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摘要  本文采用拓展重叠关联迭代引擎算法，系统地模拟研究了 X 射线光斑尺寸、扫描点数及波前形貌对扫

描相干衍射成像重建图像质量的影响。结果表明，在实际入射光斑尺寸不易确定时，算法中初始猜测光斑尺

寸可以由模拟入射光斑最大光强值的 1%对应边界确定。对物体进行扫描时，入射光斑个数大于 7×7且重叠度

优于 70%可以重建出较好的图像。入射光斑的振幅和位相分布对重建图像质量也有着显著影响。 
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基于同步辐射 X 射线的相干衍射成像（CDI）

方法是近年发展起来的一种新颖的无透镜显微成像

技术，已经在材料、生物、医学、环境等多个领域

的二维和三维成像方面得到了广泛应用[1-16]。由于

相干衍射成像的分辨率与入射光波长成反比，与入

射光的光通量成正比，而同步辐射具有短波长、高

通量、高相干性、高单色性、大视场等独特的优势，

可以用来开展相干衍射成像，并使 CDI 在生物医学

成像和材料科学等领域都有着广阔的应用前景。传

统的单次 CDI 成像需要待测物体尺寸小于入射光

斑，这限制了成像视场；并且其所需位相恢复算法

还有停滞、收敛慢、重建结果不唯一等缺陷[16]。为

了解决这些问题，Faulkner[17]和 Rodenburg[18]提出一

种名为 Ptychographic CDI（缩写为 PCDI）或扫描

CDI 的新型成像方法。PCDI 理论上可以对垂直光轴

方向上任意大小的物体成像，它采用一个局域照明

探针移动扫描透射物体（或者探针不动，样品移动），

相邻扫描光斑有部分重叠，在扫描移动的同时用

CCD 记录一系列扫描位置对应的衍射花样，最后采

用重叠关联迭代引擎算法（PIE）对衍射花样进行重

构得到样品图像。PCDI 已在可见光[19]和 X 射线[20]

波段得到了实验验证。2008 年，Thibault[13]提出了

一种名为平行重叠关联迭代引擎（pPIE）算法并进

行了实验验证。该算法可以同时重建出物体透射函

数和入射光波函数。2009 年，Maiden[21]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

重建图像质量更好的特点。2012 年，Maiden[22]又提

出了位置纠正重叠关联迭代引擎算法（pcPIE），该

算法可以很好地修正扫描移动偏差提高重建图像分

辨率。除此之外，Guizar-Sicairos [23]还提出了非线性

优化的 PCDI 算法，该算法也可以在重建迭代过程

中对扫描位置偏差进行修正。 
在扫描相干衍射成像（PCDI）实验中，入射光

斑信息对图像重建质量的优劣有着至关重要的影

响。尽管已有文献部分涉及到这个问题[24-25]，但是

他们均采用旧的重叠关联迭代算法[17-18]，重建过程

中入射探针信息需事先预知，所以入射光斑对重建

图像的影响研究甚少且不全面。本文采用拓展重叠

关联迭代算法，模拟研究了实际入射光斑尺寸不易

确定时，算法中如何选择初始猜测光斑的尺寸；对

物体进行扫描时，如何选择入射光斑扫描的个数和

扫描重叠度；入射光斑的振幅和位相分布对重建图

像质量的影响规律。 
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1 模拟方法 

扫描相干衍射成像的实验装置如图 1 所示。一

个有限大小的光探针移动扫描物体（或探针不动，

样品移动），同时用 CCD 采集对应位置的衍射光强

花样，最后采用重叠关联迭代引擎算法可重构出物

体图像。本文所用算法的原理及详细公式见文献

[17]、[18]和[21]，这里只给出主要公式和步骤。入

射光波 P(r)入射到物体 O(r)上，形成出射波 

)()()( ,,, jjgjgjg PO Rrrr 
.
        （1） 

 

图 1  扫描相干衍射成像实验示意图 
Fig.1  Schematic of the experimental setup of scanning CDI 

该出射波在远场形成衍射光强花样 Ij(q) 
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式中，q 为傅里叶空间坐标，符号 F 表示傅里叶变

换，R 为探针与物体的相对位置矢量，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

中用 CCD 采集的光强的平方根替换修正 
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进行逆傅里叶变换得到新的透射波函数为 
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把新的透射波函数代入下面的物体和探针函数

的更新公式（5）和（6）中可得到升级后的物体透

射函数和入射光斑函数。其中参数 α, β控制升级步

长，取值范围为 0−1。然后移动到下一个扫描位置，

重复上述步骤（1）−（6）直到每一个扫描位置的衍

射花样都参与物体和探针函数的升级，这便完成了

一步迭代。重复上面的循环迭代直到重建图像质量

不再有改善为止。重建图像的质量由（7）式来衡量，

其中 Orecon 和 Oorig 分别为重建图像函数和原始图像

函数，N 为物体扫描区域总像素个数。 
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过采样条件决定着能否成功重构出物体图像。

实验时选用小尺寸像素且像素阵列足够大的 CCD

并合理选择探测器和物体的距离可很好地满足过采

样条件。本文模拟中，CCD 阵列设为 1024×1024。

大小 340×340 像素的一对数据图像处理经常使用的

图像作为测试原图，如图 2(b)所示，其中标注 1 和

2 分别对应振幅和位相图像。振幅灰度值范围为

0−1，位相取值范围为−0.5−0.5。计算可知整幅图的

过采样比为 10.8。由于 PCDI 的探针尺寸远小于测

试图片，故有更大过采样比，更能满足过采样条件。 
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图2  算法中初始猜测光斑尺寸对重建振幅(标注1)和位相(标注2)图像和误差的影响: (a)不同初始猜测光斑尺寸对重建物体误
差的影响; (b)测试物体原图; (c–e)初始猜测光斑尺寸(rprobe)分别为 38、50 和 95 个物空间像素(fps)的重建物体图像(它们的对应

RMS 值已在图 2(a)中标出); (f)入射光斑的原始振幅和位相图; (g–i)与图(c–e)同时重建的入射光斑图像 

Fig.2  Effects of initial guessed spot in algorithm on the reconstructed amplitude (labeled 1) and phase (labeled 2) images and RMS: 
(a) RMS of reconstructed object versus the different initial guessed spot. (b) Original object image. (c–e) Reconstructed object images 
for initial guessed spot rprobe=38, 50 and 95 real figure pixels (fps), respectively, and their corresponding RMS errors are denoted by 

the arrows in Fig.2(a). (g–i) Reconstructed probe images for the same positions of Figs. (c–e) 
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2 数值计算结果和分析 

实验中 PCDI 会受多种因素影响，如入射探针

尺寸和分布、扫描探针个数及重叠度、噪声等。本

文中噪声选为随机噪声，其大小分布与衍射花样之

间满足关系：噪声=信号×随机函数/信噪比[26]。其中

随机函数取值范围为−0.5−0.5，信噪比为 20，则每

个像素点上噪声最大值为光强值的 2.5%。扫描探针

重叠度（OR）定义为 

OR=1−a/2rprobe ,                       （8） 

式中参数 a 为扫描探针步长，rprobe是扫描探针半径。 

在真实 CDI 实验中，由于入射光斑边界（或者

尺寸）很难确定，而在位相算法中又需要知道初始

猜测光斑的尺寸。对于这个问题，本文以菲涅耳波

带片[27]形成的光束作为真实入射光斑，如图 2(f)所

示。图 2 给出了算法中初始猜测光斑大小对物体和

入射光斑重建图像及误差的影响。模拟过程中，真

实光斑移动步长为 29 个物图像像素（fps）产生一

系列衍射花样，重建过程中光斑移动步长也设定为

29 fps。初始猜测光斑为圆透射函数，所有重建结果

均经过 500 次循环迭代，RMS 计算范围为物体图像

中心 200×200 个像素区域。 

由图 2(a)可知，随着初始猜测光斑尺寸的增大，

重建图像误差不是线性变化，而是波动变化，且出

现了若干个极大值和极小值，各极小值对应初始入

射光斑的半径分别为 rprobe=50、70 和 95 fps。在真

实入射光斑光强分布中，上述半径对应的光强与中

心最大值的比分别为 1.23%、0.18%和 0.2%。因此，

算法中初始猜测光斑尺寸可以由真实入射光斑最大

光强值的 1%对应边界确定。由公式（8）可知，极

小值对应的重叠度 OR 分别为 71%、80%和 84.7%，

最小值对应 OR=84.7%。这一结论与文献[25]的结论

有所不同，这是由于模拟时算法中初始探针信息是

否预知和扫描区域是否固定等因素所致。不过重叠

度大于 70%有好的重建图像，此结论与文献[25]一

致。 

上述变化规律由图 2(c–e)也可以看出来。图中

出现的方格噪声是由矩形扫描方式引起的，采用环

形或者无规律扫描方式可以减弱或消除[28]。由图

2(c–e)可知，随着光斑尺寸增大，重建物体振幅和位

相图像中的重影消失，且方格噪声逐渐减弱。物体

振幅图像对比度比位相图像高，这说明振幅比位相

更容易重建。图 2(g–i)为入射光斑的重建图像。由

图 2 可知，振幅和位相的重建图像质量都非常好，

且没有方格噪声出现，这说明入射光斑比物体更容

易重建。在实际实验时，通常情况下入射光斑尺寸

固定。 

对物体进行扫描时需选择光斑扫描的重叠度和

扫描个数，图 3 给出了这两个因素对重建结果的影

响规律，此时生成衍射花样的真实入射光斑仍为图

2(f)所示。由于物体大小的限制及光斑扫描个数的讨

论，重建算法中初始入射光斑的半径设定为

rprobe=50 fps，误差计算范围为初始光斑扫描覆盖的

区域（与光斑大小和重叠度有关）。由图 3(a)可知，

扫描光斑个数较少时，如 OR=60%，nprobe≤25；

OR=70%，nprobe≤16；OR=80%，nprobe≤
 9 时，重建误

差很大，这表明重建图像很差甚至不能成功重建。

当扫描光斑个数较多，如 OR=60%，nprobe≥7；

OR=70%，nprobe≥6；OR=80%，nprobe≥5 时，重建误

差很小，这表明重建图像质量较好，如图 3(b–e)所

示。上述结果也表明，较大重叠度下只需较少的光

斑扫描个数就可以成功重建图像。对于相同的光斑

扫描个数，重叠度越大，重建图像质量越好，如图

3(b–d)所示。这是由于重叠度越高，在某一光斑位

置处物体被相邻光斑照射的次数也越多，区间的关

联信息也就越多，同时扫描区域越小，未知信息越

少，也就是已知信息对未知信息比越大，因此更容

易重建。对于一定的重叠度，更多的光斑扫描个数

也会促使重建图像质量更好，如图 3(d)和 3(e)所示。

因此，实际实验时选择光斑扫描数多于 7×7 且优于

70%的重叠度对物体进行扫描可以获得更好的重建

图像。 
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图 3 光斑扫描数和重叠度对重建物体图像和误差的影响: (a)光斑扫描数(nprobe)和重叠度(OR)对重建物体图像误差的影响，其
中 nprobe为方形扫描横向或纵向上光斑位置个数；(b–d) nprobe =7, OR=60%、70%和 80%对应的重建物体图像;(e) nprobe =10, 

OR=80%对应的重建物体图像; 它们的对应 RMS 值已在图 3(a)中标出 

Fig.3  Effects of scanning probe number and overlap ratio on the reconstructed object images and RMS. (a) RMS of reconstructed 
object versus the scanning probe number (nprobe) and overlap ratio (OR), where nprobe is the probe position number in horizontal or 

vertical direction of square scan. (b−d) Reconstructed object images for OR=60%, 70% and 80% with nprobe =7, respectively.  
(e) Reconstructed object image for nprobe =7 and OR=80%; their corresponding RMS errors are denoted by the arrows in Fig.3(a) 

 

针对入射光斑振幅和位相形貌信息对重建图像

的影响，图 4 给出了模拟结果。模拟时，光斑入射

通量相同，振幅 A1 为常数，A2 为具有一定变化分布。

位相 φ1 变化范围小于 2π 周期，且取值范围为

–0.9π–0.24π，位相 φ2 变化范围大于 2π 周期，且取

值范围为–π–π。由图 4(a)可知，对于相同的振幅，

剧烈变化位相的重建误差值比缓慢变化位相的重建

误差值小，表明有更好的重建图像，如图4(b)和4(c)，

4(d)和 4(e)所示。对于相同的位相，平滑不变的振幅

比变化的振幅有更小的重建误差，意味着有更高质

量的重建图像，如图 4(b)和 4(d)，4(c)和 4(e)所示。

对比重建的振幅和位相图像可知，入射探针不同的

振幅和位相分布主要对重建物体的位相图像有明显

影响，而对振幅的影响几乎可以忽略。因此，实验

中选择振幅无明显变化，而位相有剧烈曲率变化的

入射光斑可以重建出更高质量的图像。 
 

 

 

 



 辐 射 研 究 与 辐 射 工 艺 学 报 2 0 1 3 , 3 1 : 0 6 0 8 0 1 ( 8 )   

060801-6 

 

    

    

    
 

图 4  入射光斑振幅和位相分布对重建物体图像和误差的影响: (a)不同形式的入射光斑对重建物体误差的影响, 其中 A1和 A2

为两种不同的光斑振幅分布, φ1和 φ2为两种不同的光斑位相分布; (b–e)为重建物体振幅和位相图像, 它们的对应 RMS 值已在
图 4(a)中标出 

Fig.4  Effects of amplitude and phase of incident probe on the reconstructed object images and RMS: (a) RMS of  
reconstructed object images versus different incident probe, where A1 and A2 are two different amplitude distributions, φ1 and φ2 are 

two different phase distributions. (b–e) Reconstructed object amplitude and phase images, their corresponding RMS errors are  
denoted by the arrows in Fig.4(a) 

 

3 结论 

本文采用拓展重叠关联迭代算法对入射光斑信

息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，对于真实入射光斑边界不易确

定问题，重建算法中初始光斑尺寸可以由真实入射

光斑选取阈值来确定，即最大光强值 1%对应的半

径可以作为算法中初始光斑的半径。对物体进行扫

描时，选取覆盖物体的光斑数目多于 7×7 且扫描移

动重叠度优于 70%可以获得较好的重建图像。实验

中选用振幅无明显变化和位相具有显著曲率变化的

入射光斑可以更快、更好的重建物体图像。本文所

得结果对提高扫描相干衍射成像的分辨率具有重要

的指导意义。 
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Effects of synchrotron radiation X-ray beam on  

ptychographic coherent diffractive imaging 

LIU Haigang1,2  XU Zijian1  WANG Chunpeng1,2  GUO Zhi1  

ZHANG Xiangzhi1  TAI Renzhong1   
1 (Shanghai Synchrotron Radiation Facility, Shanghai Institute of Applied Physics, Chinese Academy of Sciences,  

Shanghai 201800, China) 
2(University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049, China) 

ABSTRACT Based on the extended ptychographical iterative engine (ePIE) algorithm, the effects of the incident 

probe size, scanning position number, and wavefront morphology on the reconstructed image were systematically 

studied with numerical simulation. The results show that the guessed initial probe size in ePIE can be determined by 

the corresponding boundary of 1% of maximum intensity of the simulated incident probe when the real incident beam 

size is difficult to determine exactly. When imaging a sample by PCDI, a better image can be reconstructed by 

choosing the number of scanning points as more than 7×7 and a scanning overlap ratio as larger than 70%. The 

amplitude distributions and incident spot phase also have significant effects on the reconstructed image quality.  

KEYWORDS  Ptychographical coherent diffractive imaging, Phase retrieval algorithm, Resolution, Synchrotron 

radiation X-ray 
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