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摘要 多层膜光栅具有优异的衍射性能,能够成为同步辐射软X射线波段重要的色散元件。为了测量多层膜光栅

的衍射效率,在上海同步辐射光源上设计并搭建了小型化的衍射效率检测装置,实现在现有谱学显微实验腔体中

对光栅衍射效率的快速检测。在480~730
 

eV的光子能量范围内,测得多层膜光栅的0级衍射效率峰值为

1.11%,+1级次的衍射效率峰值为0.52%,并分析影响多层膜光栅衍射效率的因素。使用微分理论数值计算多

层膜光栅的衍射效率,验证了实验方案的正确性。衍射效率的测量和模拟计算为多层膜光栅的制备和应用提供了

重要依据。
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Abstract Multilayer
 

coated
 

gratings
 

have
 

excellent
 

diffraction
 

performance
 

and
 

can
 

be
 

an
 

important
 

dispersion
 

optical
 

element
 

in
 

synchrotron
 

radiation
 

soft
 

X-ray
 

band 
 

In
 

order
 

to
 

measure
 

the
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

multilayer
 

coated
 

gratings 
 

a
 

miniaturized
 

device
 

for
 

measuring
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

the
 

grating
 

was
 

designed
 

and
 

installed
 

in
 

Shanghai
 

Synchrotron
 

Radiation
 

Facility 
 

The
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

the
 

grating
 

can
 

be
 

detected
 

quickly
 

in
 

the
 

existing
 

spectroscopic
 

microscopic
 

experimental
 

chamber 
 

In
 

the
 

photon
 

energy
 

range
 

of
 

480--730
 

eV 
 

the
 

zero-order
 

diffraction
 

efficiency
 

peak
 

of
 

the
 

multilayer
 

grating
 

is
 

1 11% 
 

while
 

the
 

1st
 

order
 

diffraction
 

efficiency
 

peak
 

is
 

0 52% 
 

The
 

factors
 

affecting
 

the
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

multilayer
 

coated
 

gratings
 

were
 

analyzed 
 

The
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

multilayer
 

coated
 

gratings
 

was
 

calculated
 

numerically
 

by
 

differential
 

theory 
 

proving
 

the
 

rationality
 

of
 

the
 

experimental
 

scheme 
 

The
 

diffraction
 

efficiency
 

measurement
 

and
 

simulations
 

will
 

contribute
 

to
 

the
 

preparation
 

and
 

application
 

of
 

multilayer
 

coated
 

gratings 
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1 引  言

衍射光栅是同步辐射和自由电子激光的主要光

学元件,用于真空紫外和软X射线能量范围内单色

器[1]或能谱仪[2]的分光,能够对同步辐射弯铁光源

白光、波荡器粉光(带宽~2%)以及自由电子激光粉

光(带宽0.1%)进行色散分光,能量分辨率(E/ΔE,
其中E 为中心能量,ΔE 为中心能量处所能分辨的

带宽)可达105。衍射光栅在同步辐射近边吸收谱、
共振非弹性X射线散射、谱学显微和自由电子激光

单脉冲成像等应用中起核心作用[3-6]。光栅根据刻

槽形状不同可分为矩形光栅和闪耀光栅,根据线密

度分布可分为等线间距和变线间距光栅,根据基底

形状不同可分为平面光栅和凹面光栅,根据镀层不

同可分为单层和多层膜光栅。其中多层膜光栅在同

步辐射软X射线波段有很好的应用前景,在衍射效

率与色散方面具有优势,并且能使光谱仪或单色器

的设计不使用掠入射模式,以减小几何像差和整个

系统的尺寸[7]。在1~4
 

keV的波段上,相比于常规

光栅组成的准直平面光栅单色器(cPGM),基于多

层膜光栅的cPGM能使有效效率提高一个量级;同
时通过增加闪耀角使光栅工作在更高的衍射级次,
能够提高单色器分辨率,因此在未来同步辐射光束

线升级中有望采用多层膜光栅作为色散元件升级

cPGM[8]。光栅的衍射效率是衡量光栅性能的重要

指标,2014年柏林的同步辐射光源BESSY-II实现

新的光束线[9]并将新型多功能 UHV反射仪[10]投

入使用,研究用于同步辐射、自由电子激光和天文学

的衍射光栅。同步辐射软X射线实验站均采用超

高真空固定腔体,在原有聚焦光路中增加新的大型

衍射效率测试腔体需要进行拆除、安装、定位、准直

等工作,难以在空间狭小、用户实验机时紧张的软X
射线同步辐射束线上实施。因此有必要设计一种针

对现有聚焦光路可快速安装和定位的小型光栅衍射

效率测量装置,以节约用户机时、提高实验效率,对
多层膜光栅制备提供高效及时的反馈。

多层膜光栅衍射效率理论计算可采用标量理

论[11]、微分理论[12]、积分理论[13]等。标量理论是一

种近似理论,适用于近正入射情况,但要确定衍射效

率曲线的形状和位置,必须使用微分理论和积分理

论进行计算。微分方法本质上是一种频域方法,它

可以很好地解决横电波的衍射光栅问题[14],之后发

展的快速傅里叶分解方法解决了横磁波入射与金属

光栅存在的数值收敛性问题[15]。本文使用微分理

论,对多层膜光栅入射角、光子能量和衍射效率的关

系进行了理论计算,所得结果为闪耀光栅的制备和

检测提供了理论依据。
 

本文介绍了一种小型化的光栅衍射效率检测装

置,以现有 STXM(Scanning
 

Transmission
 

X-ray
 

Microscope)腔体为基础,搭建光栅效率检测装置;
以多层膜闪耀光栅为基础,开展光栅衍射效率测试;
基于经典的微分理论求解光栅衍射效率,分析多层

膜闪耀光栅的衍射效率及其特性,以及多层膜光栅

因制备引起的光栅闪耀角变化对衍射效率的影响,
这些结果有助于多层膜闪耀光栅的研究。

2 仿真理论与实验设计

2.1 多层膜闪耀光栅基本理论

图1为多层膜闪耀光栅衍射示意图,光栅衍射

满足光栅方程:

d(sin
 

α+sin
 

β)=mλ, (1)
式中:α、β、d、m 和λ分别为入射角、衍射角、光栅常

数、光栅级次和衍射波长。
闪耀光栅能够实现干涉零级和衍射中央主极大

方向的分离,干涉主极大由光栅方程[(1)式]决定,
将主极大移动至m 级次需满足:

2dsin
 

θsin
 

α=mλ, (2)
式中:θ为闪耀角。

图1 闪耀光栅衍射示意图

Fig 
 

1 Schematic
 

diagram
 

of
 

blazed
 

grating
 

diffraction

分析多层膜光栅的衍射效率需要求解严格的波

导方程,一般可采用微分法进行光栅衍射效率的计

算[16]。假设入射光是TE极化的平面波,TE波的磁
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场强度H 在xy 平面内,电场强度E 沿z 轴方向的

分量是一个非周期场,可表示为傅里叶级数形式:

Ez(x,y)=∑
+�

n= -�

En(y)exp(ianx), (3)

式中:En(y)为n 阶项的傅里叶系数;αn 为第n 阶

项的光波矢在x 方向上的投影。
在光栅的内部,相对介电常数ε在x 方向上有

周期性,因此引入周期函数k2(x,y)=k20ε(x,y),
其中k0 为真空波矢量的模量,ε(x,y)为(x,y)处
介质的相对介电常数。根据麦克斯韦方程组建立

TE极化平面波的基本传播方程,可以得到两个耦

合的一阶微分方程:

∂E~z

∂y =Hx

∂Hx

∂y =-k2(x,y)E
~

z -
∂2E~z

∂x2












, (4)

式中:E~z=Ez/(jωμ0),其中ω 为角频率,μ0 为真空

介电常数;Hx 为磁场强度H 沿x 轴方向的分量。

(4)式是光栅微分理论的基本方程,引入E~z、

Hx 和k2 的傅里叶分量E~n、Hn 和εn,可以写出该

方程组在傅里叶空间中的形式为

dE~n

dy =Hn

dHn

dy =α2nE
~
n -k20∑

+�

m= -�

εn-mE
~

m












, (5)

  传播方程被转换成(5)式所示的无穷多个耦合

差分方程[14]。ε和E~z 都是分段光滑的有界周期函

数,不 会 同 时 出 现 阶 跃 点,因 此εE~ z 可 以 使 用

Laurent规则进行分解
 [17],对 ∑

+�

m=-�
εn-mE

~
m 的-N

至N 项进行截断近似。近似后在误差范围内截去

高阶次衍射项,将包含无穷个方程的耦合微分方程

组变为包含有限个方程的耦合微分方程组,得到一

组傅里叶空间中的一阶微分方程。周期结构的电磁

场求解没有求解麦克斯韦方程组的本征解,而是转

化为求解麦克斯韦方程组在傅里叶空间中的特征值

问题[14]。得到传播方程后,需要将光栅轮廓分解为

薄的水平切片,创建水平界面,并结合周期结构上下

底的边界条件求解传播方程[18],最后借助S 矩阵传

播算法[19],得到多层膜光栅的理论衍射效率。

2.2 检测装置和方法

衍射效率检测装置安装于上海光源软X射线

STXM光束线站。上海光源储存环电子能量为

3.5
 

GeV,运行束流强度为240
 

mA。上海光源软X

射线STXM光束线站如图2(a)所示,光源为椭圆偏

振波荡器(EPU),能量范围为200~2000
 

eV,前置

弧矢聚焦镜(CM)、变包含角等间距平面光栅单色

器(PGM)和后置超环面镜(TM)分别距光源点30,

32,34
 

m,经单色器色散后的单色光经超环面镜聚

焦在单色光狭缝(S2)处(距光源点42
 

m)。S2开口

尺寸为0.03
 

mm(h)×0.01
 

mm(v)(其中h表示水

平方向,v表 示 垂 直 方 向),光 束 水 平 发 散 角 为

1.0
 

mrad,垂直发散角为0.4
 

mrad,STXM 腔体

Si3N4 窗口(W1)尺寸为0.5
 

mm(h)×0.5
 

mm(v),
距光源点44

 

m,光栅放置于窗口后5
 

cm。STXM
光束线能量分辨率(E/ΔE)约为5000@500

 

eV,样
品光子通量能够达到1011

 

photon/s[20]。
实验测试的多层膜光栅是基于“反向外延”原理

在砷化镓(GaAs)衬底表面生长的超高线密度纳米

平面光栅[21-22],区别于传统刻蚀光栅,其线密度达到

20000
 

line/mm以上,是目前已知的大面积光栅中

线 密 度 最 高 的 光 栅 样 品 之 一,其 光 栅 周 期 为

46.7
 

nm,闪耀角为4.9°。样品衬底为GaAs,镀膜

为W/Si膜,其中W和Si的厚度分别为1.38
 

nm和

2.03
 

nm,共镀膜80层,样品大小为0.5
 

cm
 

(h)×
0.5

 

cm
 

(v)。
由光栅方程[(1)式]可知,在入射角α不变的情

况下,不同波长λ的衍射光对应不同的衍射角β,如
图2(a)所示,不同级次的衍射光被色散到不同角

度。根据光栅衍射的原理,设计如图2(b)所示的装

置,图2(c)为实物图。
光栅检测装置包括:1)光栅调节机构,包括支

架、光栅角度调节转台(rotator
 

1)和电机控制系统

等,转台控制光栅的转角,型号为Q-614,最小位移

为100
 

μrad,转动范围>360°;2)狭缝,二极管前放

置狭缝[尺寸为6
 

mm(h)×8
 

mm(v)],用于隔离杂

散光 和 限 制 特 定 级 次 衍 射 光,狭 缝 距 离 二 极 管

4.4
 

cm;3)光子通量探测系统,包括直通光和衍射

光探测光电二极管(PD)、支架、探测器角度调节转

台(rotator
 

2)、电机控制系统和皮安计等,转台型号

为RS-40,精度为87
 

μrad,转动范围>360°。转台1
与转台2分离无接触,整体搭载在STXM三维移动

平台上。
使用

 

SHADOW 软件追迹入射光斑和光栅衍

射光斑,SHADOW 是一款主要用于同步辐射领域

的光学系统仿真软件,它基于几何光线跟踪方法,能
够超越几何光学系统的有效范围来确定波的特

征[23]。假设入射光的光子能量为500
 

eV,Si3N4 窗

1405001-3
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口前入射光斑的追迹结果如图3(a)所示,其中X 和

Y 分别为光斑的横向尺寸和纵向尺寸,光斑尺寸为

1.95
 

mm(h)×0.50
 

mm(v),光栅面入射光斑的追

迹结果如图3(b)所示,光斑尺寸为1.84
 

mm(h)×

0.50
 

mm(v),远小于光栅样品的尺寸。0级衍射光

斑追迹结果如图3(c)所示,光斑尺寸为0.51
 

mm
(h)×0.50

 

mm(v);+1级衍射光斑追迹结果如图3
(d)所示,光斑尺寸为0.76

 

mm(h)×0.50
 

mm(v)。

图2 光栅衍射效率测试装置图。(a)
 

STXM光束的传播示意图;(b)装置3D图;(c)装置组装图

Fig 
 

2 Experimental
 

setup
 

for
 

testing
 

grating
 

diffraction
 

efficiency 
 

 a 
 

Propagation
 

of
 

STXM
 

beam 

 b 
 

3D
 

sketch-map
 

of
 

setup 
 

 c 
 

picture
 

of
 

setup
 

assembly

  光栅同一衍射级的衍射角会随着光子能量的改

变而变化,在该级次衍射角范围内,转动二极管与狭

缝进行扫描,选取二极管信号最大值作为对应的衍

射效率。改变入射光光子能量,重复上述操作,记录

不同能量入射光入射时的衍射光电流信号,进行数

据处理后得到衍射效率曲线。实验过程中入射光存

在强度起伏,多次读取皮安计的计数并取平均值作

为实验结果;STXM腔体内存在激光干涉仪等发光

1405001-4
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图3 500
 

eV能量下SHADOW追迹结果。(a)
 

Si3N4 窗口前入射光光斑;(b)光栅上光斑;

(c)二极管上0级衍射光斑;(d)二极管上+1级衍射光斑

Fig 
 

3 Ray-tracing
 

results
 

at
 

500
 

eV
 

simulated
 

by
 

SHADOW 
 

 a 
 

Incident
 

beam
 

cross-section
 

before
 

Si3N4 window 

 b 
 

spot
 

on
 

grating 
 

 c 
 

0th
 

order
 

diffraction
 

spot
 

on
 

photodiode 
 

 d 
 

+1st
 

order
 

diffraction
 

spot
 

on
 

photodiode

设备,由于光电二极管对可见光存在响应,因此实验

前关闭腔体发光设备,遮挡腔体窗口,以保证腔体内

部无其他光源;同时二极管暗电流与温度等相关,每
次实验都在无光入射情况下测试二极管的平均信

号,在实验处理时对其进行扣除。

3 分析与讨论
 

衍射效率仿真按照实验样品的参数,选取实际

样品表面的闪耀角,光栅表面假定为理想的锯齿形,
入射光为TE极化的软X射线。图4为计算得到的

不同入射角和不同光子能量下的0级和+1级次的

衍射效率曲面图。由于多层膜的作用,多层膜光栅

的衍射效率曲线呈现峰状,不同级次的峰会随着入

射角的增大而分开,导致衍射光只存在0级光或+1
级光,其他级次的衍射光因为不满足布拉格条件或

没有被主极大光覆盖导致强度接近为0。在如图4
所示的能量和角度范围内,0级衍射效率峰值对应

的光子能量为1000
 

eV,掠入射角为10.80°(对应的

入射角α为79.20°),+1级峰值对应的光子能量为

1000
 

eV,掠入射角为6.84°。

图4 衍射效率随光子能量和入射角的变化。(a)
 

0级次;(b)
 

+1级次

Fig 
 

4 Diffraction
 

efficiency
 

versus
 

photon
 

energy
 

and
 

incident
 

angle 
 

 a 
 

0th
 

order 
 

 b 
 

1st
 

order

  图5是从图4选取入射角为13°和15°时的光栅

衍射效率曲线。多层膜光栅能够在入射光不使用掠

入射模式下产生衍射光,同一入射角匹配窄带的峰。
随着入射角的增加,0级和+1级衍射峰往低能级移

动,当角度从13°增加到15°时,0级和+1级的峰位

分别移动了110
 

eV和66
 

eV,这种特点对设计符合

光学系统需求的多层膜光栅提出了更高的要求[24]。
用衍射效率测试装置测试多层膜光栅样品在固
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图5 13°和15°入射时0级和+1级次衍射效率

与光子能量的关系

Fig 
 

5 Diffraction
 

efficiency
 

of
 

0th
 

and
 

1st
 

orders
 

versus

photon
 

energy
 

at
 

incident
 

angles
 

of
 

13°
 

and
 

15°

定掠入射角下的衍射效率。掠入射角为15.8°,单
色器光子能量扫描范围为480~730

 

eV,步长为

5
 

eV,测得衍射效率如图6(a)所示,图6(b)为仿真

结果。多层膜光栅实际制备的闪耀角与膜厚和理论

值有偏差,以及掠入射角的测量误差,都会导致实际

测量的衍射峰相比仿真结果发生偏移。
实验过程中发现:当光子能量处于两峰之间时,

0级与+1级衍射光斑在空间位置上无法分离。为

了描述衍射效率峰,使用Lorentz函数对图6(a)进
行拟合并分峰,Lorentz函数为

y=y0+
2A
π

w
4(x-xc)2+w2

, (6)

式中:w、xc 和2A/(πw+y0)分别为峰的半峰全

宽、峰中心位置和峰高度。对原始数据进行分峰,可
以得到如图6(a)所示的两个峰与其叠加值。图6
(a)中0级和+1级次峰中心xc 分别位于653

 

eV
和521

 

eV,峰中心差值为132
 

eV,衍射效率峰值

2A/(πw+y0)分别为1.11%和0.52%;图6(b)中

0级和+1级次峰中心分别位于686
 

eV和551
 

eV,
峰中心差值为135

 

eV,衍射效率峰值分别为7.51%
和5.23%,实验得到的0级和+1级衍射效率分别

达到理论仿真结果的15%和10%。

图6 15.8°入射时0级、+1级衍射效率与光子能量的关系。(a)实验结果;(b)计算结果

Fig 
 

6 Relationship
 

between
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

0th
 

and
 

1st
 

orders
 

and
 

photon
 

energy
 

at
 

incident
 

angle
 

of
 

15 8° 

 a 
 

Experimental
 

results 
 

 b 
 

calculated
 

results

  在入射角分别为15.8°、
 

16.4°、16.8°的情况下

测试+1级次不同光子能量的衍射效率曲线,所得

结果如图7(a)所示,图7(b)为仿真结果,可以看到

实验测得峰值的变化趋势与仿真结果相同。

图7 不同入射角下+1级衍射效率与光子能量的关系。(a)实验结果;(b)计算结果

Fig 
 

7 Relationship
 

between
 

1st
 

order
 

diffraction
 

efficiency
 

and
 

photon
 

energy
 

at
 

different
 

incident
 

angles 

 a 
 

Experimental
 

results 
 

 b 
 

calculated
 

results
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  在固定光子能量的情况下,改变入射光的入射

角度,测试多层膜光栅入射角与衍射效率的关系曲

线,实验结果和仿真结果分别如图8(a)和图8(b)所
示。提取实验结果峰值位置与仿真结果峰值位置,

绘制图9所示对比图,可以看到实验结果与仿真结

果中入射角相对于光子能量具有相同的变化趋势,
实验测得变化斜率为-0.0443

 

(°)/eV,仿真中变化

斜率为-0.0425
 

(°)/eV。

图8 不同光子能量下+1级衍射效率与入射角的关系。(a)实验结果;(b)仿真结果

Fig 
 

8 Relationship
 

between
 

1st
 

order
 

diffraction
 

efficiency
 

and
 

incident
 

angle
 

at
 

different
 

photon
 

energy 

 a 
 

Experimental
 

results 
 

 b 
 

calculated
 

results

图10 多层膜光栅结构测试。(a)光栅截面透射电镜测试图;(b)表面原子力显微镜(AFM)测试结果

Fig 
 

10 Structure
 

test
 

of
 

multilayer
 

coated
 

grating 
 

 a 
 

Cross-sectional
 

TEM
 

image
 

of
 

grating 
 

 b 
 

AFM
 

result
 

of
 

grating

图9 实验与仿真得到的峰值位置处入射角

与光子能量的变化关系

Fig 
 

9Relationship
 

between
 

incidence
 

angle
 

and
 

photon
 

energy
 

at
 

peak
 

value
 

obtained
 

by
 

experiment
 

and
        

 

simulation

  多层膜光栅的衍射效率强烈依赖于整体复合结

构中锯齿状层是否足够理想,沟槽轮廓畸变和多层

界面的粗糙化程度会影响衍射效率[25-26]。理想情况

下,在衬底上镀制 W/Si多层膜后,多层膜光栅的表

面结构会与衬底结构一致。但是实际情况下,在镀

制多层膜的过程中,多层膜的轮廓会逐步发生变化,
基底的闪耀角会逐渐退化。从图10(a)所示的光栅

切面透射电镜图可以看出:闪耀光栅的槽顶与槽底

出现了圆角。其次,膜层与膜层之间存在一定融合,
这些都会对多层膜光栅的衍射效率产生影响;光栅

刻槽的粗糙度会造成部分衍射光变为杂乱的漫反

射,影响衍射效率;另外,样品在大气环境中的转运

会附着灰尘等杂质颗粒,因此会影响粗糙度,降低衍

射效率。这也是测试结果与仿真结果出现差异的原

因之一。
同时结果显示软X射线多层膜闪耀光栅展现

了与常规单层膜光栅不同的特点:多层膜光栅的

衍射效 率 曲 线 在 特 定 光 子 能 量 处 出 现 峰 值;衍
射效率峰会随着入射角的变化而移动;多层膜光

栅只会展现某些级次的衍射光,而其他级次的衍

射光由于不满足多层膜的布拉格条件而趋于消

失。图10(b)为表面原子力显微镜(AFM)测试

结果。
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4 结  论

介绍了一种小型的测试多层膜光栅衍射效率的

同步辐射光检测装置,该装置适用于现有的STXM
腔体,可快速安装拆卸并可用于测试光栅衍射效率。
在480~730

 

eV波段使用同步辐射光完成 W/Si多

层膜光栅的衍射效率的测试,实验测得0级和+1
级峰值光子能量差值为132

 

eV,
 

+1级衍射效率为

0.5%。实验结果显示该装置可有效测量多层膜光

栅的衍射效率,多层膜光栅受到多层膜的影响,随着

光子能量的改变,光栅衍射效率曲线会呈现峰状,测
试结果符合预期的衍射规律。后续可基于该装置研

制独立腔体,内置高精度电机控制的反射仪与光电

二极管等探测器,进行精确的角度扫描,以表征各类

光栅的衍射效率,从而为实用光栅的研制提供测试

手段。
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