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摘要: 阐述了一种新的 X射线超反射镜的设计方法,它是基于经验理论公式的解析设计方法和基于计算

机的数值优化设计方法相结合的产物。利用前者提供比较好的初始膜系, 再利用后者对该初始膜系进

行优化处理, 从而获得比较好的设计结果,并大大减少了计算时间。讨论了实际制作出的多层膜存在的

表面粗糙度及膜层材料间的相互扩散对多层膜反射性能的影响, 并给出了模拟计算的结果。依据上述

方法, 在比较大的掠入射角情况下,设计出了具有较宽反射带宽的W/ C X 射线超反射镜。
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1 � 引 � 言

� � 近年来, 装载在人造卫星上的 X射线天文望

远镜已经成功地在软 X射线波段获取了 X射线天

文图像;同时,硬 X射线天文望远镜也将于近期应

用于天文成像领域[ 1]。另外第三代同步辐射光源

的出现与发展,也促进了硬 X射线衍射的应用,使

其在材料的微结构研究(如:混合材料的内表面及

高压条件下的材料状态)和医用成像领域的应用取

得了很大的进步[ 2]。历史上, 在很长的一段时间

里,天然晶体一直是 X射线波段的光学元件。但

是,它过窄的带宽,严重限制了出射通量,在很多情

况下是不能使用的[ 3_4]。由单层金属构成的反射镜

在掠入射 X射线光学系统中得到了一定的应用。

但是由于金属材料的全反射临界角限制了反射镜

所能反射的 X射线的最高能量,例如:金膜制成的

反射镜,对 8 keV的 X射线,全反射角为0. 55�。一

旦掠入射角超过了全反射临界角, X射线的反射率

就会迅速的降低。因此在实际使用中,反射X射线

的能量范围被限制在 10 keV 以下[ 5]。如果要反射

光子能量在 10 keV以上的 X射线, 就必须使反射

镜工作于更小的掠入射角,这样做不仅给光学系统

的制备和装调带来了很大的困难,而且极大地影响

了成像质量。为了减小光学系统的尺寸,降低装调

难度,提高成像质量,必须采用工作角度在全反射

临界角以上,具有较高反射系数的反射镜元件。近

年来, X射线多层膜在较大掠入射角度的条件下作

为X射线反射元件显示了很强的竞争性。X射线

周期多层膜在比较大的掠入射角的条件下,带宽比

弯晶大 10倍, 比平晶大 100倍。然而在许多多层

膜反射镜的应用中,要求多层膜具有尽可能宽的带

宽。例如,在 X射线光谱分析仪器的设计中,可以

将一块宽带多层膜和一块窄带多层膜组合使用。

使用宽带多层膜还可以使聚焦的光具有合适的形

状和入射角,大大简化了实验过程[ 2]。人们将中子

光学领域中的超反射镜的概念拓展到了 X射线波

段,提出了具有不同膜层厚度的非周期多层膜结构

   X射线超反射镜; 这是一种宽带多层膜反射

镜,其在膜系的不同位置具有不同的周期厚度, 可

以使不同波长的 X射线在多层膜结构的不同位置

得到反射,从而可以极大地拓宽反射镜的反射带

宽。目前关于宽带多层膜反射镜的设计方法在理

论上一般有两种:一种是基于计算机的全数值计算
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的方法[ 9_10] , 另一种是基于经验公式的解析方

法[ 1, 9]。全数值计算的方法对膜系设计的经验要

求很少;者而解析的方法恰恰相反,是根据丰富的

设计经验, 设计出周期按一定规律变化的非周期

膜系,从而得到不同性能的超反射镜。实际上,以

上两种方法都不是很好。前者需要大量的优化时

间,对于周期数较多的情况,在实际中根本无法实

现;而后者不仅需要设计者具有丰富的设计经验,

而且所得的设计结果在性能上也无法得到理想的

结果, 所得到的反射光谱通常有比较大的震荡。

本文将这两种方法结合起来, 利用解析的方法设

计出的膜系作为初始膜系,再用数值优化的方法

对这个初始膜系进行优化,不仅可以提高超反射

镜的光学性能, 而且使优化时间得到极大的减少。

2 � 解析法设计初始膜系

多层膜设计的第一步, 就是选择构成多层膜

的材料对,根据在 X射线波段不同材料的性质、

成膜工艺、以及实验室的实际条件,许多人都提出

了相似的选择材料的标准, 在硬 X射线波段, W/

C是比较常用的材料对[ 6_7]本文所选用的膜层材

料就是W和 C。

多层膜结构反射 X射线的基本原理是 X射

线在周期多层膜的内部界面反射, 然后相干叠加

来实现整体反射的。对于具有固定周期的多层

膜,其峰值反射率随周期数( N)的增大而增加。

但是由于材料的吸收作用, 随着 N 值的增加, 峰

值反射率将趋向饱和(图 1)。可以将具有不同周

期数的膜堆叠加起来,使不同波长的 X射线都可

以得到反射,从而达到拓宽反射带宽的目的。K.

Yamashita等人
[ 1]
提出了一种非周期的多层膜结

构设计方法。将整个膜系分成三个膜堆,分别具

有不同的周期数。另外,为了进一步减小吸收作

用,将最外面膜堆的周期设计为按线性减小, 第二

和第三个膜堆的周期是固定的。由于材料对硬 X

射线的吸收作用是随着波长的减小而减小的, 而

且对应于长波长的膜堆的周期厚度会比较大, 吸

收作用也将更为明显。所以, 将膜系设计为: 从入

射介质开始,最外面的膜堆为 6个膜对,周期厚度

为4. 35 nm 的周期膜系, 反射率峰值在 18 keV

处;第二和第三个膜堆分别为 9 和 13 个膜对,周

期厚度是 3. 65 nm 和 3. 30 nm 的周期膜, 反射率

峰值分别在 20. 3 keV和 22. 3 keV 处。由图 1可

以看出,由坐标原点引出的直线与图中各条峰值

反射率随膜系周期数变化的曲线相切。在切点处

附近,反射率峰值与膜对数( N )之间最接近线形

变化关系,可以取此处的 N 值作为各个膜堆的膜

对数; 其计算的结果如图 2 中的曲线 A。如果要

进一步拓宽反射带宽, 只需要在第三个膜堆后再

加一个膜堆,即在以上三个膜堆的外部再增加了

一个周期为2. 95 nm膜对数为15的膜堆,反射率

峰值在 25 keV 处, 如图 2中的曲线 B。由图 2可

以看出,这种梯度膜系虽然可以在掠入射角为 0.

5�的条件下, 在[ 16 keV, 25 keV]的能量范围内取

得大约 30%的反射率,但是光谱曲线的震荡是很

大的,这就需要进一步改善设计方法。

图 1� 掠入射角为 0. 5�时不同周期 ( d) 的 W/ C 多层

膜反射率统计曲线。实线对应 d = 4. 65 nm 的

膜系, 虚线对应 d = 3. 65 nm 的膜系, 点曲线对

应 d = 3. 30 nm 的膜系, 点划线对应 d = 2. 95

nm 的膜系, 它们对应的 X 射线的能量分别为

18. 0 keV、20. 3 keV、22. 3 keV 和 25 keV。

Fig . 1 � Calculated peak reflectiv ity of W/ C multilayers

for different period thickness ( d) and a grazing

incident angle of 0. 5�, w ith solid corresponding

to d = 4. 65 nm; dash, d = 3. 65 nm; dot, d

= 3. 30 nm; dot_dash, d = 2. 95 nm, and rep�

r esenting X_ray ener gy of 18, 20. 3, 22. 3, 25

keV , respectively .

3 � 数值计算的优化方法

近年来,随着电子计算机的发展和普遍应用,

为应用最优化数值方法进行最优设计提供了有力

的工具;而由于实际中不断提出的各种要求,促使

最优化数值方法获得了进一步发展, 并成为可实
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际运用的有力工具。数值优化的实质就是对某个

能反映光学性能的评价函数的最小化。对于宽带

超反射镜的设计, 使用的是比较常用的宽带平坦

型评价函数[ 8] :

F = ( !
�

( R [ �] - R 0)
2
)
1/ 2

, (1)

其中: R [ �] 为各波点处的反射率值, R 0 为目标

反射率。

图 2 � 具有 3 个(实线)和 4 个(虚线)膜堆的梯度膜系

在掠入射角为 0. 5�时的反射率曲线。

Fig . 2 � Calculated reflectiv ity for 3 blocks ( Curve A ) and

4 blocks ( Curve B) at a grazing incident angle o f

0. 5 deg

所有的膜层都是一个独立的变量,通过对搜

索问题的解决来找到一系列的膜层厚度,使其形

成的膜系具有最小的评价函数。注意到,在搜索

过程中,变量的数目是十分巨大的,因此优化效率

问题就成为一个主要的问题。对于早期的一些求

梯度的优化方法是不适用的。有人采用随机搜索

的方法,在宽角度 X 射线超反射镜的设计中得到

了一些结果[ 9] , 但是在宽的超反射镜的设计中,

由于膜层数的增加, 这种方法在实际设计中无法

得到可用结果。所使用的单纯型调优法[ 8, 11]是

一种十分有效的数值优化方法。它在迭代过程中

成功地避免了求解巨大的线性方程组的问题, 因

此可以对变量维数较多的评价函数进行有效的优

化, 并能大量节省时间, 同时得到比较好的结果。

关于利用单纯型调优法设计宽角度 X 射线超反

射镜的问题,在作者其他的文章中有详细的介绍。

但是,在设计高能宽带 X 射线超反射镜的过程

中,由于膜层数成倍的增加,变量的维数过大,评

价函数的峰值数目大大地增加, 仅仅依靠单纯型

调优的方法很容易陷入局部极值的陷阱中,得不

到好的结果,而且算法的收敛速度也非常慢。

将梯度膜系的设计与单纯型调优法结合起

来,利用单纯型调优法对以梯度结构为初始值的

膜系进行优化,得到了比较好的结果。

图 3中的结果就是使用单纯型调优法,对图

2中的曲线A( 29 膜对)和虚线B( 44膜对)所对应

的W/ C梯度多层膜进行优化, 并分别在[ 16, 22

keV]和[ 14, 26 keV]的能量范围内获得的 X 射线

反射率曲线(各曲线的参数详见表 1) , 并与具有

60个周期,周期厚度为 4. 0 nm 的周期多层膜相

比较。从中可以清楚地看出, 利用这种方法,可以

在较少膜对数(为周期膜系所用膜对数的 50% -

75% )的条件下, 获得比周期多层膜宽 4- 6倍的

带宽,当然反射率的峰值略有下降。由图 3还可

以看到,对于周期膜系,在 37 keV 处, 有一个很明

显的二级反射峰;而对于超反射镜,由于膜系是非

周期的结构,所以,没有明显的二级反射峰。

图 3 � 掠入射角为 0. 5�的条件下, 具有 60 个膜对的周

期膜系(实线 )、具有 29 个膜对(虚线)和 44 个

膜对(点线)的非周期膜系的计算反射率曲线

Fig . 3 � Calculated reflectiv ities for non_per iod multiplay�

ers with 60 layer pairs ( solid) , 29 layer pairs

( dash) and 44 layer pairs( dot ) at a grazing inci�

dent angle of 0. 5�

4 � 非理想多层膜的模拟计算

图 3所得的结果是在假设多层膜在理想状态

的条件下得到的,即:材料纯净,膜层均匀、膜层内

同性, 界面层分明、平滑[ 12_13] ; 而实际制备出的多

层膜结构存在许多缺陷, 特别是表(界)面粗糙度

和界面混合层的存在, 使得实际测量出的多层膜

反射率与理论计算值差别很大。若要准确地估计

X射线多层膜元件的反射特性, 就必须在模拟计

算中将这些因素考虑进去。
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Streams[ 13]详细地讨论了 X 射线在非理想多

层膜中的散射情况, 提出了基于界面轮廓函数对

Fresnel反射系数进行修正的方法。当界面函数

选取误差函数时, 就得到了大家非常熟悉的 De�
bye- Waller 因子[ 6, 7, 9, 14] , 即假设膜层界面的位

置并不受粗糙度的影响,而是在第 j 个界面上的

振幅反射系数被这样一个因子所减少:

D j = exp[-
1
2

( q�) 2] , (2)

其中:动量传递系数 q =
4 
�

N sin !, N 和 !为第 j

个界面上面膜层的复折射率和掠入射角。在上式

中,假设了动量传递系数 q 在通过膜层界面时是

个不变的常数, 但是在实际的情况下,尤其在掠入

射条件下, q 的值是由上一层材料的值 q 1 变为下

一层材料的值 q2。用 q1 ∀ q 2 来代替 q
2
, 这就是

Nevot_Croce模型。Spiller[ 6]在此模型的基础上提

出了更为精确的模拟因子:

D j = exp[-
1
2 [

4 �
� ]

2
sin !j- 1sin !j ] , (3)

其中: N 0 cos !0 = N j cos !j。在这里, �是界面有

效粗糙度的均方根值; !j 和!j- 1分别为第 j 个界面

的下层和上层的膜层中的掠入射角度。

图 4中的实线是具有 29个膜对的理想W/ C

多层膜的优化反射率曲线,虚线是相同结构的多

层膜在表界面粗糙度( � )为 0. 5 nm 时的计算反

射率曲线, 图 4中的点线为 � = 0. 5 nm 时,经优

化后的曲线, 曲线参数详见表 1。从中可以清楚

地看出,增加了内表(界)面粗糙度的模拟因子以

后,多层膜的反射率有了明显的降低,粗糙的表界

面对 X射线的散射作用,削弱了多层膜总体的反

射率,这与理论分析是一致的。同时还可以看出,

通过进一步调整膜系结构,可以部分抵消这种散

射的影响,从而得到比较好的结果。

5 � 结 � � 论

由以上计算结果可以看出,利用梯度膜系提

图 4� 具有 29 个膜对的多层膜反射率的计算曲线,实

线为理想多膜层的反射率曲线, 虚线是界面粗

糙度( �)为 0. 5 nm 时,相同结构的反射率曲线;

点线为�= 0. 5 nm 时,优化后的反射率曲线。

Fig . 4 � Calculated reflectiv ity for multilayer w ith 29 lay�

er pairs, with solid cor responding to reflect ivity

of per fect multilayer, dash r eflectivity of the

same multilay er w ith a roughness factor ( � ) of

0�5 nm, and dot reflectivity of optimized multi�

layer w ith a r oughness factor of 0� 5 nm

表 1� 图 3和图 4中的曲线参数

Table 1 � Parameters of the curves in Fig . 3 and F ig. 4

曲线
反射率均值

( % )

误差的

均方根值

表界面

粗糙度( �)

图 4 实线 29. 34 0. 006 0

图 4 虚线 18. 80 0. 0152 0. 5 nm

图 4 点线 17. 44 0. 0043 0. 5 nm

图 3 虚线 与图 4 的实线相同

图 3 点线 20. 80 0. 0067 0

供好的初始值, 再使用经典的局部寻优的数值优

化算法进行优化,可以成功的进行 X射线超反射

镜的设计,所得结果比文献[ 1]中的设计结果有明

显的提高, 完全适合硬 X射线波段天文望远镜的

使用要求以及其他应用的需要,在超反射镜中,实

际制作出的多层膜表界面粗糙度和界面扩散对超

反射镜性能有很大的影响,在设计过程中必须考

虑这一效应。
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Abstract: A new method of designing X_ray supermirrors based semi_empirical formulas and opt imizat ion by

computer has been proposed to produced an opt imized bet ter init ial multilayer in dramatically reduced com�
putat ional t ime. T he saturation effect of interfacial roughness of mult ilayers actually produced in X_ray su�
permirrors on performance of mult ilayers is further discussed with simulated results. W/ C X_ray supermir�
rors w ith w ider special band of ref lect ion have been designed using the proposed method for a greater graz�
ing incident angle.

Key words: X_ray superm irror; mult ilayer; simplex opt im ization
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