态的动力学模

型, 结合实验测量的振动谱, 可以显著提升 XPCS

模拟对复杂实验环境的逼真度, 为纳米材料动力学

行为的精准表征提供理论支撑.

 6   小　结

(r/σ = 1)

本文系统开展了 XPCS实验的数值模拟研究,

通过蒙特卡罗方法构建全光路物理模型, 揭示了光

源特性、光学元件参数及噪声因素对实验结果的影

响机制. 首先, 建立了包含布朗粒子动力学、光束

相干性及探测器响应的三维仿真框架, 实现了从光

子发射到信号采集的全流程模拟. 其次, 发展了基

于夫琅禾费衍射理论的散斑光场生成算法, 通过原

子位置的动态演化与相位调制, 成功复现了实验观

测的散斑涨落特性. 关键参数分析表明: 1)光阑孔

径存在最优匹配条件  , 此时相干性与光

子通量达到平衡; 2)机械振动振幅达到运动步长

1500倍时, 关联函数出现明显的周期性振荡, 导致

动力学参数提取失真; 3)泊松噪声与光强波动显

著降低低光强条件下的信噪比, 需进一步通过其他

算法优化. 研究结果为实验参数优化提供了理论依

据, 揭示了噪声抑制与动力学解析的协同机制, 为

XPCS技术在更多实验站进行实验的降噪优化奠

定了模拟基础, 未来可发展分子动力学与蒙特卡罗

耦合的多尺度模拟.
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Abstract

β, γ Γ -q2 R2 = 0.99904

r/σ = 1

∆x/s = 1500

g2(q, τ)

X-ray  photon  correlation  spectroscopy  (XPCS)  is  important  for  probing  mesoscale  material  dynamics  by
using  synchrotron  radiation.  However,  the  complex  influences  of  parameters  such  as  light  source  properties,
beam  propagation,  and  detector  response  on  speckle  dynamics  are  hard  to  directly  observe.  In  this  study,  a
Monte  Carlo-based  full  optical  path  numerical  model  is  developed  to  systematically  analyze  these  effects,
thereby aiding experimental optimization.
　　A  simulation  framework  integrating  Brownian  dynamics,  beam  coherence,  and  detector  response  is
constructed to replicate the entire photon emission-to-detection process. A Fraunhofer diffraction-based speckle
generation  algorithm  reproduces  speckle  fluctuations  via  atomic  position  evolution  and  phase  modulation.

Feasibility is validated via Siegert relation fitting (  ),      linearity (  ), and consistency with
the Einstein-Stokes law.

　　Key  parameter  sensitivity  analysis  reveals  some  points  below.  1)  Optimal  aperture  matching  (  )

balances coherence and photon flux; 2) Mechanical vibrations with     induce periodic oscillations in

 , masking intrinsic relaxation, which is validated by a 24.658-Hz pump experiment; 3) Poisson noise and
intensity  fluctuations  degrade  low-light  signal-to-noise  ratio,  with  Poisson  noise  causing  discrete  errors  and
classical noise inducing baseline shifts.
　　This  framework clarifies  how source  properties,  optical  parameters,  and noise  affect  experimental  results,
providing  guidance  for  XPCS  optimization  and  a  foundation  for  extending  its  applications  to  high-precision
coherent scattering scenarios.

Keywords: X-ray  photon  correlation  spectroscopy,  Monte  Carlo  simulation,  speckle  dynamics,  full  optical
path simulation
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基于蒙特卡罗方法的XPCS散斑动力学全流程仿真及关键参数依赖性分析
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