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未来X射线谱学技术发展

同步辐射谱学技术发展

空间分辨 时间分辨 能量分辨

三代光源：微米
四代光源：纳米

快扫 (>10ms)

能量色散（us、ms）

Pump-flow-probe(>10us)

SR-Pump-probe(>100ps)

能量分辨谱仪

FEL-Pump-probe(fs)

高能量分辨单色器

谱学成像
谱学mapping：元素化学形态分布
微区，微结构

动力学过程、非平衡态的过程

XRS、RIXS、XES、RXES、HERFD
电子结构：
价电子轨道、自旋态
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Outline

Ø Pump-probe超快时间分辨吸收谱发展 
   1、Cu-Co光催化体系完整催化反应机理
   2、Fe自敏化催化体系
   3、Ce催化剂光皲裂瞬态过程研究
   
Ø 高能量分辨吸收谱实验方法发展
   1、高能量分辨谱仪设计和样机研制
   2、HERFD应用
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Pump-probe实验方法

J. Am. Chem. Soc. 2016, 138, 10586−10596

J. Am. Chem. Soc. 2019, 141, 13074−13080
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光催化反应机理研究
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原位光照和pump-probe的瞬态研究
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Cu-Co光催化（中科大熊宇杰组）

DFT+XTA：获得完整的催化反应路径 基态到亚稳态的双物种转换

高自旋 低自旋

Co-5N Co-4N

自旋翻转

结构重排

捕获多个关键的反应中间态

GS

MS

Unpublished data

Unpublished data

Unpublished data

Unpublished data
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Fe自敏化催化体系（理化所 吴骊珠组）

已经获得X射线自由激光和国外时间分辨同步辐射机时进一步研究

无需光敏剂

乙腈+乙醇 300ns 乙腈10ns

Unpublished data
Unpublished data

Unpublished data

Unpublished data

Unpublished data



9IHEP ·（2022）                                    

光催化 C–H 活化(武汉大学 雷爱文组)

机理2机理1

甲氧基还是Cl自由基的皲裂？？？

TR-XAS：皲裂物种的捕获

原位结果

TR-XAS结果

两种机理的争议

  利用原位XAS和瞬态吸收谱结
果，来解决Ce催化剂两种催化机
理的争议问题，目前的实验结果
比较支持机理1。

烷烃
活化

Unpublished data

Unpublished data



10IHEP ·（2022）                                    

X射线吸收和发射

吸收
发射

X射线光入光出过程
XAS：扫描入射光能量
XES：扫描发射光能量
HERFD：固定发射能量扫描吸收能量
RIXS：同时扫描吸收能量和发射能量
XRS：扫描能量转移

分析晶体谱仪
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高能量分辨分析晶体谱仪

方案1 方案2

优点：分析晶体可以排列为二维阵列
           

缺点：调节机构成本高
             比较笨重，谱仪需要大范围升降
              氦气或者真空腔体不好加

优点：机械设计简化
             成本低
             方便设计为可变半径罗兰圆
             样品处空间更大，方便原位实验

缺点：谱仪调节更为复杂
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高能量分辨分析晶体样机

HEPS B8 高七元高分辨谱仪

BSRF：样机

样机目标：
1、验证HEPS七元的机械设计方案，根据样机调试结果优化改进七元方案；
2、谱仪调节优化方案，最终实现自动优化；
3、HERFD、XES、RIXS等实验方法发展；
4、提前发展用户群体；目前：北化工、理化所、武大、北京大学

设计

验证
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谱仪追迹模拟

能量分辨模拟计算

光斑尺寸模拟计算

探测器光斑形状追迹

自己编写的Matlab
追迹程序：基于
蒙特卡罗算法，
也协助于徐伟老
师RIXS谱仪追迹
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三元样机测试

调试结果和模拟一致1W2B在线调试
能量分辨扫描结果
解卷积可得到2ev左右能量分辨
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分析晶体谱仪应用

清华单原子样品测试结果
消除Zn的本底干扰分析晶体谱仪

电离室透射模式

高能量分辨吸收谱：锐化进边特征

Unpublished data

Unpublished data
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