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基于球面晶体的高光谱分辨全视场X射线荧光成像

谭伯仲,阳庆国∗,杜亮亮,安然,刘冬兵,孟立民
中国工程物理研究院流体物理研究所,四川 绵阳６２１９００

摘要　提出了一种基于球面晶体的高光谱分辨全视场X射线荧光成像仪,并分析了该成像系统的空间分辨率、视
场、能谱带宽、荧光收集效率.根据理论分析设计了一套用于V~Zn等典型中等原子序数金属的Kα线荧光成像系

统,并采用解析的理论和本课题组编写的蒙特卡罗光线追迹程序对该系统性能进行了计算和仿真.理论分析和数

值仿真的结果表明,这种X射线荧光成像技术具有较高的空间分辨率(优于８０μm)、较大的视场(大于６．５mm)以
及极高的光谱(能谱)分辨率(优于１６．５eV＠４．６~９keV).
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１　引　　言

X射线荧光光谱分析是一种重要的元素分析方

法,它能够定性或定量给出样品的元素组成及含量,
在工农业、分析化学、环境科学、材料科学、生物科

学、医学、考古学等领域具有重要应用[１Ｇ３].随着需

求的拓展,现代荧光光谱分析除了要求能给出样品

的元素成分外,还需要知道元素在样品中的空间分

布信息.例如,在生物或医学诊断中,如果能够清晰

地获得组织中某些微量(金属)元素的空间分布及含

量,那将对临床疾病诊断和生物元素追踪有重大帮

助.因此,X射线荧光光谱成像成为近年来X射线

荧光分析技术的重点发展方向.

目前,X射线荧光成像主要有两条技术路线:
一是采 用 微 探 针 束 的 X射 线 荧 光 成 像 技 术(μＧ
XRF)[２Ｇ７],它利用 X射线聚焦光学元件聚焦 X射

线,对样品的微区进行荧光激发,利用光子计数型探

测器进行荧光收集,扫描样品的位置获得元素的空

间分布.这种技术的优点是对样品横向尺寸没有太

大限制,但若要在大的样品范围内获得高空间分辨

的X射线荧光图像,需要进行逐点扫描,耗时较长.
另一种是共焦型全视场X射线荧光成像技术[８Ｇ９],
它利用X射线对样品进行整体激发,然后利用X射

线光学元件(Wolter显微镜、菲涅耳波带片)收集视

场范围内的荧光并成像在面阵探测器上.这种成像

系统能够提高光子收集效率,也不需要机械扫描装
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置,但是成像系统的视场非常小、景深非常窄,一般

需要利用片光源(sheetbeam)进行激发.
上述两种X射线荧光成像技术大多采用具有

光子计数功能的探测器,光子计数型探测器的能量

分辨率一般较低(大于１２０eV),当样品的元素组成

复杂时,探测器不能很好地进行光谱辨识,如元素A
的K壳层与元素B的L壳层光谱接近,或者元素A
的Kα线与元素B的Kβ线接近时,则会导致分析结

果不准确.
在高能量密度物理领域,球面晶体被广泛用于

X射线背光照相[１０Ｇ１２].当X射线接近正入射时,球
面晶体组成的成像系统具有约１０μm的空间分辨

率、１eV的能量分辨率,以及厘米尺寸的视场.在

本课题组对球面晶体背光成像研究的基础上,本文

提出了一种基于球面晶体的紧凑型高光谱分辨 X
射线荧光成像仪,通过调节狭缝宽度使该成像系统

可以工作在远离正入射的情况下,这种全视场的X
射线荧光成像技术具有大视场、高空间分辨率、高光

谱(能谱)分辨率等优点.本文分析了基于球面晶体

的荧光成像系统的子午面空间分辨率、视场、能谱分

辨率、荧光收集效率;根据理论分析设计了一套用于

V~Zn等典型中等原子序数金属的Kα线荧光成像

系统,并采用自行编写的蒙特卡罗光线追迹程序对

该系统进行了仿真验证.

２　理论分析

２．１　基本方案

球面晶体近轴成像遵循Coddington公式[１３],即

１
a ＋

１
bm

＝
２

Rsinθ０
, (１)

１
a ＋

１
bs＝

２sinθ０
R

, (２)

式中:a 为样品到晶体中心的距离;R 为球面晶体的

半径;θ０为主光线的入射角;bm、bs为像方焦距,下标

m、s分别对应晶体子午面和弧矢面.根据衍射理

论,θ０需要满足Bragg条件,具体为

２dsinθ０＝nλ, (３)
式中:d 为晶体的晶面间距;n 为衍射阶数;λ 为X
射线波长.

求解(１)式和(２)式,可得

bm＝
aRsinθ０

－Rsinθ０＋２a
, (４)

bs＝
aR

－R＋２asinθ０
. (５)

　　在接近正入射的情况下(８０°＜θ０＜９０°),bm、bs
相差较小,当探测器放置在bm、bs之间时,子午面和

弧矢面均可以获得较高的空间分辨率.一般需要根

据感兴趣的入射X射线能量来选取晶体材料和晶

面,使θ０满足近正入射的条件.但是对于荧光成像

系统来说,样品中包含多种待测元素,其特征荧光X
射线能量覆盖了较宽的能量范围,因此需要改变入

射角θ０来分别对不同的元素发出的荧光进行成像.
当θ０远离近正入射条件时,bm、bs相差较大,子午面

和弧矢面难以同时达到较高的空间分辨率.本文提

出的荧光成像方案如图１所示,将探测器放置在弧

矢面聚焦处(b＝bs),此时弧矢面具有很高的空间分

辨率,在入射主光路中放置平行于弧矢方向的狭缝,
以限制X射线在子午面上的光束锥角,可以有效减

少探测器上的弥散斑尺寸σm,从而提高成像系统在

子午面的空间分辨率.图１中a０ 为狭缝到晶体中

心的距离,lm 为晶体有效反射区域长度,O 为球面

晶体的球心,S０为主光线与样品的交点.

图１ 基于球面晶体的X射线荧光成像系统

在子午面上的几何示意图

Fig．１ Geometricdiagramofsphericalcrystalbasedon
XＧrayfluorescenceimagingsysteminmeridionalplane

２．２　等放大比

子午面和弧矢面的放大几何如图２所示,对应

的放大比公式分别为

Mm＝
(bs－fm)a０

fm(a－a０)
, (６)

Ms＝
bs
a
, (７)

式中:Mm、Ms分别为子午面和弧矢面的放大比;a０

为狭缝到晶体的距离;fm为狭缝处发出的X射线经

过球面晶体聚焦在子午面上的焦距.a０和fm满足

子午面聚焦公式:

１１３４００１Ｇ２
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图２ 几何放大比示意图.(a)弧矢面;(b)子午面

Fig．２ Diagramsofgeometricmagnificationratio敭

 a Sagittalplane  b meridionalplane

１
a０

＋
１
fm

＝
２

Rsinθ０
. (８)

结合(４)~(８)式求解得到

Mm＝
(－a＋a０)R＋２aa０cosθ０cotθ０
(a－a０)(－R＋２asinθ０)

, (９)

Ms＝－
R

R－２asinθ０
. (１０)

　　为了抑制成像系统的畸变,系统子午面和弧矢

面需要具有相同的放大比,等放大比时有 Mm＝
－Ms,因此a０需要满足如下关系:

a０＝
aR

R＋acosθ０cotθ０
. (１１)

　　当a＝R/sinθ０时,a０＝Rsinθ０,狭缝位于罗兰

圆上,放大比 Mm＝－Ms＝１.当a＞R/sinθ０时,
狭缝位于罗兰圆外,放大比小于１,样品在探测器上

成缩小像.当a＜R/sinθ０时,狭缝位于罗兰圆内,
放大比大于１,样品在探测器上成放大像.当狭缝

放置于罗兰圆上时,数学上有形式更简洁的解析解,
此外,根据模拟结果可知,此时的成像畸变更小,因
此下面仅对放大比为１的情形进行讨论.

２．３　空间分辨率

将探测器放置在弧矢面聚焦位置,弧矢面的空

间分辨率主要受球面像差和面型误差的影响,球面

像差一般很小,可以忽略,面型误差主要由晶体加工

工艺决定.以下主要分析子午面的空间分辨率,根
据图１所示的几何关系,样品处一点发出的X射线

在晶体上的有效反射区域长度lm和探测器上子午

面的弥散斑尺寸σm 之间满足:

lmsinθ０
bm

≈
σm

bs－bm
. (１２)

　　结合(４)式、(５)式、(１２)式可得

σm＝－
２almcos２θ０
R－２asinθ０

. (１３)

　　对于单能X射线,晶体上的有效反射区域长度

lm主要由狭缝宽度w 和晶体摇摆角(衍射曲线的半

峰全宽)θRC决定,以下先推导lm和θRC的关系.如

图３所示,样品上一点S０的最大有效光束张角为δ,

P１和P２分别为张角最边缘两条光线与晶体的交

点,P０P１和P０P２为过交点的切线,θ１、θ２分别为最

左和最右两光线的入射角,φ 为两切线的夹角,β为

两半径的夹角,在P０P１S０P２,P０P１OP２两个四边

形中,根据四边形内角和关系可以得到:

δ＋π－θ１＋θ２＋φ＝２π, (１４)

β＋π＋φ＝２π. (１５)

图３ 摇摆角与lm的几何关系示意图

Fig．３ GeometricrelationshipbetweenlmandθRC

　　当δ和β很小时,采用近似可得δ＝lmsinθ０/a,

β＝lm/R,结合(１４)式和(１５)式求解可得

Δθ＝θ２－θ１＝
a－Rsinθ０

aR lm, (１６)

式中:Δθ为光线入射角的最大变化范围.当狭缝较

大时,X射线照射的晶体区域大于摇摆角覆盖的区

域,超出的区域内光线反射率极低,可以近似为零,
即lm由晶体的摇摆角θRC决定,令 Δθ＝θRC,代入

(１６)式可得

lm(θRC)＝
aRθRC

a－Rsinθ０＝
RθRC

cos２θ０
. (１７)

　　当狭缝较小时,受到狭缝限制,X射线照射的晶

体区域比摇摆角覆盖的区域更小,此时lm由狭缝宽

度w 决定,根据图３所示的几何关系容易得到

lm(w)＝
aw

(a－a０)sinθ０＝
w

cos２θ０sinθ０
.(１８)

　　令lm(θRC)＝lm(w),得到w＝RθRCsinθ０,当

w＞RθRCsinθ０时,lm＝lm(θRC),否则lm＝lm(w).
将(１７)式和(１８)式代入(１３)式,可得

１１３４００１Ｇ３
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σm(θRC)＝２RθRCcscθ０, (１９)

σm(w)＝２wcsc２θ０, (２０)

σm＝
σm(θRC),w ＞RθRCsinθ０
σm(w),w ≤RθRCsinθ０{ . (２１)

　　当θ０减小时,σm(θRC)和σm(w)都增大,σm(θRC)
取决于晶体摇摆曲线,当晶体材料和弯曲半径确定

后,σm(θRC)无法改变.因此,远离正入射情况下,可
以通过减小w 来获得更小的σm(w).

２．４　子午面视场

根据文献[１０],球面晶体背光成像系统在弧矢

面方向很大范围内都满足Bragg关系,因此弧矢面

方向的视场一般很大,以下仅分析子午面方向的视

场大小.为了分析狭缝对视场的影响,需要求解当

最边缘的光线SP 的入射角等于θ０＋θRC时光线在

样品上的截距L１.在三角形SPO 中,根据正弦定

理可得

lOP

sinα＝
lOS

sinγ
, (２２)

式中:lOP、lOS分别是OP 和OS 线段的长度;α 是有

效反射区域最边缘光线与狭缝平面的夹角;γ 是有

效反射区域最边缘光线与球面法线的夹角.其中

lOP＝R,lOS＝Rsinθ０＋w/２,γ＝π/２－(θ０＋θRC),
代入(２２)式可得

R
sinα＝

Rcosθ０＋w/２
cos(θ０＋θRC)

. (２３)

　　另外还可以从图４(a)中得到以下几何关系:

tanα＝
(a－Rsinθ０)
L１－w/２

. (２４)

　　根据(２３)式和(２４)式求解得到L１:

L１＝w/２＋
cotθ０
２ w２＋４R[wcosθ０＋RsinθRCsin(２θ０)].

(２５)

　　类似地,对于图４(b)这种情形可以求解得到L２:

L２＝－w/２＋
cotθ０
２ w２＋４R[wcosθ０＋RsinθRCsin(２θ０)].

(２６)

图４ 计算视场中两种可能的几何.(a)P 在P０右边;(b)P 在P０左边

Fig．４ TwopossiblecasesforcalculatingtheFOV敭 a PisontherightofP０  b PisontheleftofP０

　　从(２５)式和(２６)式可以看到主光线左、右视场

不对称,左侧的视场比右侧视场大w.除了图４所

示的两种情形,还有光线与狭缝右侧边缘相交、入射

角为θ０－θRC等情形,经过计算某些解为虚数,不合

理,其他解的视场均小于图４的两种情形,可得总的

视场L 为L１和L２之和:

L＝cotθ０ w２＋４R[wcosθ０＋RsinθRCsin(２θ０)].
(２７)

当θ０减小时,视场也随之减小,因此在远离正入射

的情况下,应增加狭缝宽度以增加视场.

２．５　能谱带宽

以上的讨论均没有考虑入射X射线的能谱分

布,以下将计算宽谱X射线入射情形下系统的能谱

带宽.样品上一点发出的荧光到达晶体时,其入射

角包含了一定范围,因此满足Bragg关系的X射线

都会发生衍射.根据晶体衍射的Bragg关系,对其

微分可以得到能谱带宽与Bragg角的关系,即

ΔE
E０

＝
Δλ
λ ＝Δθcotθ０, (２８)

式中:ΔE 为能量带宽;E０ 为主光线光子能量;Δλ
为波长带宽.

根据(１４)式和(１５)式求解可得Δθ为

Δθ＝
a－Rsinθ０

Rsinθ０
δ. (２９)

１１３４００１Ｇ４
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最大的光束张角δ取决于w:

δ≈w/(a－a０). (３０)
因此,当a＝R/sinθ０,a０＝Rsinθ０时,能谱带宽可

以根据(２８)~(３０)式求解得到:

ΔE
E０

＝
wcosθ０
Rsin２θ０

. (３１)

　　由此可见,成像系统中狭缝的作用除了提高子

午面空间分辨率,还可以限制光束张角、减小荧光成

像的能谱带宽,实现样品的单色荧光成像,防止多色

光谱的成像混叠.

２．６　荧光收集效率

球面晶体对样品处一点发出的荧光的收集效率

ξ,正比于球面晶体对荧光的收集立体角Ω 和晶体

的反射率η:

ξ＝
Ωη
４π
, (３２)

Ω＝
lmlssinθ０

a２
. (３３)

　　在子午面和弧矢面的有效反射长度分别为lm

和ls,弧矢方向在很大范围内都满足Bragg关系,因
此ls等于晶体弧矢方向尺寸[１０].将(１７)、(１８)和
(３３)式以及a＝R/sinθ０代入(３２)式,可以分别得到

ξ与θRC和w 的关系:

ξ(θRC)＝
lstan２θ０sinθ０θRCη

４πR
, (３４)

ξ(w)＝
lstan２θ０wη
４πR２

, (３５)

ξ＝
ξ(θRC),w ＞RθRCsinθ０

ξ(w),w ≤RθRCsinθ０{ . (３６)

　　反射率η可以用摇摆角内的平均反射率近似得

到,即η≈ηint/θRC,ηint为晶体的积分反射率.从

(３４)~(３６)式可以看到,当θ０减小时,荧光收集效

率也随之减小.

３　荧光成像系统示例

在生物和环境科学中,中等原子序数的典型金

属(如Fe、Co、Ni、Cu、Zn等)在样品中的空间分布信

息对相关研究具有十分重要的意义,本文针对这些

元素设计了一套球面晶体荧光成像系统.晶体材料

选择石英(αＧQuartz),将(２０２３)晶面作为衍射面,晶
面间距２d＝０．２７４９nm,当入射角θ０在３０°~８０°范围

内变化时,能量测量范围为４．６~９keV,涵盖了从V
到Zn元素的Kα线.虽然球面的曲率半径越小,样品

放置的距离越近,光子收集效率越高,但是小曲率半

径的晶体曲面加工难度大、良品率低,根据目前晶体

的加工工艺,选择球面曲率半径R＝１５０mm,弧矢方

向长度ls＝１０mm,晶体厚度为２００μm.采用

XOP_２．３[１４Ｇ１５]计算得到球面晶体的摇摆角θRC和积

分反射率ηint,计算使用的石英泊松比为０．０８[１６].
根据第２节的理论分析,狭缝宽度减小可以提

高子午面的空间和能谱分辨率,但是同时牺牲了成

像视场和荧光收集效率,而w＞RθRCsinθ０ 时,子午

面空间分辨率和荧光收集效率只取决于摇摆角.因

此,荧光成像系统的相关性能参数均受到狭缝宽度

的影响而相互制约,无法找到一个综合的指标对系

统性能进行综合评价,所以难以进行目标约束优化

以找到最优的系统参数.在系统设计中,空间分辨

率是研究中首先关心的指标,因此优先优化空间分

辨率,在满足空间分辨率的前提下,选择狭缝宽度使

得系统能够兼顾合适的能谱带宽和视场.V到Zn
元素的Kα线荧光成像性能如表１所示.

表１ V~Zn的Kα荧光成像系统的性能

Table１ PerformanceoffluorescenceimagingsystemforKαofVＧZn

Element V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn

E０/eV ４９５３ ５４１４ ５９００ ６４０５ ６９３１ ７４８０ ８０４６ ８６３７

θ０/(°) ６５．６ ５６．４ ４９．８ ４４．８ ４０．６ ３７．１ ３４．１ ３１．５

θRC/μrad ５４ ７３ ９８ １３１ １７２ ２２０ ２７６ ３４３

ηint/μrad ６２ ８０ ９６ １０７ １１６ １２４ １３１ １３５

w/μm １０００ ４００ ２００ １００ ５０ １０ １０ １０

σm(θRC)/μm １７．８ ２６．３ ３８．５ ５５．８ ７９．３ １０９．５ １４７．８ １９７．１

σm(w)/μm ２４１３ １１５３ ６８５ ４０４ ２３６ ５５ ６３．７ ７３．４

L/mm ７．２ ７．８ ７．８ ７．４ ７．２ ６．５ ７．８ ９．３

ΔE/eV １６．５ １１．５ ８．７ ６．１ ４．１ １．１ １．４ １．８

ξ/１０－７ １４ ８ ５．５ ３．９ ２．９ １．１ ０．７７ ０．５２
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　　从表１可以看到,θRC随着θ０减小而快速增大,
当θ０从６５．６°减少到４０．６°时,θRC对空间分辨率的贡

献为１７．８~７９．３μm.此时较小的摇摆角就可使子

午面具有较高的分辨率,因此需要优化狭缝宽度以

保证较大的视场和较窄的能谱带宽.如图５所示,
视场和能谱带宽均随着狭缝宽度w 的增大而增大,
选择w＝１mm,此时视场为７．２mm,能谱带宽为

１６．５eV.

图５ 以V为例,视场和能谱带宽随狭缝宽度w 的变化

Fig．５ FOVandspectralbandwidthchange
withwforvanadium

　　当θ０＜４０°时,θRC的增加使得空间分辨率显著

下降,需要减小狭缝宽度以提高空间分辨率,１０μm

的狭缝可以使空间分辨率优于７３．４μm,这样窄的

狭缝可以使能谱带宽降低到１．８eV以下,同时视场

大于６．５mm.
从表１可以看到,通过合理设置狭缝宽度可以

保证在整个能谱范围内具有优于８０μm的子午面

空间分辨率,并同时覆盖大于６．５mm的视场,能谱

分辨率优于１６．５eV,荧光收集效率大于５．２×
１０－８.如果增加另外一块晶面为(２２４３)的石英晶

体,２d＝０．２０２４nm,用于Fe~Zn的 Kα成像,入射

角可以限制在４５°~７５°.这样狭缝就仅作为能谱滤

波器,系统的空间分辨率和荧光收集效率可以进一

步提高.
为了验证理论分析的正确性,笔者编写了蒙特卡

罗光线追迹程序对系统进行仿真,样品设置为网格形

状,尺寸为１５mm×１５mm,网格周期为４００μm,棱
边宽度为１００μm.晶体摇摆曲线设为高斯函数线

型,狭缝弧矢方向长度为２mm.对 V、Fe、Zn这

３种元素的 Kα线荧光成像进行模拟,参数设置见

表１,仿真结果如图６所示,为了便于观察,已经用

最大光子数对强度进行归一化.从图６可以看到,
网格样品１００μm宽度的棱边可以清晰分辨,子午

面视场为７~１０mm,弧矢面视场大于１０mm.当θ０
较大时,图像弧矢面存在较大的畸变和视场不对称

性.这些特征与本文的理论分析结果基本一致.

图６ 不同元素的球面晶体荧光成像.(a)V;(b)Fe;(c)Zn
Fig．６ Imagesobtainedbysphericalcrystalbasedonfluorescenceimagingfordifferentelements敭 a V  b Fe  c Zn

４　总　　结

本文提出了一种基于球面晶体的X射线荧光

成像系统,采用X射线管对样品进行整体激发,然
后将球面晶体作为成像和单色化器件,通过在晶体

罗兰圆特定位置上放置狭缝提高子午面空间分辨

率,并对感兴趣荧光X射线进行选单,X射线被晶

体收集后成像在面阵探测器上,用于获得某一种元

素在样品中的空间分布.通过优化狭缝宽度,该荧

光成像系统可以工作在远离正入射的情形下,从
而适合多种元素的荧光成像.针对不同元素设置

不同狭缝宽度和入射角度,可以依次获得不同元

素的空间分布.对系统几何参数对空间分辨率、
视场、能谱带宽、荧光收集效率等性能的影响进行

了理论分析,并针对 V~Zn等中等原子序数金属

的Kα线能量设计了一套荧光成像系统,该成像系
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统具有较大的视场(大于６．５mm)、较高空间分辨

率(优于８０μm),以及极高的光谱(能谱)分辨率

(优于１６．５eV＠４．６~９keV).
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