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中心挡板对扫描相干 X射线衍射成像的影响*
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本文采用重叠关联迭代引擎算法,系统地模拟研究了扫描相干衍射成像中中心挡板导致的低频信号丢失对重

建图像质量的影响.结果表明,扫描相干衍射成像对中心挡板的承受能力远大于平面波单次相干衍射成像,且选择

小尺寸入射探针和较高重叠度 (> 70%)可进一步降低中心丢失信号对扫描相干衍射成像的负面影响.另外,光斑扫

描位置误差在重叠度较高时将超过中心挡板成为扫描相干衍射成像最主要的负面影响因素.本文研究结果对扫描

相干衍射成像实验中如何应用中心挡光板具有重要的指导意义,将有助于进一步提高扫描相干衍射成像的分辨率.
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1 引 言

相干衍射成像 (CDI) 方法是近年来发展起来
的一种新颖的无透镜显微成像技术, 在材料、生
物、医学等领域的二维和三维成像中具有重要的

应用 [1−9]. 自从 1999 年被 Miao 等 [2] 用 X 射线
实验证实以来, 该方法在同步辐射 [3−23]、电子显

微 [24−26]、X射线自由电子激光 [27,28] 和桌面软 X
射线激光 [29,30] 等领域都得到了快速发展. 在 CDI
方法中只需测量非周期样品的远场相干衍射花样,
在满足过采样条件下采用位相恢复算法迭代重构

就可得到样品空间结构信息.传统的平面波 CDI成
像技术要求样品为孤立的且尺寸小于入射光斑,该
条件限制了成像视场; 而且平面波 CDI 重构算法
还有收敛慢、停滞、重建结果不唯一等缺陷.为了
解决上述问题, Rodenburg 和 Faulkner 提出一种名
为 ptychographic CDI(PCDI) 或者扫描 CDI 的新型
CDI方法 [31,32],该方法理论上可以对垂直光轴的二
维方向任意大小的样品成像,它采用一个局域照明
探针移动扫描透射样品,相邻扫描位置间有部分重

叠,在扫描移动的同时记录一系列扫描位置对应的
衍射花样,然后利用这一系列衍射花样来进行重建
成像.该方法已在可见光 [33] 和 X射线 [34] 波段得

到了实验验证. 2008 年, Thibault 等人提出了一种
新的 PCDI算法并进行了实验验证 [35]. 该算法也称
为平行重叠关联迭代引擎 (pPIE),它采用一组扫描
相干衍射实验数据就可以同时重建出样品透射函

数和入射光波. 后来, Maiden 和 Rodenburg 提出的
拓展重叠关联迭代引擎 (ePIE)亦能同时重构出样
品透射函数和探针入射函数, 但具有比 pPIE 收敛
更快和重建质量更好的特点 [36]. Guizar-Sicairos和
Fienup还提出了一种叫做非线性优化方法的 PCDI
算法,该方法可以在迭代过程中对扫描位置误差进
行改良修正 [37]. 到目前为止, 平面波 CDI 和扫描
CDI 在材料和生物科学的研究中均已取得了极大
的成功.
在相干衍射成像实验中经常使用中心挡板来

阻挡直透光和过强的中心衍射光以延长 CCD探测
器对高频信号的采集时间,这是因为高空间频率信
号的采集对提高相干衍射成像的空间分辨率至关

重要.尽管在 PCDI中挡板很少使用 [38], 但我们意
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识到加装挡板对于进一步提高 PCDI的分辨率非常
必要. 然而挡板会造成低频信号的丢失, 从而导致
图像重建不稳定甚至失败,因此挡板的副作用需慎
重考虑.在传统的 CDI实验中,已发展了多种方案
和算法来减轻或者部分解决挡板导致的丢失信号

问题 [39−41],但它们对一般的样品并不具有普适性.
本文系统地模拟研究了挡板引起的低频信号

丢失对 PCDI重建图像质量的影响.通过模拟不同
的入射探针尺寸、探针位置重叠度以及移动误差

条件下固定尺寸样品的 PCDI图像重建,详细研究
了重建图像质量随挡板大小的变化规律.结果表明
PCDI 对中心挡板的承受能力远大于平面波 CDI,
且选择小尺寸入射光斑、高的探针重叠度及高的

扫描移动精度会进一步增强 PCDI对低频丢失信号
的容忍度.这些结果证明了在 PCDI实验中应用中
心挡板来进一步提高成像分辨率的高度可行性,并
对于 PCDI中如何使用挡板具有重要的指导意义.

2 模拟方法

扫描相干衍射成像的实验示意图如图 1所示,
一个有限大小的光探针扫描样品, 同时用 CCD 记
录对应位置的衍射光强分布,然后通过重叠关联迭
代引擎算法就可重构样品图像.本文所用的重叠关
联迭代算法的原理及详细公式见文献 [31, 32, 36],
这里不再赘述,只列出主要公式和步骤. 首先,相干
探针 P(r)入射到样品 O(r)上,生成出射波

Ψg, j(r) = Og, j(r)Pg, j(r−R j). (1)

该出射波在远场形成衍射光强花样 I j(q)为

I j(q) ∝
∣∣∣F[

Og, j(r)Pg, j(r−R j)
]∣∣∣2, (2)

式中 q 是倒易空间坐标,符号 F 表示傅里叶变换,
R为探针在样品上的相对位置,下标 j表示第 j个
探针位置, g表示第 g轮迭代.在傅里叶空间中将算
得的振幅用实验光强的平方根替换

Ψg, j(q) =
√

I j(q)
F [Ψg, j(r)]∣∣F [Ψg, j(r)]

∣∣ . (3)

通过逆傅里叶变换得到新的出射波场为

Ψ ′
g, j(r) = F−1[Ψg, j(q)

]
, (4)

把新的出射波函数代入下面的样品函数的更新方

程中:

O j+1(r) =Og, j(r)+α
P∗

g, j(r−R j)∣∣Pg, j(r−R j)
∣∣2
max

× (Ψ
′

g, j(r)−ψg, j(r)), (5)

可得到升级后的样品透射函数. 式中 α 为控制升级
步长的参数,取值范围为 0—1,本文中取 1. 然后移
动到下一个有部分重叠的位置R,重复上述步骤直
到每一个探针位置的衍射花样都被代入方程用于

升级, 这便完成了一步迭代. 持续重复上面整个迭
代过程直到衡量重建图像质量的均方根误差函数

RMS =

√
N

∑
i=1

∣∣Orecon(i)−Oorig(i)
∣∣2/N (6)

足够小为止.上式中 Orecon和 Oorig分别为重建图像

函数和原始图像函数, N 为被照射样品区域总像素
数. 在 PCDI模拟过程中,探针扫描覆盖的区域稍大
于整个样品图像,因此重建图像误差的计算区域为
整幅图范围.

图 1 扫描相干衍射成像实验示意图

在所有 CDI方法中,过采样条件必须满足. 在
实际中, 通过采用像素足够小或像素阵列足够稠
密的 CCD 且保证探测器和样品距离足够远, 可很
好地满足该条件.本文模拟中, CCD阵列被设置为
1024× 1024. 大小为 256× 284像素的一幅苔藓细
胞扫描电镜图被选为测试样品原图, 如图 2(b) 所
示, 其灰度值范围为 0—1. 经计算 [42] 可知该图的

过采样比为 14.4. 由于 PCDI的探针尺寸远小于待
测样品, 所以其对应的过采样比更大, 更能满足过
采样条件.本工作中假设待测样品只改变入射光波
的位相而不影响其振幅, 即光子吸收被忽略, 则样
品的透射函数是非负的实数.
本文的模拟所用中心挡板均为圆形,半径大小

为 0—90 CCD像素 (cps). 尽管所采用的重叠关联
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迭代算法 [36] 可同时重构探针和样品函数,但为了
简化问题以集中考察我们感兴趣的挡板的影响问

题, 我们假定入射光斑是已知的, 为具有特定发散
立体角的球面波 (发散角大小依赖于所设定的入射
光斑尺寸)

P(r) =
A√

R2
0 + r2

eik
√

R2
0+r2

, (7)

式中 A2 对应于单位时间内 X射线通量,其值被设
为 108; R0 为样品离入射光束源点的距离, 其尺寸
被设置为 1 m, 远大于入射探针大小. k = 2π/λ , λ
为入射 X射线波长,设为 1 nm,对应 X射线能量为
1240 eV. 因此在样品面上入射光斑的振幅大小几
乎不变, 但是位相具有足够的曲率, 其变化幅度为
1π—2π (依赖于入射光斑尺寸).

3 数值计算结果和分析

在真实实验中, PCDI会受多种因素影响,如入
射探针大小、探针位置重叠度、扫描移动的精度

及噪声等. 为了全面地说明中心挡板对 PCDI的影
响,模拟中对这些因素都加以考虑.另外,我们还模
拟了简单的单次平面波 CDI受挡板影响的情形,并
同 PCDI的结果进行比较. 模拟中噪声设置为均匀
随机噪声,其分布与衍射花样之间满足 [43,44]

陨=
信号

信噪比
×随机函数. (8)

其中信噪比设为 20,随机函数取值范围为 −0.5到
0.5,则噪声最大值为每个像素点光强值的 2.5%. 探
针重叠度 (OR)定义为

OR = 1− a
dprobe

, (9)

式中 a是扫描步长, dprobe 是探针直径. 探针移动偏
差 (SD) 定义为探针移动步长的随机抖动范围, 通
常用最大偏差的绝对值 |SD|max 表示.
图 2 给出了探针无移动偏差且重叠度为

60%时,不同尺寸探针条件下重建图像和重建误差
随挡板尺寸的变化,同时还列出了单次平面波 CDI
的模拟结果以作对比. 由图 2(a)可知,对于同一中
心挡板尺寸,探针直径越小,则重建误差越小,重建
图质量也越高. 当 dprobe = 28 fps, rbeamstop 6 70 cps;
dprobe = 44 fps, rbeamstop 6 40 cps; 或 dprobe = 83 fps,
rbeamstop 6 20 cps时,重建误差 RMS随挡板增大几
乎不变.而当挡板大于这些值时, RMS随挡板的增
大而显著上升. 这表明 PCDI对低频信号丢失有一

图 2 无移动偏差且重叠度为 60%时挡板大小和入射光斑尺
寸对重建图像质量的影响 (a)不同尺寸入射探针条件下挡板
大小对重建图像误差 RMS的影响,图中还包括了单次平面波
CDI的结果以作对比; (b)测试原图: 苔藓细胞 SEM图; (c)—(e)
为挡板半径 rbeamstop = 50 CCD像素 (cps)时,探针直径 dprobe 分

别为 28, 44和 55物空间像素 (fps)时的重建图像.它们的对应
RMS值已在图 2(a)中标出

定的容忍度,且容忍度随着入射探针尺寸的增大而
降低. 将单次平面波 CDI的结果与 PCDI相比较可
知,单次平面波 CDI对中心丢失信号的容忍度远小
于扫描 CDI,只能承受 6 10 cps的挡板造成的信号
丢失.对于同样的挡板尺寸,各种探针尺寸的 PCDI
重建误差都显著小于单次 CDI,即 PCDI的成像质
量显著优于单次 CDI.例如,当 rbeamstop = 10 cps时,
单次 CDI 的 RMS 误差为 0.084, 而 dprobe = 55 fps
的扫描 CDI误差仅为 0.00835,表明 PCDI的成像质
量至少 10倍优于单次 CDI.而为了使该探针尺寸的
PCDI误差达到 0.084附近,则其所用之中心挡板尺
寸可放宽至 52 cps;对于更小探针尺寸的 PCDI,挡
板尺寸还可进一步方大.因此 PCDI能承受之中心
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信号丢失区域面积比单次 CDI大至少 25倍.
PCDI对中心丢失信号的容忍度随探针尺寸减

小而增大的行为,表明相对于单次 CDI(要求入射光
斑必须大于样品尺寸), PCDI明显受益于小探针尺
寸效应.这是由于较小的入射探针将产生较大的中
心衍射斑, 二者的尺寸呈反比关系. 而由前人的单
次 CDI研究结果可知 [40], 当低频信号丢失区域小
于中心衍射光斑时,丢失的信号对重建图像的影响
很弱甚至无影响. 由夫琅和费衍射理论可知, 圆形
探针产生的衍射花样的中心光斑半径为

∆l = 1.22N/rprobe, (10)

式中 N 为 CCD横向或者纵向的像素数, rprobe 为入

射探针半径 (单位为物平面像素), ∆l 为包括零级和
一级衍射斑的中心光斑的半径. 由该式计算可得直
径分别为 28, 44 和 83 fps 的探针产生的中心衍射
斑半径 (rcs)分别为 44 cps, 28.4 cps和 15 cps. 因而
可知, PCDI 所能容忍的丢失信号区域显著大于中
心衍射光斑的面积,这表明在小探针效应的基础上,
60%的探针重叠度进一步增强了 PCDI对中心丢失
信号的容忍能力. 这是由于探针位置重叠引起了样
品相邻照射区域间的信息关联,这些关联信息会对
各相关区域的丢失低频信号进行一定程度的弥补

所致.图 2(c)—(e)直观地显示了在相同挡板尺寸条
件下 (rbeamstop = 50 cps), 探针尺寸越小, 重构图像
误差就越小, 成像质量就越高的规律. 以上结果及
分析都表明, 对于扫描 CDI, 选择小尺寸的入射探
针可有效提高重构成像对中心挡板造成的低频信

号丢失的承受能力,从而有利于获得更高质量的重
建图形.
由于探针重叠度决定着关联信息量的多少,是

扫描 CDI能够成功的关键,也是 PCDI对中心挡板
高容忍能力的重要成因, 因此我们也详细考察了
不同的探针重叠度下,挡板尺寸对 PCDI成像质量
的影响. 在模拟中, 假设水平和垂直方向的扫描步
长相同, 如图 1 所示, a = b. 为使扫描区域完全覆
盖待测样品,探针位置中心对角线距离 c需满足条
件 c 6 dprobe, 这意味着扫描步长 a 6 dprobe/

√
2, 即

OR = 1−a/dprobe > 0.293.
图 3(a)给出了无扫描移动误差条件下,入射探

针尺寸为 rprobe = 33 fps时挡板尺寸和探针重叠度
对重建图像质量的联合影响. 此处亦给出了单次
CDI结果以作对比. 由图 3(a)可知, 对于所考虑的
任意大小的挡板 (rbeamstop 6 90 cps), RMS误差都随
着重叠度的增大而降低. 在重叠度 OR 6 50%的情

况下, 当挡板从 0增大到 90 cps时会引起 RMS急
剧上升,表明此时挡板对 PCDI重构质量有着严重
的负面影响,亦表明此时 PCDI对中心丢失信号的
容忍度相对来说也较低. 当重叠度 OR 6 30%时,即
使挡板很小,如 rbeamstop 6 10 cps,重建图像质量也
会非常差 (图 3(c)),甚至差于单次 CDI成像.这是由
于过低的重叠度使样品未被扫描探针完全覆盖,造
成部分样品信息丢失所致.由图 3(a)还可知, 中心
挡板对重建图像质量的影响随着重叠度的增大而

降低,这点亦可从图 3(c)—(e)看出;当重叠度 OR >
70%时,挡板对重建图像几乎无影响,因为图 3(a)显
示, 在挡板半径由 0增大到 90 cps的过程中, 其对
应的 RMS误差几乎不变且始终很小,图 3(e),(f)亦
直观地证实了此点. 因此,在实际的扫描 CDI实验
中, 在辐射剂量和光束稳定性允许的情况下, 选择
足够大的探针重叠度至关重要,这不仅可以提高重
建图像质量,同时还可以大幅提高 PCDI对低频丢
失信号的容忍度.
由于探针重叠度对扫描 CDI 的重要性, 我们

对其进行了进一步的模拟研究, 结果如图 3(b) 所
示. 该图为挡板 rbeamstop = 50 cps时,不同探针尺寸
条件下重叠度对重建图像质量的影响. 由图可知,
当重叠度 OR 6 70%时, 入射探针尺寸越小, 对应
的 RMS误差也越小, 同时越大尺寸的探针对应的
RMS随重叠度的上升 (从 0.2升至 0.8)而下降得也
越为显著,这些都表明重叠度对大尺寸入射探针时
的 PCDI图像质量影响较重. 然而,当重叠度 OR >
80%时,不同尺寸探针对应的重建图像的误差几乎
都为零, 成像质量几乎不再随探针尺寸变化, 且重
建图质量也非常完美, 如图 3(f)所示. 这一结果再
次表明,在实际实验中应选择足够高的探针重叠度.

在 PCDI中,探针位置重叠会引起样品相邻照
射区域间的信息关联,这些关联信息会在一定程度
上对相关区域的低频丢失信号产生弥补作用. 由
于探针位置重叠, 在同一个探针位置上, 样品会被
邻近的多个探针以不同面积比例在该位置内的不

同部位进行照射,所得的多个衍射花样间的对比衬
度,会在一定程度上反映该位置上样品的低频空间
结构信息,从而可在一定程度上弥补中心挡板造成
的低频信号丢失. 探针重叠度越高, 在某一探针位
置上样品被邻近探针照射的次数也越多,区域间的
关联信息也就越多,对丢失的低频信息的弥补也就
越全面越完整. 因此提高探针重叠度会显著提高
PCDI对中心挡板的容忍度.
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图 3 探针无移动误差时挡板尺寸和探针重叠度对重建图像质量的联合影响 (a) 探针直径为 33 fps 时, 不同重叠度下挡板大小
对重建误差 RMS 的影响; (b) 挡板 rbeamstop = 50 cps 时, 不同尺寸探针和重叠度对重建误差的影响; (c)—(e) 探针 dprobe = 33 fps, 挡板
rbeamstop = 50 cps时,重叠度 OR分别为 0.2, 0.6和 0.8时的重建图像; (f)探针 dprobe = 55 fps,挡板 rbeamstop = 50 cps且重叠度 OR = 0.8时
的重建图像; (c)—(f)各图对应的 RMS误差值已在图 (a)和 (b)中标出

样品或者探针的移动偏差是一个严重影响扫

描模式显微成像质量的因素,对于扫描 CDI该因素
也应当考虑. 图 4 给出了移动误差分别为 1 fps 和
3 fps, 重叠度分别为 50%和 80%时, 中心信号丢失
对成像质量的影响.由图 4(a)可知, 对于所考虑的
任一挡板尺寸,较大移动偏差时的重建图像质量都
明显差于较小移动偏差时的结果; 无论对于 1 fps
偏差还是 3 fps的偏差,较高重叠度 (80%)时,挡板
尺寸的增大对重建图像的负面影响都大大地弱于

低重叠度 (50%)时的情形. 这一规律还可从图 4(b)
和 (d)、图 4(b)和 (f)、图 4(e)和 (g)的对比中直接
看出,再次表明了高重叠度在 PCDI中扮演至关重
要的角色,也与图 3的结论一致.
然而由图 4(a)还可看出,较高的重叠度会显著

增大移动误差对重建图像的影响.尽管对于相同的
移动偏差, 高重叠度时的重建误差更小, 但当移动
偏差从 1增大到 3 fps时,高重叠度对应的 RMS误
差的变化比低重叠度情形更为明显. 该结论也可从
图 4(b)和 (c), (f)和 4(g)的对比中得到验证. 引起上
述结果的原因是, 高重叠度时, 同一尺寸的探针比
低重叠度时的移动步长更小,相同的绝对偏差对于

移动步长的相对偏差则更大,故而其对衍射花样的
影响也会更明显. 而且,对于相同大小的样品区域,
较高探针重叠度需要探针移动更多步才能完全覆

盖样品,这可能会使移动误差产生累积效应并产生
更多噪声. 因此,高重叠度时探针移动误差对 PCDI
的负面影响比低重叠度时的情形更为显著.实际上,
在高重叠度情况下, 移动误差相对于中心挡板来
说是一个更为严重的负面影响因素. 因此, 在扫描
CDI 实验中应尽可能地提高移动精度或者通过其
他的算法对扫描移动误差加以修正.

4 结 论

本文对于中心挡板造成的低频信号丢失对扫

描相干衍射成像的影响进行了系统的数值模拟研

究.结果发现,相对于单次平面波 CDI,扫描 CDI对
低频丢失信号具有强得多的容忍度,且探针尺寸越
小,重叠度越高, PCDI对低频信号丢失的承受能力
就越强. 研究还发现,在探针重叠度小于 70%时,探
针尺寸的减小可以显著改善 PCDI 重建图像的质
量; 而当探针重叠度大于 70%时, 探针尺寸的变化
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对重建图像的影响较小. 在重叠度较高时探针移动
偏差对重建图像质量的影响比挡板更加严重,因此
在实验中必须有效提高电机移动精度或通过算法

对其加以修正. 本文的结果对扫描相干衍射成像中
使用中心挡板来提高高频信息的采集率具有重要

的指导意义.

图 4 入射探针 dprobe = 55 fps,不同的移动偏差和探针重叠度条件下,挡板大小对扫描相干衍射成像质量的影响 (a)两种不同探针重
叠度及移动偏差时挡板尺寸对 PCDI重建误差的影响; (b)—(g)不同参数下 PCDI的重建图像, rbs 表示挡板半径,各图对应的 RMS值已
在图 (a)中标出
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Abstract
A beamstop is commonly used in coherent diffractive imaging (CDI) experiments to collect more high-angle diffraction signals.

But it causes the low-frequency signals missed, which can make CDI reconstruction unstable or even fail. In this work, a systematic
simulation investigation of the effects of the missing low-frequency signals on the quality of reconstructed images of ptychographic
CDI (PCDI) is performed using the ptychographic iterative engine algorithm. We found that the robustness of PCDI to the beamstop is
much higher than that of the plane-wave CDI, and a smaller incident probe or a larger probe overlap ratio (> 70%) can further decrease
the negative influence of missing low-freqency signals on the reconstruction image. The probe scanning position error will be the main
degrading factor of PCDI instead of the beamstop in the higher overlap cases, and needs to be corrected in experiments by using high
precision motors or adopting the position refinement algorithms. Our results provide quantitative guidelines for the usage of beamstops
in ptychographic CDI experiments.
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PACS: 07.85.Tt, 61.05.cp, 68.37.Yz, 42.30.Rx DOI: 10.7498/aps.62.150702

* Project supported by the Main Direction Program of Knowledge Innovation of Chinese Academy of Sciences (Grant no. KJCX2-YW-N38), the Shanghai
Municipal Natural Science Foundation, China (Grant no. 11ZR1445200), the National Natural Science Foundation for Youth of China (Grant no.
11005147), the Project of Open Device of Large Science from Chinese Academy of Sciences Research: Self-assembly Nanometer Array Technology
and Ultra-high Density Study.

† Corresponding author. E-mail: xuzijian@sinap.ac.cn
‡ Corresponding author. E-mail: tairenzhong@sinap.ac.cn

150702-8


