
第 47 卷 第 3 期
2024 年 3 月

Vol.47，No.3
March 2024

030102-1

核   技   术  NUCLEAR TECHNIQUES
www.hjs.sinap.ac.cn

基于多项式回归与线性插值的全场

纳米谱学成像背景序列预测
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摘要 全场纳米谱学成像（TXM-XANES）是将透射X射线显微镜（Transmission X-ray Microscope，TXM）与X

射线近边吸收结构（X-ray Absorption Near Edge Structural，XANES）有机结合的成像方法，通过测量感兴趣元素

K边前后多个能量点的TXM图像，无损获得样品内部纳米尺度化学元素价态分布，已应用于能源材料、生物医

学和地球科学等多个学科领域。常规TXM-XANES数据需要采集每个能量点下的图像和背景图像，数据量大，

采集时间长，由于纳米尺度下机械结构的不稳定和样品的移动都会对TXM-XANES数据分析产生一定的影响。

基于已知数据，利用机器学习的算法建立了多项式回归与线性插值运算模型，实现了仅通过两张谱学背景图像

完成背景图像序列预测建模。利用该方法对标准样品及锂电池正极材料进行谱学成像分析，结果表明：相对于

常规TXM-XANES方法，该方法具有数据量少、采集时间短等优势，可显著提升TXM-XANES的实验效率。
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Abstract  [Background] Full-field transmission X-ray microscopy (TXM)–X-ray absorption near-edge structural 

(XANES) (TXM-XANES) is an imaging method that combines TXM and XANES. By measuring the TXM images 

of multiple energy points before and after the K-edge of the element of interest, the distribution of elemental chemical 

states in the sample can be determined. Conventional TXM-XANES data requires the acquisition of images and 

background images at each energy point, which results in a large data volume and extended acquisition time. At the 
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nanoscale, the instability of the mechanical structure and the movement of the sample may impact the TXM-XANES 

data analysis. [Purpose] This study aims to use machine learning methods to achieve background-image sequence 

prediction modeling using only two spectral background images to reduce the data volume and shorten the 

acquisition time. [Methods] Machine learning, polynomial regression, and linear interpolation were used to generate 

background image sequences. A prediction model of the complex linear relationship between image grayscale values, 

pixel points, energy, and other related features based on the known data was established. Subsequently, the entire 

background image sequence could be predicted using only two spectral background images. Finally, 2D energy 

distribution maps obtained by conventional TXM-XANES method and this improved TXM-XANES method for 

standard powder samples and lithium battery cathode material sample were compared and analyzed in details. 

[Results] The proposed method achieves complete background-image sequence prediction modeling using only two 

spectral background images. The comparison results show that the proposed method requires a lower data volume 

and shorter acquisition time than the conventional TXM-XANES methods, which can significantly improve the 

experimental efficiency of TXM-XANES. [Conclusions] This study addresses the issues of prolonged data gathering 

time and poor experimental efficiency in TXM-XANES by developing a machine learning model that builds complex 

linear relationships between pixel values and related features, such as location and color, using machine learning. 

Using the two TXM-XANES background images for full-sequence background prediction achieves rapid prediction 

of the entire background image sequence.

Key words Full-field nanoscale imaging, Polynomial regression, Linear interpolation, Image sequence prediction

基于同步辐射的全场透射显微镜（Transmission 

X-ray Microscope，TXM）是一种可无损研究物质内

部结构且具有纳米分辨的成像技术［1‒3］，在纳米材

料、地球科学和新能源等领域得到广泛的应用［4‒5］。

透射X射线显微镜工作原理与光学显微镜类似：X

射线束聚焦在样品上，透射的X射线被用作物镜的

菲涅耳波带片放大，探测器接收经放大后的图像。

随着高亮度、高性能同步辐射光源的发展，基于同步

辐射的TXM成像技术获得了快速的发展，结合X射

线谱学技术，可以实现样品中感兴趣的化学元素的

元素分布和价态分布的成像研究［6］。

X 射线吸收精细结构（X-ray Absorption Fine 

Structure，XAFS）是一种基于同步辐射X射线源发

展的光谱分析方法，XAFS在近十几年来迅速发展，

已经成为材料科学研究中不可或缺的表征手段，在

材料科学［7‒8］、环境科学［9］和能源领域［10］等广泛应用。

XAFS 分为 X 射线吸收近边结构（X-ray Absorption 

Near Edge Structural，XANES）和扩展X射线吸收精

细结构（Extended X-ray Absorption Fine Structure，

EXAFS）。现在XANES谱图的解析主要集中在边

前峰上，XANES的边前峰可以给出配位结构信息，

而吸收边对应的吸收阈值可反映元素的氧化态。因

此，通过分析X射线近边吸收谱的能量位置、吸收峰

的形状和强度等特征，可以实现有关化学元素和价

态的分析［11‒13］。

基于同步辐射的全场纳米谱学成像（TXM-

XANES）是将TXM与XANES方法有机结合的成像

方法，利用特定元素对X射线能量的不同响应特性，

获得样品内部对应元素的化学价态分布信息。

TXM-XANES所获取的数据结构可以看作一系列具

有空间分辨的X射线吸收谱，也可以被当作是一系

列具有能量分辨的X射线图像。全场纳米谱学成像

与CT技术的结合，可以获得样品中特定元素的三维

价态空间分布信息［14‒17］。上海光源纳米三维成像线

站（BL18B）已建立 TXM-XANES 方法并对用户开

放［18］，该技术已逐渐成为能源材料、纳米材料研究的

重要实验方法。

1  简介 

1.1　 上海光源纳米三维成像线站　

纳米三维成像线站（BL18B）是上海光源线站工

程建设内容之一，能量范围为 5~14 keV。主要实验

方法包括TXM、纳米CT和全场纳米谱学成像。纳

米三维成像光束线采用柱面准直镜、双晶单色器和

超环面聚焦镜设计方案。实验站采用自主研制的

TXM系统，实验线站整体布局如图 1（a）所示，主要

设备包括单毛细管椭球聚焦镜（Monocapillary 

Condenser）、针孔（Pinhole）、样品台（Sample Stage）、

波带片（Zone Plate，ZPs）、成像探测器等，实验站照

片如图 1（b）所示。2021年上海光源BL18B线站完

成带光调试与性能测试，实现了优于 20 nm分辨率

的 TXM 成像，2022 年该线站已正式对用户开放

使用。

1.2　 全场纳米谱学成像　

全场纳米谱学成像结合了TXM和XANES两种

实验方法，能够获得样品中特定元素的化学价态分

布信息，我们基于上海光源BL18B光束线站建立了

TXM-XANES 方法。常规 TXM-XANES 数据采集

和处理流程如图2（a、b）所示，首先调节单色器，针对

特定元素的吸收边设置起始能量点E0，通过调节样

品、波带片及探测器的相对位置采集一幅 E0 下的

TXM图片，随即将样品移出视场，采集一幅E0下的

样品背景图片；然后改变光束线能量为E0 + ∆E，计

算波带片移动距离并将波带片移至相应位置，采集

E0 + ∆E下的TXM图片，随即将样品移出视场，采集

一幅E0 + ∆E下的样品背景图片；重复上述操作，在

特定元素吸收边前边后分别采集一系列不同能量点

的TXM图像和样品背景图像。TXM-XANES数据

处理时，不同能量下的系列投影图像扣除背景图像，

提取该系列投影图像上指定区域的灰度信息，获得

具有空间分辨的XANES数据。通过数据拟合和图

像处理，最后可以获得样品纳米分辨的化学分布

信息。

常规 TXM-XANES 数据采集方法需要采集每

个能量点下的图像和背景图像，采集时间长、数据量

大，纳米尺度下，由于机械结构的不稳定和样品的移

动会对TXM-XANES分析产生一定的影响。

本文提出一种基于机器学习、多项式回归与线

性插值运算模型生成背景图像序列的方法，基于已

知数据，利用多项式回归和线性插值技术建立图像

灰度值、像素点、能量等相关特征之间复杂线性关系

的预测模型，实现了仅通过两张谱学背景图像完成

背景图像序列预测建模。相对于常规的 TXM-

XANES数据采集方法，该方法具备数据量少、采集

时间短等优势，可显著提升TXM-XANES效率。

2  算法介绍 

2.1　 多项式回归　

回归分析（Regressive Analysis，RA）是机器学习

中的一种监督学习方法，是一种用于时间序列建模、

预测的机器学习技术，主要功能是建模和分析变量

之间的关系［19］。多项式回归是一种处理非线性数据

图1　上海光源纳米三维成像实验站BL18B示意图(a)
和现场照片(b)

Fig.1　Schematic of SSRF BL18B end station (a) and field 
photograph (b) 

图2　常规TXM-XANES方法图示    (a) 数据采集流程图，(b) TXM-XANES数据处理流程示意图
Fig.2　Illustration of conventional TXM-XANES method

(a) Flowchart of data acquisition, (b) Diagram of TXM-XANES data processing
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1.2　 全场纳米谱学成像　

全场纳米谱学成像结合了TXM和XANES两种

实验方法，能够获得样品中特定元素的化学价态分

布信息，我们基于上海光源BL18B光束线站建立了

TXM-XANES 方法。常规 TXM-XANES 数据采集

和处理流程如图2（a、b）所示，首先调节单色器，针对

特定元素的吸收边设置起始能量点E0，通过调节样

品、波带片及探测器的相对位置采集一幅 E0 下的

TXM图片，随即将样品移出视场，采集一幅E0下的

样品背景图片；然后改变光束线能量为E0 + ∆E，计

算波带片移动距离并将波带片移至相应位置，采集

E0 + ∆E下的TXM图片，随即将样品移出视场，采集

一幅E0 + ∆E下的样品背景图片；重复上述操作，在

特定元素吸收边前边后分别采集一系列不同能量点

的TXM图像和样品背景图像。TXM-XANES数据

处理时，不同能量下的系列投影图像扣除背景图像，

提取该系列投影图像上指定区域的灰度信息，获得

具有空间分辨的XANES数据。通过数据拟合和图

像处理，最后可以获得样品纳米分辨的化学分布

信息。

常规 TXM-XANES 数据采集方法需要采集每

个能量点下的图像和背景图像，采集时间长、数据量

大，纳米尺度下，由于机械结构的不稳定和样品的移

动会对TXM-XANES分析产生一定的影响。

本文提出一种基于机器学习、多项式回归与线

性插值运算模型生成背景图像序列的方法，基于已

知数据，利用多项式回归和线性插值技术建立图像

灰度值、像素点、能量等相关特征之间复杂线性关系

的预测模型，实现了仅通过两张谱学背景图像完成

背景图像序列预测建模。相对于常规的 TXM-

XANES数据采集方法，该方法具备数据量少、采集

时间短等优势，可显著提升TXM-XANES效率。

2  算法介绍 

2.1　 多项式回归　

回归分析（Regressive Analysis，RA）是机器学习

中的一种监督学习方法，是一种用于时间序列建模、

预测的机器学习技术，主要功能是建模和分析变量

之间的关系［19］。多项式回归是一种处理非线性数据

图1　上海光源纳米三维成像实验站BL18B示意图(a)
和现场照片(b)

Fig.1　Schematic of SSRF BL18B end station (a) and field 
photograph (b) 

图2　常规TXM-XANES方法图示    (a) 数据采集流程图，(b) TXM-XANES数据处理流程示意图
Fig.2　Illustration of conventional TXM-XANES method

(a) Flowchart of data acquisition, (b) Diagram of TXM-XANES data processing
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的回归模型。多项式函数是一种由常数与自变量X

经过有限次乘法与加法运算得到的函数，可以通过

变量转换为多元线性回归问题来解决。多项式回归

的关键在于为数据添加了原有特征多项式的组合形

式的新特征，通过采用这种方法解决非线性问题。

多项式回归技术被广泛应用于图像去噪、平滑以及

图像序列像素值预测等任务中，多项式回归能够通

过拟合像素值与其他相关特征（如位置、颜色等）之

间的复杂线性关系，从而实现像素值的预测。

2.2　 图像插值算法　

图像插值算法是视频编码中的关键技术［20］，能

够在图像帧间预测中起到重要作用，用来生成预测

帧的像素值，从而减少视频数据的存储和传输量。

双线性插值是线性插值在二维时空的推广［21］，双线

性插值的算法原理是在水平、垂直两个方向上共做

了三次线性插值，定义了一个双曲抛物面与 4个已

知点拟合，具体操作为在 x方向上进行两次线性插

值计算，然后在y方向上进行一次线性插值计算。

f ( x，y) 为二元函数，已知 f ( x0，y0 )、f ( x0，y1 )、
f ( x1，y0 )、f ( x1，y1 ) 4点灰度值，首先在 x方向上进行

两次线性插值，得到：

f ( x,y0 ) =  
x1 − x
x1 − x0

f ( x0,y0 ) +  
x − x0

x1 − x0

f ( x1,y0 ) (1)

f ( x,y1 ) =  
x1 − x
x1 − x0

f ( x0,y1 ) +  
x − x0

x1 − x0

f ( x1,y1 ) (2)

再在y方向上进行两次线性插值，得到：

f ( x,y) =  
y1 − y
y1 − y0

f ( x,y0 ) +  
y − y0

y1 − y0

f ( x,y1 ) (3)

综合起来，就是双线性插值的结果：

f ( x,y) =  
( y1 − y ) ( x1 − x )

( y1 − y0 ) ( x1 − x0 )
f ( x0,y0 ) +

( y1 − y ) ( x − x0 )
( y1 − y0 ) ( x1 − x0 )

f ( x1,y0 )+
( y − y0 ) ( x1 − x )

( y1 − y0 ) ( x1 − x0 )
f ( x0,y1 )+

( y − y0 ) ( x1 − x )
( y1 − y0 ) ( x1 − x0 )

f ( x1,y1 ) (4)

在式（4）中，将待求像素点的灰度值 f ( x，y)通
过周围 4点的像素值在 x、y方向上通过加权方式计

算。图像插值算法相当于一种图像低通滤波器，但

由于 TXM-XANES 背景图像数据通常具备少量高

频信息，故双线性插值算法可提升灰度值预测速度。

2.3　 背景预测的多项式回归插值算法　

为实现只采集首尾两张背景图像实现 TXM-

XANES序列背景预测，基于上海光源纳米三维成像

线站采集的 TXM-XANES 图像数据建立了训练集

和测试集，训练集用于建立多项式回归模型，测试集

用于评估和优化模型。

算法模型流程如图 3（a）所示，总体模型结构设

计见图3（b）。具体步骤如下：

1） 首先裁剪训练集和测试集图像至相同尺寸，

将图像序列分为首尾和中间两部分，分别作为训练

数据和测试数据的输入和输出。

2） 针对每个图像序列中像素点，提取其在图像

序列中的首尾位置灰度值作为输入特征，将图像序

列中间灰度值作为输出特征。

3） 针对图像中每个像素点，利用多项式回归算

法拟合输入特征和输出特征之间关系建立多项式回

归模型，选择合适的多项式阶数在拟合过程中平衡

模型的复杂度和对数据的拟合能力，使用最小二乘

图3　(a) 算法模型流程，(b) 总体模型结构设计示意图
Fig.3　(a) Workflow of algorithm model process, (b) Diagram of overall model structure design

法最小化拟合误差来评估多项式系数。最后将测试

集数据的输入特征和输出特征，输入已拟合完成的

多项式中进行微调和优化。

4） 基于训练好的多项式回归模型D，根据首尾

图像的灰度值和位置信息，逐像素点进行图像灰度

值预测，引入插值算法提升灰度值预测速度。

2.4　 改进的TXM-XANES数据采集与处理　

改进的TXM-XANES数据采集流程如下，首先

调节单色器，针对特定元素的吸收边设置起始能量

点E0，将样品移出视场并采集一幅E0下的样品背景

图片，通过调节样品、波带片及探测器的相对位置采

集一幅E0 下的TXM图片；然后改变光束线能量为

E0 + ∆E，计算波带片移动距离并将波带片移至相应

位置，采集E0 + ∆E下的TXM图片；重复上述操作，

在特定元素吸收边前后采集一系列不同能量点的

TXM图像；最后将样品移出视场并采集一幅Eend下

的样品背景图片。

改进TXM-XANES数据流程处理时，首先将首

尾能量下的背景图像输入多项式回归模型中，预测

样品在不同能量下的一系列背景图像；不同能量下

的系列投影图像扣除背景图像，提取该系列投影图

像上指定区域的灰度信息；后续处理与常规TXM-

XANES数据处理流程一样，最后得到样品的化学分

布信息。

3  全场纳米谱学成像实验 

3.1　 材料与方法　

采用标样和电池材料作为实验样品。标样为

Ni和NiO两种粉末（上海麦克林生化科技股份有限

公司提供，规格型号为：N814638-1g、N814702-2g）。

两种电池材料样品为分别为高镍三元正极材料

LiNi0.8Co0.1Mn0.1O2（NCM811）原始颗粒和经放电循环

后的颗粒（由广东科路得新能源科技有限公司

提供）。

基于上海光源纳米三维成像实验站，利用

TXM-XANES方法对4种样品进行TXM-XANES实

验表征。TXM-XANES数据采集时，能量扫描范围

为 8 200~8 595 eV，分成 5个能量段采集，单幅曝光

时间为 5 s。在 8 200~8 250 eV、8 455~8 595 eV能量

段以 10 eV 为步长分别采集 6、15 个数据点；在

8 250~8 315 eV、8 365~8 455 eV 能量段以 5 eV 为步

长分别采集14、19个数据点；在8 315~8 365 eV能量

段以 1 eV 为步长采集 51 个数据点，共 105 个能量

点。常规 TXM-XANES 方法分别采集每个能量下

样品的投影和背景两幅图像，共计210幅图像；改进

的 TXM-XANES 方法只采集首尾能量下的两幅背

景图像和每个能量下样品的投影图像，共计 107幅

图像，然后利用多项式回归插值模型生成背景序列。

最后利用斯坦福光源的TXM-wizard软件［22］对两种

方法获得的全场纳米谱学成像数据进行处理。

采用峰值信噪比（Peak Signal Noise Ratio，

PSNR）和 结 构 相 似 性 指 数（Structure Similarity 

Index Measure，SSIM）评价改进的 TXM-XANES 方

法得到的图像。一般认为 PSNR指标越高，图像质

量越好，当PSNR介于 30~40 dB之间表示图像质量

良好、细节清晰、失真较小；当PSNR高于40 dB时说

明图像质量极好、几乎无失真［23］。PSNR具体计算

公式如下：

PSNR = 10lg (
MAX2

I

MSE
) = 20lg (

MAXI

MSE
) (5)

式中：MAXI是表示图像中最大像素值；MSE是原始

图像与处理图像之间均方误差。

SSIM用于衡量原始图像与重建图像之间结构

相似程度，通过比较两幅图像的亮度、对比度和结构

上的相似性来计算得到一个 0~1之间的数值，其值

越接近 1表示两张图片结构相似度越高［24］。SSIM

具体计算公式如下：

SSIM ( x，y ) =
(2μx μy + C1 ) (2σxy + C2 )

( μ2
x + μ2

y + C1 ) (σ 2
x + σ 2

y + C2 )
 (6)

式中：x和 y分别表示对比的图片；μx和μy分别表示 x

和y的均值；μ2
x 和μ2

y 分别表示x和y的方差；σxy为x和

y的协方差；C1和C2是自定义的常数。

3.2　 实验设置

训练数据集源于上海光源纳米三维成像线站

（BL18B）采集的不同能量下的背景数据，图像采集

能量范围为 8.2~8.6 keV，背景图像尺寸为 428×352

像素，单次曝光时间为5 s，共计840张背景数据。基

于上述 840张训练数据集，本研究分别进行 100次、

500次、1 000次和 2 000次训练研究，经过 500次训

练后重构背景图像精确且稳定，经过 1 000次训练

后，开始出现过拟合情况，高于 1 000次训练后的重

构背景图像精确率因过拟合而持续下降。训练

1 000次共耗时 11.25 h。本次实验的计算机硬件环

境：中央处理器（Central Processing Unit，CPU）型号

Intel Xeon W-2245，内存 256 GB，显卡为 NVIDIA 

Quaro5000，16 GB显存，编译环境为Python 3.8。

3.3　 实验结果　

针对 4 种样品分别采用常规和改进的 TXM-

XANES方法，获取了 8套TXM-XANES数据，实验

结果如图 4~7所示，分别为样品TXM投影图、二维
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法最小化拟合误差来评估多项式系数。最后将测试

集数据的输入特征和输出特征，输入已拟合完成的

多项式中进行微调和优化。

4） 基于训练好的多项式回归模型D，根据首尾

图像的灰度值和位置信息，逐像素点进行图像灰度

值预测，引入插值算法提升灰度值预测速度。

2.4　 改进的TXM-XANES数据采集与处理　

改进的TXM-XANES数据采集流程如下，首先

调节单色器，针对特定元素的吸收边设置起始能量

点E0，将样品移出视场并采集一幅E0下的样品背景

图片，通过调节样品、波带片及探测器的相对位置采

集一幅E0 下的TXM图片；然后改变光束线能量为

E0 + ∆E，计算波带片移动距离并将波带片移至相应

位置，采集E0 + ∆E下的TXM图片；重复上述操作，

在特定元素吸收边前后采集一系列不同能量点的

TXM图像；最后将样品移出视场并采集一幅Eend下

的样品背景图片。

改进TXM-XANES数据流程处理时，首先将首

尾能量下的背景图像输入多项式回归模型中，预测

样品在不同能量下的一系列背景图像；不同能量下

的系列投影图像扣除背景图像，提取该系列投影图

像上指定区域的灰度信息；后续处理与常规TXM-

XANES数据处理流程一样，最后得到样品的化学分

布信息。

3  全场纳米谱学成像实验 

3.1　 材料与方法　

采用标样和电池材料作为实验样品。标样为

Ni和NiO两种粉末（上海麦克林生化科技股份有限

公司提供，规格型号为：N814638-1g、N814702-2g）。

两种电池材料样品为分别为高镍三元正极材料

LiNi0.8Co0.1Mn0.1O2（NCM811）原始颗粒和经放电循环

后的颗粒（由广东科路得新能源科技有限公司

提供）。

基于上海光源纳米三维成像实验站，利用

TXM-XANES方法对4种样品进行TXM-XANES实

验表征。TXM-XANES数据采集时，能量扫描范围

为 8 200~8 595 eV，分成 5个能量段采集，单幅曝光

时间为 5 s。在 8 200~8 250 eV、8 455~8 595 eV能量

段以 10 eV 为步长分别采集 6、15 个数据点；在

8 250~8 315 eV、8 365~8 455 eV 能量段以 5 eV 为步

长分别采集14、19个数据点；在8 315~8 365 eV能量

段以 1 eV 为步长采集 51 个数据点，共 105 个能量

点。常规 TXM-XANES 方法分别采集每个能量下

样品的投影和背景两幅图像，共计210幅图像；改进

的 TXM-XANES 方法只采集首尾能量下的两幅背

景图像和每个能量下样品的投影图像，共计 107幅

图像，然后利用多项式回归插值模型生成背景序列。

最后利用斯坦福光源的TXM-wizard软件［22］对两种

方法获得的全场纳米谱学成像数据进行处理。

采用峰值信噪比（Peak Signal Noise Ratio，

PSNR）和 结 构 相 似 性 指 数（Structure Similarity 

Index Measure，SSIM）评价改进的 TXM-XANES 方

法得到的图像。一般认为 PSNR指标越高，图像质

量越好，当PSNR介于 30~40 dB之间表示图像质量

良好、细节清晰、失真较小；当PSNR高于40 dB时说

明图像质量极好、几乎无失真［23］。PSNR具体计算

公式如下：

PSNR = 10lg (
MAX2

I

MSE
) = 20lg (

MAXI

MSE
) (5)

式中：MAXI是表示图像中最大像素值；MSE是原始

图像与处理图像之间均方误差。

SSIM用于衡量原始图像与重建图像之间结构

相似程度，通过比较两幅图像的亮度、对比度和结构

上的相似性来计算得到一个 0~1之间的数值，其值

越接近 1表示两张图片结构相似度越高［24］。SSIM

具体计算公式如下：

SSIM ( x，y ) =
(2μx μy + C1 ) (2σxy + C2 )

( μ2
x + μ2

y + C1 ) (σ 2
x + σ 2

y + C2 )
 (6)

式中：x和 y分别表示对比的图片；μx和μy分别表示 x

和y的均值；μ2
x 和μ2

y 分别表示x和y的方差；σxy为x和

y的协方差；C1和C2是自定义的常数。

3.2　 实验设置

训练数据集源于上海光源纳米三维成像线站

（BL18B）采集的不同能量下的背景数据，图像采集

能量范围为 8.2~8.6 keV，背景图像尺寸为 428×352

像素，单次曝光时间为5 s，共计840张背景数据。基

于上述 840张训练数据集，本研究分别进行 100次、

500次、1 000次和 2 000次训练研究，经过 500次训

练后重构背景图像精确且稳定，经过 1 000次训练

后，开始出现过拟合情况，高于 1 000次训练后的重

构背景图像精确率因过拟合而持续下降。训练

1 000次共耗时 11.25 h。本次实验的计算机硬件环

境：中央处理器（Central Processing Unit，CPU）型号

Intel Xeon W-2245，内存 256 GB，显卡为 NVIDIA 

Quaro5000，16 GB显存，编译环境为Python 3.8。

3.3　 实验结果　

针对 4 种样品分别采用常规和改进的 TXM-

XANES方法，获取了 8套TXM-XANES数据，实验

结果如图 4~7所示，分别为样品TXM投影图、二维



核 技 术  2024, 47: 030102

030102-6

能量分布图和样品整体（区域1）、随机点（区域2）及

局部（区域3）提取的XANES谱。

实验结果表明，改进的TXM-XANES方法得到

二维能量分布图与常规 TXM-XANES 方法得到的

结果吻合度很高，同时，两种方法提取的样品相同部

位的XANES谱基本一致。

图4　Ni粉标样TXM-XANES实验结果
(a) TXM投影图，(b) 常规TXM-XANES方法获得二维能量分布图，(c) 改进TXM-XANES方法获得二维能量分布图，

(d) 区域①XANES谱，(e) 随机点②XANES谱，(f) 区域③XANES谱
Fig.4　Experimental results of TXM-XANES for Ni standard powder sample

(a) TXM projection, (b) 2D energy distribution map obtained by conventional TXM-XANES, (c) 2D energy distribution map 
obtained by improved TXM-XANES, XANES spectra of region ① (d), random points ② (e), and region ③ (f)

图5　NiO粉标样品的TXM-XANES实验结果
(a) TXM投影图，(b) 常规TXM-XANES方法获得二维能量分布图，(c) 改进TXM-XANES方法获得二维能量分布图，

(d) 区域①XANES谱，(e) 随机点②XANES谱，(f) 区域③XANES谱
Fig.5　Experimental results of TXM-XANES for NiO standard powder sample

(a) TXM projection, (b) 2D energy distribution map obtained by conventional TXM-XANES, (c) 2D energy distribution map 
obtained by improved TXM-XANES, XANES spectra of region ① (d), random points ② (e), and region ③ (f)
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3.4　 结果分析　

随机抽取通过背景建模得到的 5幅背景图像，

基于实际采集的背景图像计算SSIM和PSNR值，结

果如表 1 所示。5 张图像的 SSIM 值分布在 0.979~

0.986之间、PSNR分布在 30~44之间。采集图像时

存在采集条件和传输过程的不可控性，故在部分图

像数据中存在微弱失真，但大部分试验结果的

PSNR高于 40 dB。结果表明根据本文提出的模型

可以较为精确地预测全场纳米谱学成像背景图像。

图6　原始NCM811样品TXM-XANES实验结果    (a) TXM投影图，(b) 常规TXM-XANES方法获得二维能量分布图，
(c) 改进TXM-XANES方法获得二维能量分布图，(d) 区域①XANES谱，(e) 随机点②XANES谱，(f) 区域③XANES谱

Fig.6　Experimental results of TXM-XANES for pristine NCM811 particle sample
(a) TXM projection, (b) 2D energy distribution map obtained by conventional TXM-XANES, (c) 2D energy distribution map 

obtained by improved TXM-XANES, XANES spectra of region ① (d), random points ② (e), and region ③ (f)

图7　循环后NCM811样品TXM-XANES实验结果
(a) TXM投影图，(b) 常规TXM-XANES方法获得二维能量分布图，(c) 改进TXM-XANES方法获得二维能量分布图，

(d) 区域①XANES谱，(e) 随机点②XANES谱，(f) 区域③XANES谱
Fig.7　Experimental results of TXM-XANES for cycled NCM811 particle sample

(a) TXM projection, (b) 2D energy distribution map obtained by conventional TXM-XANES, (c) 2D energy distribution map 
obtained by improved TXM-XANES, XANES spectra of region ① (d), random points ② (e), and region ③ (f)
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表2为采用改进的TXM-XANES方法得到的二

维能量分布图像的 SSIM和 PSNR值，SSIM值分布

在 0.982~0.985之间，PSNR值均在 41以上。结果表

明改进的 TXM-XANES 方法得到的二维能量分布

图像与常规方法得到的图像基本一致。

图8为改进的TXM-XANES方法得到的Ni/NiO

标样及NCM811颗粒整体的XANES，通过对比吸收

谱曲线可以实现对样品中Ni元素的价态进行定性

分析，结合二维能量分布图像可以得到样品中Ni元

素化学态的空间分布，对推动材料科学等相关领域

的研究具有重要的价值和意义。

很多应用场景对 TXM-XANES 成像的实时性

要求较高，同时图像预测的速度是衡量方法适用性

的重要指标。本次实验常规 TXM-XANES 采集数

据时间为 24 min，改进TXM-XANES数据采集时间

为 10 min，实验效率提升了 64%。原始数据为像素

尺寸为 428×352的图像序列，基于CPU的背景建模

时间为 5 s。图像建模预测时间可线下进行，对

TXM-XANES实验数据采集影响不大。

4  结语 

TXM-XANES是一种先进的谱学成像技术，可

获得样品化学态在纳米尺度上的空间分布信息。基

于 上 海 光 源（Shanghai Synchrotron Radiation 

Facility，SSRF）纳米三维成像线站（BL18B），将高分

辨率、穿透性强的硬X射线TXM成像方法与X射线

吸收近边结构（XANES）方法结合，实现了 TXM-

XANES成像。针对目前存在的数据采集时间长，实

验效率低的问题，本文通过采用机器学习建立像素

表1 背景图像预测评价指标值
Table 1　Background-image prediction of evaluation index values

样品Sample

Ni标样

Ni standard sample

NiO标样

NiO standard sample

NCM811 pristine

NCM811 cycled

评价指标

Evaluation index

SSIM

PSNR / dB

SSIM

PSNR / dB

SSIM

PSNR / dB

SSIM

PSNR / dB

抽取图像序列索引Extracting image sequence indices

2

0.991

41.914

0.990

44.429

0.986

33.580

0.993

43.422

12

0.986

37.843

0.992

44.857

0.979

36.374

0.988

42.857

32

0.993

43.458

0.989

42.894

0.986

31.414

0.979

34.894

62

0.992

37.641

0.991

44.987

0.985

30.708

0.990

43.987

102

0.991

43.084

0.988

42.329

0.984

32.362

0.992

36.329

表2 改进TXM-XANES方法二维能量分布图评价指标数据
Table 2　Improvement in evaluation index data of two-dimensional energy distribution diagram using TXM-XANES method

评价指标

Evaluation index

SSIM

PSNR / dB

样品Sample

Ni标样 NiO standard sample

0.985

41.410

NiO标样NiO standard sample

0.983

41.036

NCM811 pristine

0.985

41.019

NCM811 cycled

0.958

41.237

图8　Ni、NiO标样(a)和NCM811颗粒(b)两种方法获得的吸收谱线对比图
Fig.8　Comparison of spectra obtained by XANES method for  Ni/NiO standard sample (a) and NCM811 particles (b)

值与位置、颜色等相关特征之间复杂线性关系的模

型，利用两张TXM-XANES背景图像进行全序列背

景预测，实现了整个背景图像序列的快速预测。通

过 Ni/NiO 标 样 和 NCM811 电 池 颗 粒 的 TXM-

XANES实验，验证了该方法的可行性。实验结果表

明，相对于常规的 TXM-XANES数据采集模式，该

方法具有数据量少、采集时间短等优势，可显著提升

TXM-XANES方法的实验效率。
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