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摘要　为获取物质内部成分的三维分布信息,研究了基于同步辐射红外光源的共聚焦三维成像重建算法.采用单

点探测器扫描成像的方式,根据同步辐射红外谱学显微共聚焦三维成像的原理及非线性特性,建立了同步辐射红

外谱学显微共聚焦三维成像模型;根据该模型的特点建立测试样品的模型,模拟了红外谱学共聚焦三维成像测试,

得到了共聚焦三维成像的测试数据;分别使用LevenbergＧMarquardt算法和改进型高斯Ｇ牛顿算法对使用前向模型

模拟采集得到的结果进行重建.结果表明,前向模型中未加入误差时,LevenbergＧMarquardt算法可以重建样品的

三维信息,在前向模型中加入１％误差时,LevenbergＧMarquardt算法重建得到的结果与实际结果偏差较大,而改进

型高斯Ｇ牛顿算法可以重建样品的三维信息.

关键词　光谱学;同步辐射红外光源;共聚焦谱学三维成像;三维成像重建算法

中图分类号　O４３６　　　文献标识码　A
doi:１０．３７８８/AOS２０１７３７．１２３０００２

３DImagingReconstructionAlgorithmforSynchrotron
RadiationInfraredConfocalSpectroscopy

ZhuHuachun１ TongYajun１ JiangYouhao２ ３ MaLi３ JiTe１ 
PengWeiwei１ ChenMin１ XiaoTiqiao１

１ShanghaiInstituteofAppliedPhysics ChineseAcademyofSciences Shanghai２０１２０４ China 
２DepartmentofControlScienceandEngineering SchoolofElectronicsandInformationEngineering 

TongjiUniversity Shanghai２０１８０４ China 
３PutuoHospitalAffiliatedtoShanghaiUniversityofTraditionalChineseMedicine Shanghai２０００６２ China

Abstract　Inordertoachievethe３Ddistributionofinternalcomponentsofthesample westudytheconfocal３D
imagingreconstructionalgorithmbasedonthesynchrotronradiationinfraredsource敭Aconfocal３Dimagingmodel
isbuiltbythesinglepointdetectorscanningimagingonthebasisoftheprincipleandnoＧlinearcharacteristicsof
synchrotronradiationinfraredconfocalspectroscopy３Dimaging敭Basedonthecharacteristicsoftheforwardmodel 
themodelofthetestsample anabsorptionshell isestablishedtosimulatetheinfraredconfocalspectroscopy３D
imagingmeasurementprocess andtherawdataoftheinfraredconfocalspectroscopy３Dimagingisobtained敭
LevenbergＧMarquardtalgorithmandthemodifiedGaussＧNewtonalgorithmareusedtoreconstructthesamplemodel
data敭ThereconstructionresultsshowthattheLevenbergＧMarquardtalgorithmcanreconstructthe３Dinformation
ofthesamplewhennorandomnoiseisaddedtotheforwardmodel敭When１％noiseisintheforwardmodel the
reconstructionresultofLevenbergＧMarquardtalgorithmhasarelativelylargedeviationwiththeactualresult but
thereconstructionresultofmodifiedGaussＧNewtonalgorithmisaccurate敭
Keywords　spectroscopy synchrotronradiationinfraredsource confocalspectroscopy３Dimaging ３Dimaging
reconstructionmethod
OCIScodes　３００敭６３４０ １７０敭１７９０ １１０敭３０８０ １００敭３０１０

　　收稿日期:２０１７Ｇ０６Ｇ２９;收到修改稿日期:２０１７Ｇ０７Ｇ２３
基金项目:国家自然科学基金(１１４７５２５２,３１３００４８０)、国家自然科学基金青年科学基金(１１４０５２５８,１１６０５２８１,１１５０５２６７)、

上海市自然科学基金(１５ZR１４４８２００,１５ZR１４４８９００)

作者简介:朱化春(１９８１—),男,博士,助理研究员,主要从事红外束线技术及红外谱学显微应用方面的研究.

EＧmail:zhuhuachun＠sinap．ac．cn
　∗通信联系人.EＧmail:minchen＠sinap．ac．cn

１２３０００２Ｇ１



光　　　学　　　学　　　报

１　引　　言
同步辐射红外光源(SRIR)具有宽波段、高亮度和高准直性等特点,比传统的热光源(如Globar)的亮度

高２~３个量级[１Ｇ２].同步辐射红外光源点的大小在微米量级,可以帮助显微谱学仪器在很宽的波长范

围(１~１０００μm)内获得衍射极限的空间分辨率[３Ｇ５].同步辐射红外显微谱学技术以其高的空间分辨率和亮

度优势,在生物医学、化学及考古等领域得到了广泛应用.Holman等[６]利用同步辐射红外显微谱学技术研

究了活细胞,Benning等[７]利用该技术研究了蓝藻硅化后的分子特性,Cotte等[８]利用该技术进行了考古方

面的研究.
理论上,可以利用同步辐射红外光源高空间分辨率和高亮度的特性,以及红外谱学显微镜共聚焦成像的

特性测量物体的三维空间信息及一维光谱分布.Jamme等[９]使用同步辐射红外谱学显微镜尝试了水滴的

共聚焦三维成像,初步实验表明可以利用现有的红外谱学显微镜使用同步辐射红外光源开展红外共聚焦谱

学三维成 像.但 Jamme等 认 为 由 于 Schwarzschild 聚 焦 镜 的 特 性,超 出 焦 深 范 围 的 样 品 会 进 入

Schwarzschild聚焦镜的阴影区域,不需要对测试数据进行重建处理.但是对于水平方向较大的样品,在共

聚焦三维成像过程中,并不能保证非焦深范围内的所有样品点都能进入Schwarzschild聚焦镜的阴影区域,
导致Schwarzschild聚焦镜的点扩展函数内覆盖的点会相互影响,使得实验结果与实际结果相差较大,因而

需要对所测数据进行重建,以消除三维样品中各点的相互影响,提高红外共聚焦三维成像方法的空间分辨

率.目前上海光源红外谱学显微线站所配置的探测器为点探测器,其每次测量的结果均为聚焦光束内覆盖

的所有样品点信息的叠加.对于成分和空间分布较为复杂的物体,整个红外光束路径上的物质都会对光束

产生影响(包括吸收、散射等),测量得到的光谱强度与物体成分的相互作用不再是线性关系,因此需要一套

合适的算法来复原样品的原始信息.

　　本文根据红外共聚焦谱学三维测量原理构建了红外共聚焦谱学三维测量的前向模型,尝试利用

LevenbergＧMarquardt和改进型高斯Ｇ牛顿非线性拟合算法实现样品三维空间信息的重建.相较于使用直接

复原算法和去卷积算法,所用算法可以大幅提高重建信息的精度,而改进型高斯Ｇ牛顿算法提高了非线性拟

合算法在共聚焦谱学三维重建时的容错能力.

２　共聚焦谱学三维成像重建算法原理
红外共聚焦谱学三维成像利用的是红外共聚焦显微镜较高的空间分辨率以及可以同时测量光谱的特

性.红外共聚焦谱学三维成像的分辨率包括空间分辨率和光谱分辨率.其中:空间分辨率在水平方向上由

物镜的数值孔径(NA)和红外显微镜的光阑决定,在垂直方向上则由显微镜的焦深决定;光谱分辨率由红外

显微镜配备的红外光谱仪性能决定.
实验方法为逐点测量样品的每个微区,即可以分辨的最小的点,同步辐射红外谱学显微空间分辨率通常

在数微米左右.每次测量时,所测得的光谱强度信息为共聚焦显微镜的光束经过样品内所有微区时吸收、散
射后的光谱信息,其原理如图１所示.首先对样品在XY 平面进行扫描,获得单层信息,然后在Z 方向依次

进行逐层扫描,如图２所示.考虑到同步辐射红外谱学显微空间分辨率为数微米,将扫描步长定为５μm.

　　红外光束在样品中传输时通常会有瑞利散射和米氏散射等效应.为简化模型,只考虑样品吸收对测量

结果的影响.光谱强度F(α,ν,x,y,z)可表示为

F(α,ν,x,y,z)＝I０(ν)∑
M

m＝１
∑
N

n＝１
exp －∑

L

l＝１
α(ν,m,n,l)δL[ ] , (１)

令:

f(ν,m,n,l)＝exp －∑
L

l＝１
α(ν,m,n,l)δL[ ] , (２)

式中f(ν,m,n,l)为每个微光锥透过样品后到达探测器的光强衰减系数;ν为光谱频率;α(ν,m,n,l)为聚焦

光锥内每个微区的吸收系数;M 和 N分别为聚焦光锥覆盖的样品在X方向和Y方向上的最大微区数目;
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图１ 红外谱学显微镜用Schwarzschild镜头的聚焦光束与(a)小样品、(b)大样品的交汇情况

Fig．１ ConfluenceoffocusedbeamofSchwarzschildlensusedintheinfraredspectroscopymicroscopeand

 a smallsampleor b largesample

图２ 红外共聚焦谱学三维图像获取过程

Fig．２ ３Dimageacquisitionprocessofinfraredconfocalspectroscopy

L为Z方向的微区数目;δL为红外光束在微区内的长度,δL≈h/cosθ,h为垂直方向每层之间的距离,θ为光

线的入射角;I０(ν)为入射光谱强度.

由(１)式可知,每个微区的测量结果与聚焦光锥覆盖微区的吸收相关,且与之不成线性关系,也难以通过

变换转化成线性方程,无法采用求解线性方程的方法求解出每个微区的吸收系数.在实际测试时,由于红外

谱学显微镜使用的是点探测器,无法大范围地扫描样品(否则实验时间会非常长),采集的数据量不大(特殊

要求除外),所测样品的数据点约为１００００个,可使用普通计算机采用非线性拟合算法来重建样品在某个谱

段的三维形貌信息.

将前向模型按照X→Y→Z 的顺序展开为一维向量F(α,ν),其中向量α是由样品中每个测量点的吸收

系数组合而成的一维向量(特定波数下,比如２０００cm－１).在不考虑测量误差的情况下,使用LevenbergＧ

Marquardt非线性拟合算法通过多次迭代计算样品在特定波数下的吸收信息[１０Ｇ１１]:

αi＋１＝αa＋(KiKT
i ＋γiI)－１KT

i[Imeasure－F(αi,ν)], (３)

式中αa为样品测量结果的吸收信息的先验信息,对于一个未知的样品,在拟合计算开始时,可以使用零向量

代入计算;矩阵Ki为向量F(αi,ν)对向量αi的导数,即Ki＝∂F(αi,ν)/∂αi;矩阵KT
i 为矩阵Ki的转置矩阵;

I为单位矩阵;Imeasure为测量结果;γ 为阻尼因子,当其值较小时,算法退化为高斯Ｇ牛顿算法的最优步长算法,

当其值较大时,算法退化为梯度下降算法的最优步长算法;i表示第i次迭代.然后逐步代入每个光谱对应

的吸收数据,就可以计算出样品在整个测量光谱波段吸收的三维空间分布和一维光谱信息.在实际计算中,

为避免LevenbergＧMarquardt拟合算法得到的结果为局部最优解而不是全局最优解,需要合理设置样品吸

收信息的先验信息,或选择一个合理的全局的优化参数与之相结合.

１２３０００２Ｇ３



光　　　学　　　学　　　报

在实际实验时,由于存在光源、机械、电子学等方面的噪声,最后获得的图像信息会存在噪声,而在做二

维样品测试时,其噪声通常小于０．１％.为了使算法具有一定的稳健性,在模拟计算中加入了１％的噪声.
但LevenbergＧMarquardt非线性拟合算法在用于红外共聚焦谱学三维成像前向模型的重建时,容纳误差的

能力有限.为更真实地模拟实验,本课题组尝试加入误差模型,并采用结合了LevenbergＧMarquardt算法原

理的高斯Ｇ牛顿迭代算法[１２],即

αi＋１＝αi＋[(１＋γ)S－１
a ＋KT

iS－１
ε Ki]－１{KT

iS－１
ε [Imeasure－F(αi,ν)]＋S－１

a (αi－αa)}, (４)
式中Sa为先验信息的误差模型,Sε为仪器的误差模型.通过计算发现,使用该算法进行迭代复原可使模型

容纳误差的能力达到１％左右.具体模型和模拟计算结果见第３节.

３　理论模拟
前向模型是根据样品信息、仪器参数、测量方法等信息建立的与实际情况相符的测量数据模型,理论上

知道样品各点的吸收系数后,根据前向模型算出的结果应和样品的实际测试结果基本相同.
利用红外共聚焦谱学三维成像完成样品的测试后,根据已经确立的前向模型和F(αi,ν)以及(３)式或

(４)式所示的迭代算法,对测试结果进行三维重建,在理论上可以求解出样品各点的吸收信息.
为了验证该重建方法的正确性,建立了一个样品模型.该模型为一个小球,外层包覆一层与小球吸收系

数不同的壳层.假设在波数为２０００cm－１时,球壳的吸收系数为０．１μm－１,球壳中心的吸收系数为

０．０７５μm－１,球壳外周包覆一层吸收系数为０．０５μm－１的介质(充当包埋基).在计算模拟时,球壳以离散点

表示,如图３所示.

图３ 模型样品吸收系数分布的三维分布图.(a)YZ 视图;(b)XY 视图;(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．３ ３Ddistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsample敭 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile

加入实验用仪器的相关参数后模拟实验室的测量过程,可得最终的测量数据(２０００cm－１波数时吸收信

息的空间分布),将该测试数据直接除以数据点之间的距离,便可得直接复原数据,如图４所示.比较图３、
图４和图５可知,利用直接复原法以及去卷积算法(NA＝０．５,波长为５μm,显微镜模式:共聚焦、标准方法)
获得的重建数据与样品的实际信息相差较大.

图４ 利用直接复原法重建样品吸收系数的三维分布图.(a)YZ 视图;(b)XY 视图;(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．４ ３Ddistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsamplereconstructedbythedirectionmethod敭

 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile
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图５ 利用去卷积算法重建样品吸收系数的三维分布图.(a)YZ 视图;(b)XY 视图;(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．５ ３Ddistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsamplereconstructedbythedeconvolutionalgorithm敭

 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile

　　对所测数据使用LevenbergＧMarquardt非线性拟合算法进行重建,得到的结果如图６所示,样品中心沿

Z 轴和Y 轴方向的吸收系数分布如图７所示.对比可以发现,当样品中不包含误差时,使用LevenbergＧ
Marquardt非线性拟合算法可以准确重建样品的原始吸收信息.

图６ 利用LevenbergＧMarquardt非线性拟合算法重建样品吸收系数的三维分布图.(a)YZ 视图;(b)XY 视图;

(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．６ ３DdistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsamplereconstructedbyLevenbergＧMarquardt

nonＧlinearfittingalgorithm敭 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile

图７ 无误差时样品模型与重构结果中心的吸收系数分布.(a)沿Z 轴;(b)沿Y 轴

Fig．７ Distributionsofabsorptioncoefficientofmodelsampleandreconstructionresultcenterwithnorandomnoise敭

 a AlongZaxis  b alongYaxis

　　但是LevenbergＧMarquardt非线性拟合算法应用于该模型时,对误差的容纳有限,考虑到实验中存在

一定的噪声而在前向模型结果中加入１％的随机噪声后,反演的结果与实际的输入结果相差较大,如图８
所示.

当模型中加入１％的误差时,使用改进型高斯Ｇ牛顿非线性拟合算法.因该算法模型中已经加入了误差

参数,因而迭代得到的结果要优于使用LevenbergＧMarquardt算法得到的结果,如图９所示,其中心沿Z 轴

和Y 轴方向的吸收数据分布如图１０所示.由图１０可见,利用改进型高斯Ｇ牛顿算法,在模型中含有１％的
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图８ 模型中含有１％误差时,LevenbergＧMarquardt算法重建的样品吸收系数三维分布图.(a)YZ 视图;

(b)XY 视图;(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．８ ３DdistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsamplereconstructedbyLevenbergＧMarquardtalgorithm

with１％randomerror敭 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile

图９ 模型中含有１％误差时,使用改进型高斯Ｇ牛顿算法重建的样品吸收系数三维分布图.(a)YZ 视图;

(b)XY 视图;(c)YZ 剖面图;(d)XY 剖面图

Fig．９ ３DdistributionsofabsorptioncoefficientofmodelsamplereconstructedbymodifiedGaussＧNewtonalgorithm

with１％randomnoise敭 a YZview  b XYview  c YZprofile  d XYprofile

图１０ 模型中含有１％误差时,样品模型与重构结果中心的吸收系数分布.(a)沿Z 轴;(b)沿Y 轴

Fig．１０ Distributionsofabsorptioncoefficientofmodelsampleandreconstructionresultcenterwith１％randomnoise敭

 a AlongZaxis  b alongYaxis

误差时,水平方向(Y 轴方向)上的重建结果与实际的输入结果相差不大,但是垂直方向(Z 轴方向)上的重建

结果与实际结果有差异,但仍优于使用LevenbergＧMarquardt算法得到的结果.

４　结　　论
根据同步辐射红外共聚焦谱学三维成像的原理及非线性特性,构建了红外共聚焦谱学三维成像用前向

模型,使用该模型模拟红外共聚焦谱学三维成像的测试过程,得到了共聚焦三维测试数据.鉴于红外共聚焦

谱学三维成像的非线性特性以及直接光谱复原重建算法、去卷积算法处理这类问题的局限性,提出可使用

LevenbergＧMarquardt算法和高斯Ｇ牛顿算法等非线性算法对测试结果进行三维信息重建.模拟计算结果表
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明:可以利用非线性拟合算法,根据共聚焦谱学三维成像前向模型建立的测试数据重建样品的三维信息;

LevenbergＧMarquardt算法可用于不包含误差的红外共聚焦谱学三维成像数据的重建,但对包含误差的前

向模型的数据重建结果不理想;对于包含误差的红外共聚焦谱学三维成像前向模型的测试结果,可用含有阻

尼因子的改进型高斯Ｇ牛顿算法进行三维数据重建,水平方向的重建结果与原始数据基本吻合,垂直方向的

重建结果与实际结果有一定偏差,但优于直接重建结果和使用LevenbergＧMarquardt算法得到的结果.
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