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摘 要: 随着扫描探针显微镜技术发展和广泛应用，扫描探针显微镜的技术标准化问题在国内外受到越来越多的

关注。然而在数据格式方面，由于所用硬件平台的不同 等 原 因，各 制 造 商 所 生 产 的 扫 描 探 针 显 微 镜 大 多 使 用 专 用

的数据格式。这些数据格式又往往互不兼容，给数据后续的分析处理和交流共享带来不便。本文首先对扫描探针

显微镜中数据格式的发展及应用较多的格式进行了分 析，然 后 从 扫 描 探 针 显 微 镜 现 有 数 据 的 类 型、内 容 和 特 点 出

发，研究了规范 扫 描 探 针 显 微 镜 数 据 格 式 的 基 本 要 求 和 思 路; 经 过 比 较 和 筛 选 提 出 了 一 种 基 于 HDF5 标 准

( hierarchical data format，HDF) 的标准格式方案; 并用C + + 语 言 实 现 了 对 该 格 式 的 操 作 及 其 与 几 种 专 用 数 据 格 式

之间的相互转换，完成了格式方案和代码资源的开源共享。
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近年来，伴随着扫描探针显微镜 ( SPM ) 软硬件

平台的不断发展和广泛应用，SPM 技术的标准化问

题在国内外受到越来越多的关注［1 ～ 3］。国际标准化

组织( ISO) 已经于 2004 年将 SPM 标准化 列 入 其 工

作框架之内并建立了相应的技术委员会和分委员会

( TC201 /SC3，data management and treatment) ［4］。

在 SPM 的数据格式方面，由于所用硬件平台的

不同等原因，各制造商所生产的扫描探针显微镜大

多使用专 用 的 数 据 格 式。目 前 存 在 几 十 种 不 同 的

SPM 数据文件 保 存 格 式，大 部 分 都 是 非 开 放 的，只

能在某种特 定 的 软 件 平 台 上 存 取 及 进 行 相 关 的 处

理。这些格式一般互不兼容，也难于转换，为数据后

续的分析处 理 和 交 流 共 享 带 来 不 便。为 此，ISO 建

立了相应的研究小组( WG-1，information formats) 深

入研究 SPM 中的数据管理问题［4］; 其近期目标是发

展一种公共的数据格式转换标准和相应软件使不同

仪器采集的数据能够互相交换，提出 SPM 数据格式

标准 化 的 详 细 需 求。根 据 ISO 目 前 公 布 的 基 本 思

路，最终将建立集成的 SPM 数据库完成数据的标准

化［5］。

本文研究 SPM 的数据格式及其标准化问题，提

出一种基于二进制的数据存储方案，旨在建立一种

能将 SPM 仪器所 产 生 的 数 据 及 其 处 理 结 果 进 行 完

整存储的统一文件格式标准，实现存储格式的标准

化。通过对 SPM 数 据 格 式 的 广 泛 调 查 及 目 前 发 展

趋势的研究，本文提出了一种基于 HDF5 的 SPM 统

一数据格式规范方案。该方案能完全兼容现有流行

的各种格式标准，并完全无损地将它们所包含的数

据包容进来，实现了标准的前向兼容。本文所提出

的方案能方便地实现现有格式向新格式的过渡，同

时具有良好的开放性、可扩展性和存储性能，能够满

足 SPM 领 域 未 来 对 数 据 的 存 储、处 理 和 共 享 的 要

求，可为 SPM 数据格式标准化的实现提供参考。

1 SPM 数据格式分析

1. 1 SPM 数据文件及其组成

SPM 数据文件包含了 SPM 仪器对样品进 行 测

量、扫描、加工等数据及后处理结果等相关数据，并

以纯文件 形 式 存 储 于 普 通 文 件 系 统 中。一 般 地，

SPM 数据文件所承载的主要信息包括两类: 实际数

据及元数据。其中，实际数据一般是以多维数组形

式存储的若干次彼此独立或相关的扫描、测量的数

据。元数据 主 要 是 实 际 数 据 的 相 关 注 释 或 辅 助 说

明，如数据的基本结构类型、数组的维结构、附加说

明。除主要信息外，文件也可能会附带一定结构的

文件头部。以上信息构成了 SPM 数据文件，如图 1
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所示。

图 1 SPM 数据文件一般组成结构。

Fig． 1 General structure of SPM data file．

1. 2 几种典型的格式

1. 2. 1 Veeco-NanoScope［6］

图 2 给出 Veeco 公司的 NanoScope 平台软件所

生成的数据文件格式的典型结构。其中，元数据采

用以行为单位的 ASCII 字符组 织 形 成 描 述，图 像 等

大量的数据附在文件最后并以二进制形式存储。数

据文件后缀名 通 常 可 用 正 则 表 达 式“［0 ～ 9］{ 3 } ”
表示，从“000”开始自动递增。

图 2 Veeco 格式文件构成［6］。

Fig． 2 Structure of Veeco file［6］ ．

1. 2. 2 RHK-sm3［7］

RHK 公司 XPMPro 平台所创建 的 格 式，由 上 一

代标准 SM2 发展而来，文件后缀为“sm3”。其核心

思想是将数据分页存储，每个文件由若干个数据页

面组成，具有较好的层次性和良好的可扩展性，结构

如图 3 所示。其中，数据的页类型分为图像、谱和注

释 3 种。每个页面有其内部组成结构( 包括头部和

实际数据) 。
1. 2. 3 BEING-csm［8］

中国科学院本原公司 CSPM 平台的数据记录格

图 3 SM3 文件组成结构［7］。

Fig． 3 Structure of SM3 file［7］ ．

式，文件后缀为“csm”，其结构组成见图 4。

图 4 CSPM 文件格式组成结构［8］。

Fig． 4 Structure of CSPM file［8］ ．

其中，BMP 部分为标准的 32 位色深 BMP 文件

格式组成的图像数据，实际 上 为 CSPM 平 台 采 集 的

数字量。其后的辅助描述信息数据为 ASCII 文本按

行存储。该格式以标准的 BMP 格式扩展而成，与绝

大多数 的 图 像 处 理 软 件 兼 容，易 于 处 理。且 基 于

ASCII 的文件说明部分简单，容易提取出来，具有可

读性。缺点是元数据说明部分信息量较少，并且较

难实现较复杂的存储。
1. 2. 4 GXSM-NetCDF

GXSM［9］ 采 用 NetCDF ( Network common data
form ) ［10］ 格 式 标 准 存 储 该 平 台 的 SPM 数 据。
NetCDF 是大气 研 究 大 学 协 会 ( UCAR ) 开 发 的 的 一

种跨 平 台 的 开 放 数 据 格 式，文 件 后 缀 为“nc”。
GXSM 通过定义合适的维度、变量来存储 SPM 所产

生的多维数 组 类 型 的 数 据，并 以 属 性 存 储 元 数 据。
该格式优 点 是 采 用 原 生 的 NetCDF 底 层 存 储 机 制，

因此，它能充分利用 NetCDF 的优点，构建复杂的数

组结构，而属性类型则基本能完成各类元数据的存

储需要。缺点是原生的 NetCDF 底层存储能支持的

数据类型较为有限，且不能自定义，每个文件只有一

个可拓展维数的记录类型。
1. 2. 5 SPML

Thijs Bolhuis 等 开 发 的 SPML［11］，采 用 XML 格

式进行数据存储，对于较少量的数据尚可，特别是基

于文本对于元数据的自明性非常有利，但对于大量、
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复杂的数据存储则缺点较为明显。
1. 2. 6 SYSU-NSPM

中山大学 SPM 研 究 组 基 于 自 行 开 发 的 NSPM
平台采用的文件记录格式，将同一次测量过程主要

的二进制数据文件和相关的说明性数据以相同文件

名和不同后缀存储在不同的文件。其中实际数据采

用 Little endian 二进制存储，元数据以 ASCII 文本分

行存储。优点是可以通过不断增加数据文件的类型

来扩展数据记录的类型。但同时该格式存在文件分

散凌乱、不便于对大量数据处理等问题。
1. 3 HDF5 简介

1. 3. 1 HDF5 由来及发展历史［12］

HDF( hierarchical data format) 是一个开源项目，

于 1987 年由 美 国 国 家 超 级 计 算 应 用 中 心 ( national
center for supercomputing applications，NCSA) 的图像

基 金 会 特 别 组 ( graphics foundations task force，

GFTF) 创 建。支 持 编 程 语 言 包 括 C + +、Fortran、
Java 等主流编程语言，以类似于 GPL 的伊利诺大学

协议( University of Illinois license) 发布，任何人均可

通过互联网无偿获得 HDF 相关资源并 在 遵 循 协 议

的前 提 下 进 行 开 发 利 用。HDF5 是 HDF 的 最 新 版

本，也是重要的里程碑版本。
1. 3. 2 HDF5 文件的组成结构

HDF5 是一种 分 层 数 据 格 式［13］。基 于 HDF 的

文件是分层结构化的。其基本实现依赖组 ( Group )

及链接对 象 ( link objects) 。组 作 为 有 向 图 节 点，内

部记录了多个链接，每个链接指向一个被命名对象，

被命名对象可能是组、数据集或数据类型，通过链接

指向形成有向图，从而形成复杂的结构。在此，本文

只讨论严格 遵 循 层 次 性 ( 即 类 似 于 文 件 系 统) 的 情

况，回路不作讨论。
HDF5 将操作系统文件系统的组织思想应用到

了单个文件中的内部结构中。它采用了 UNIX 系统

文件目录树的方法来组织文件中的数据。如图 5 所

示，其 中 组 ( Group ) 相 当 于 文 件 夹，数 据 集

( Datasets) 相当于文件。
HDF5 的内部结构具体说明如下:

( 1 ) 组( Group)

组相当于 UNIX 文件系统的目录。一个组包括

一个或多个子对象，而每一个对象必须至少是一个

组的成员( 根组除外，根组不属于任何组) 。组的成

员关系实际上是通过链接对象来实现的。
( 2 ) 数据集( Datasets)
数据集是由数据和元数据组成。HDF5 中的数

图 5 严格层次化组结构组成的 HDF 文件［13］。

Fig． 5 An HDF5 file with a strict hierarchical

group structure［13］ ．

据支持多种数据类型甚至复杂的组合数据类型。从

应用的角度来看，数据通常由某种特定的数据类型

的数据元素组成，以单维或多维数组的形式存储在

数据空间( Dataspace) ，即实际的数据存储区内。此

外，属性解释说明数据，属于元数据的一部分。
( 3 ) 属性

属性用来说明数据集，实际上它本身是一种小

数据集，但不能单独存在，隶属于所解释的对象，并

直接存储于其头部。
1. 3. 3 HDF5 文件的特点

HDF5 充分借 鉴 了 文 件 系 统 的 组 织 方 式，结 构

易于理解，体系开放，且其丰富的数据类型支持能满

足各类科学数据的存储要求。同时，HDF5 从原理、
代码、授权、文档、工具都具有充分的开放性，并且在

各类流行语 言 上 都 有 移 植，易 于 实 现 具 体 的 应 用。

因此，本文采用其作为标准的公共 SPM 数据文件格

式的基础。
1. 4 SPM 格式标准的选择

一个开放的 公 共 SPM 数 据 文 件 格 式 标 准 首 先

应该具有较 好 的 兼 容 性，发 展 相 对 成 熟，具 有 代 表

性。随着 SPM 向 高 速、大 面 积、高 分 辨 率 的 趋 势 发

展，意味着 SPM 数 据 有 海 量 化 的 趋 势。同 时，未 来

有可能要求对数据进行实时高效的处理甚至并行处

理，因此，存取性能和并行支持也是未来 SPM 数 据

文件的重要要求。HDF5 格式标准能够完全满足以

上要求。以下将详细讨论一种基于 HDF5 的具有良

好开放 性 的 SPM 数 据 文 件 格 式 标 准 SPMDF ( data
file format，SPM) 。

712



电子显微学报 J． Chin． Electr． Microsc． Soc． 第 30 卷

1. 5 SPM 数据格式的转换

实际应用 中 经 常 需 要 将 一 种 特 定 格 式 的 SPM
数据文件转换成另外一种格式，并保证转换过程不

会导致数据的失真和丢失。由于目前存在的格式大

部分为商业闭源软件所生成，其格式标准一般不公

开。解析这 类 非 开 放 格 式 标 准 的 文 件 需 要 耗 费 代

价，且由于软件版权保护原因，逆向工程受到限制;

此外，格式标准制定者( 一般为软件提供商) 对格式

版本方案可能进行频繁的升级，使得外界对私有格

式文件解析项目的维护也带来困难。
另外，由于不同标准对诸如元数据定义、文件头

规定、字符类型、文件最大尺寸、原生数据类型等都

有较大区别，因此，对于任意指定的两种格式，转换

过程一般不能 保 证 100% 的 兼 容，即 数 据 完 整 性 不

能得到确保。转换数据格式的最终目的是为了正确

解析或处理某一特定格式的数据文件。从根本上来

说，只有开放、统一、具有广泛兼容性的公共标准才

能消除以上问题。

2 SPM 数据格式和接口的规范

2. 1 SPM 数据格式的规范

通过对目前若干种流行格式标准的分析，作者

发现，“按测量或处理事件对 SPM 数 据 进 行 分 区 存

储”的思想 普 遍 应 用。分 区 形 式 上 可 以 是 列 表 ( 对

于 Veeco-NanoScope) 、页( 对于 RHK-sm3 ) 、变量( 对

于 GXSM-NC) 等。而 在 HDF5 中，逻 辑 上 很 容 易 将

分区映射为组，分区下的数组型数据则映射为数据

集，元数据映射为属性。因此，可以通过这种逻辑映

射储存复杂的 SPM 数据。
作者把每次典型的 SPM 使用过程( 如测量或扫

描) 都看成一个事件( Event) ，每个事件对应着一个

事件环境( Envirement) ，和若干数据( Data) ，即以事

件为索引，环境和数据为核心，事件、环境、数据这三

者包涵了当下 及 未 来 记 录 一 个 典 型 的 SPM 数 据 所

需要的各个 方 面。综 合 HDF5，作 者 建 立 了 SPMDF
的组成体系。一 个 典 型 的 文 件 实 例 结 构 如 图 6 所

示。在这个文件中，根组下存在两个重要的子组，一

个是 事 件 ( Event ) 组，另 一 个 是 环 境 ( Envirement )
组。事件可分成两类: 一是数据源事件，包括测量、
扫描等; 二是数据处理事件，包括计算、变换等。事

件在 SPMDF 中都以组数据处理事件依附于被处理

事件，并 作 为 其 子 组 存 在。SPMDF 以 事 件 为 脉 络，

以数据为核心，以属性为辅助，通过引用共享环境或

数据。

图 6 SPMDF 文件结构组成实例。

Fig． 6 An example of SPMDF file structure．

事件具有数据、相关环境及其它说明参数，如时

间、持续长度等。每 次 事 件 在 HDF5 中 作 为 一 个 组

存在。组与组之间，由于是分立的事件，故彼此数据

不发生直接 联 系，但 可 以 共 享 相 同 的 环 境。在 图 6
中，Event 组下有两个事件 evt1 和 evt2，它们可以共

享相同的环境。事件环境对应着软件环境、硬件参

数 等 相 关 参 数，分 别 位 于 根 组 下 面 的 环 境 组

( Envirement) 下。每个事件组中都有一个引用指向

对应环境的组。这样，不同事件可以共享同一套环

境参数，如不同测量过程中使用同种硬件可以共享

同一套设置。
数据在 SPMDF 中是指实际的数据，可分为两大

类: 一 是 原 始 数 据; 二 是 处 理 后 数 据 ( 包 括 图 像、曲

线等) 。对于 后 者，其 路 径 可 以 链 接 到 其 原 始 数 据

之下。数据作为事件的核心，以数据集的形式依附

在事件组之下，不能脱离事件而存在。一个事件可
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能有多个数据或无数据 ( 如 SPM 处 于 工 作 中，数 据

采集 尚 未 完 成 ) 。在 图 6 中，dat1 和 dat2 分 别 是

evt1 和 evt2 的一个数据。图像 img1 由 dat1 处理而

得，img1_processed 由 img1 处理而得。
针对 SPM 数据的特点，SPMDF 在 HDF5 的基础

上作了简化。如: 限 制 HDF5 中 的 对 象 只 有 一 个 父

链接对象，即单亲链接; 规定链接必须为硬链接; 同

时，组成 SPMDF 的组、数据集、属性须满足一定的命

名规范，通过规范的命名空间和数据类型定义，从而

可形成统一标准。
2. 2 数据接口的规范

SPMDF 的接口基 于 HDF5 的 接 口，是 HDF5 的

包装层。这样，一 方 面 可 以 充 分 利 用 HDF5 底 层 的

优点; 另一方面，又可以简化设计，屏蔽额外的特性，

更加适合于 SPM 数 据 的 储 存。接 口 的 体 系 如 图 7
所示。部分典型的接口如表 1 所示。

图 7 SPMDF 接口体系。

Fig． 7 Interfaces of SPMDF．

表 1 SPMDF 的部分接口

Table 1 Examples of SPMDF interface

主要关联对象 接口

事件
int CreateEvent( const string＆ farther，const string＆
event)

事件数据
int AddEventData ( const string＆ event， hid _ t
dataset)

数据属性 int SetDataAttr( hid_t dataset，hid_t attr)

环境
int CreateEnvirment ( const string＆ farther，const
string＆ envirment)

环境子项
int SetInstrument ( const string＆ envirment，const
string＆ instrument)

3 SPM 数据转换程序的实现与应用

3. 1 格式转换的目的和原理

基于 HDF5 的 SPMDF 具有以下有用的特性: 具

有各种数据类型的广泛支持，同时支持自定义数据

类型，解决了数据类型的兼容性问题; 类文件系统的

组成结构设计具有较强的可拓展性，可任意加入新

的数据元素; 支持非常大的文件尺寸，能兼容现有的

大容量文件。因此，SPMDF 能够无损地接受现有的

任意格式的 SPM 数据。
利用这一原理可以实现任一 格 式 到 SPMDF 的

无损转换。同时，也可以将转换后的 SPMDF 文件无

损转换回原格式，见图 8。将文件从 X 格 式 转 换 到

SPMDF 格式，首先要解析 X 格 式 文 件，完 全 读 取 其

元数据及实际数据。然后建立对应的 SPMDF 文件。
最后转换 X 格式的数据类型到 SPMDF 内定的数据

类型，并转 换 其 变 量 名 并 按 规 则 存 入 相 应 的 路 径。
进一步，作为 一 个 重 要 应 用，SPMDF 能 够 作 为 数 据

文件的中间文件，在格式转换过程起到数据桥梁的

作用，从而实现任意不同格式不间的转换。图 9 表

示一个典型的转换过程。

图 8 SPMDF 兼容性。

Fig． 8 Compatibility of SPMDF．

图 9 利用 SPMDF 进行格式转换。

Fig． 9 Format transform using SPMDF．

欲转 换 不 同 格 式 的 文 件，可 先 解 析 A 格 式 文

件，并将其无损转储到 SPMDF 格式，然后将自明的

SPMDF 文件转储 为 B 格 式。这 个 过 程 的 信 息 完 整

性能 否 保 持，依 赖 于 A、B 两 种 格 式 的 兼 容 性。同

理，也可实现 B 到 SPMDF 的 无 损 转 换 和 B 到 A 的

反向转换。
3. 2 格式转换的特点

传统的格式转换一般只支持一对一的转换。考

虑在一个传统 的 转 换 系 统 中，已 有 N 种 格 式，为 了

实现格 式 间 的 互 相 转 换，需 要 实 现 2C2 N 个 接 口;

而采用上述以 SPMDF 这种公共格式为桥梁的转换，

则只需实 现 2N 个 接 口; 同 时，当 有 新 的 格 式 加 入

时，传统的转换系统需要增加 2N 个接口实现，而上

述转换则无须增加或更改之前的接口实现，只须实

现 2 个转换接口即可。这样，大大增强了系统的可

维护性。更重要的是，由于公共格式起着转换中枢

的作用，必然要求它能够完全包容非公共格式的特

性，有利于非公共格式的特性向公共格式进行迁移，

从而逐步发 展 起 一 种 开 放、兼 容 的 公 共 格 式 体 系。
当公共格式发展成熟时，让其完全代替非公共格式。
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所以，这种体系设计，既兼容了非开放标准，又通过

转换功 能 促 进 和 引 导 了 统 一 化 的 进 程，符 合 当 前

SPM 数据格式标准发展的要求。
3. 3 实现思路和程序框架

以 C + + 下的实现为例，为实现上述功能，本文

将上述转换的源码实现框架分为两个独立的部分。
一是 SPMDF，二 是 非 SPMDF 标 准 的 模 块 支 持。其

中，后者定义了一个重要的纯虚基 类 SPMFileBase，

其定义如图 10。

图 10 SPMFileBase 定义。

Fig． 10 Definition of SPMFileBase．

任何支持与 SPMDF 双向转换的非 SPMDF 文件

格 式 均 从 这 个 基 类 派 生， 且 必 须 实 现

Convert2SPMDF 及 LoadFromSPMDF 接 口。 非

SPMDF 格式支持模块类关系体系设计实例如图 11
所示。图中 Veeco_NanoScopeFile，RHK_SM3File 分

别 为 Veeco-NanoScope、RHK-XPMpro 的 格 式 文 件

类。 通 过 实 现 它 们 的 Convert2SPMDF 与

LoadFromSPMDF 接 口，即 可 实 现 与 SPMDF 的 转 换

功 能 及 彼 此 的 相 互 转 换。图 12 代 码 片 断 演 示 了

Veeco 和 RHK 两种格式之间的相互转换过程。

图 11 非 SPMDF 格式支持模块类关系体系设计。

Fig． 11 Non-SPMDF format moudule class view．

3. 4 程序的开源与应用

本程序在 Windows 和 Linux 平台下得到实现和

应用，目前 支 持 的 数 据 格 式 包 括 上 述 的 几 种 格 式。
本程序采用 GPL 协议( general public license) 开源发

布，可 以 在 sourceforge 的 本 项 目 专 属 网 站 ( http: / /
sourceforge． net / projects / spmdf ) 任 意 下 载 使 用。用

户可选择合适的格式解析模块进行转换，或者自行

加入新的模块以添加某种格式的支持。可以预见，

随着格式支 持 模 块 的 增 多，转 换 功 能 将 同 步 增 加。

同时，逐步丰富 SPMDF 的定义，扩充其数据包涵范

围，使其 逐 渐 成 长 为 一 个 有 代 表 性 的 开 放 性 格 式

标准。

图 12 转换实现过程示例。

Fig． 12 A sample code for format transfor．

4 结论

标准化是 SPM 技术发展过程中的必然趋势，也

是当前 备 受 关 注 的 问 题 之 一。本 文 首 次 将 基 于

HDF5 的 SPM 文 件 格 式 标 准 应 用 于 SPM 领 域。在

国际、国内众多的 SPM 数据格式中，选择了几种 有

代表 性 的 SPM 数 据 格 式 进 行 了 研 究，分 析 了 SPM
数据的组成内容、结构和效率等特性。在此基础上，

提出 了 一 种 基 于 HDF5 的 开 放 的 格 式 方 案 即

SPMDF，实现了几种常见格式向 SPMDF 的转换。进

一步地，以这种格式标准为桥梁，实现了不同格式之

间进行转换，从而验证了 SPMDF 良好的双向兼容性

和开放性。
下一步可继 续 探 索 更 多 现 存 SPM 文 件 格 式 与

SPMDF 的融合，补充、丰富和完善命名约定规范，使

SPMDF 能在更大 范 围 内 得 到 推 广 并 最 终 实 现 SPM
数据格式的标准化。
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Abstract: Standardization of SPM ( scanning probe microscope ) is drawing more and more attention nowadays． Most data formats in

SPM are not compatible to each other，leading to the inconvenience of their subsequent analysis，processing and sharing． It is
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