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同步辐射X射线光源 中子源



光源的发展
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X-ray tubes

X-ray diffractometer

Synchrotron light source

Spallation neutron source

Based on ISIS, UK

Reactor neutron source

X射线在1895年首先被发现 中子在1932年被发现



• 主要与原子中的电子作用.
• 重元素（High-Z）作用更强.
• 可获得材料的原子结构信息.

• 只与原子核作用.
• 适用于一些轻元素(C,O,N).
• 还可获得材料的磁性结构信息.
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X射线 中子

光源的介绍



同步辐射X射线光源
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同步辐射：高速带电粒子在近圆轨道上运行时，沿轨道切线方向
发射的一种电磁波。
• 高通量 （辐射功率）
• 高亮度 （功率密度）
• 高准直性
• 宽频谱
• 高时间分辨

同步辐射：



同步辐射X射线光源
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一代 同步辐射光源与高能物理实验加速器共用储存环

二代 专门为同步辐射应用建造的加速器和电子储存环，主要从偏转磁铁
（bending magnet)引出同步辐射光

三代 在电子储存环中装入特殊的插件磁铁（undulator and wiggler)

四代 采用衍射极限环，具有极低的发射度、极高的空间相干性、亮度比三
代提升了100-1000倍



X射线实验方法
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• 散射、衍射、折射、反射、吸收、荧光等检测方式

样品

x-ray

散射：衍射、漫散射、非弹性散射

透射、吸收、折射：
吸收谱、成像、微束CT、光刻

次级发射：光电子谱、荧光谱



X射线实验方法
1. X射线散射和衍射

• 用于物质结构的倒空间探测

• 包括原子结构、体相、表界面的纳米尺度结构分析等

2. X射线光谱学

• 探测原子周围的局域结构、电子结构和电子态

• 包括电子能级、能带结构、自旋和轨道磁矩、原子配位等

3. X射线成像

• 物质结构和形貌的实空间观测

• 包括形貌结构、磁畴结构、元素及化学态空间分布等
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X射线散射及衍射
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散射

弹性(Ei = Eo)

非弹性 (Ei ≠Eo)

相干叠加
衍射

散射波： 材料中的原子在入射X射线作用下，核外电子受到激
发产生振动，对外发射球面波

干涉现象： 这些散射波的波长与入射光一致,且相互之间存在固
定的位相关系，产生干涉现象

X射线衍射
XRD：

大量原子散射波在空间上相互干涉的结果。
是研究原子结构最有效的实验方法之一。



布拉格衍射公式
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•根据布拉格Bragg公式，可通过已知波长的X射线测量衍射角度,
求解出晶体晶面间距d。

多晶

单晶
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Q

Slit



XRD数据处理
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XRD数据分析
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峰的位置

峰的强度

峰的形状

面间距：点阵参数、空间群

定量相分析，获得三维晶体结构

晶粒尺寸、结晶性



XRD数据分析
实验XRD衍射谱线由如下因子影响：

1. 结构因子

2. 多重性因子

3. 洛伦兹因子

4. 吸收因子

5. 温度因子
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结构因子定量表征了原子个数、原子位置以及原子种类对衍射强度影响
规律的参数，是消光规律产生的原因。

结构因子：



XRD数据分析
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XRD定性物相分析：衍射峰位



PDF原子对分布函数
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• XRD：长程周期性结构
• 当晶体尺寸有限时，Bragg peak将变宽。
• PDF：原子对分布函数（pair distribution function），局域原子结构

• 无需晶体周期性条件，可极大拓展X射线结构表征的分析范围。
• 样品不再局限于晶态材料。非晶、纳米、液体等均可测量。

Well-crystalline

nanomaterials



Pair distribution function (PDF)
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5.11Å
4.92Å

4.26Å

3.76Å

2.84Å

2.46Å

1.42Å

• Direct probe on local structures.

• Pair distribution function (PDF) gives 

the probability of finding an atom at 

a distance “r” from a given atom.

• Neutron, x-ray, …..

- Data

- Model

- Diff



全散射实验
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•全散射 Total scattering technique



PDF数据处理
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2D CCD Detector

Q = 4πsin(θ)/λ
Scattering vector:

Integrated 1D data

Structure Function

PDF

G(r) = (2/π)

∫ Qmax

Qmin

F (Q)sin(Qr)dQ

X-ray

Neutron

TOF Six Bank Detectors PDFgetXN3 package

Data correction

Fourier Transform



PDF数据处理
•标准数据处理:

§ subtraction of background scattering
§ sample self-absorption
§ x-ray polarization
§ multiple scattering
§ unwanted Compton intensity (inelastic scattering)
§ normalization by the average atomic scattering power.

• oblique incident angle dependence 
• detector energy dependence
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Coherent elastic scattering

"! = "" + "#$% + "!&'(# + ")*"

Billinge S.J.L, et al. PDFgetX.   J. Appl. Crystallogr., 2001

Billinge S.J.L, et al. PDFgetX2. J. Appl. Crystallogr., 2004

Billinge S.J.L, et al. PDFgetX3. J. Appl. Crystallogr., 2013

Standard data correction:

Additional data correction for 2D area 
detector: (Rapid Acquisition):



为何PDF实验需要高能光源？
• Low-Q: 强Bragg衍射峰为主

• High-Q:弱漫散射峰

•需要尽可能小的波长（高能量）以获得尽

可能大的Q值范围，提升实空间分辨率
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$ = 4&sin *
+

∆"~ $
Qmax

Low-Q:

High-Q:
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J. Neuefeind et al, Nucl Instrum Methods Phys Res B . 2012

J. Xu et al, Nucl Instrum Methods Phys Res A . 2021

3He detector tubes

Time of flight (TOF) neutrons:

多物理谱仪MPI, CSNS, China

中子衍射实验数据处理



大数据衍射实验
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•新一代光源的实时数据采集与分析

高通量 原位 超快过程

t
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衍射线站实时数据处理
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• 国家高能物理科学数据中心
• 科学数据处理软件框架Daisy作为核心

PDF软件框架
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• 合作者：高能所 孙浩凯 胡誉

PDF软件界面



• 探测到更小的散射角度，即更小的散射矢
量Q，从而获得更大尺度的实空间信息（几
十到数百纳米）。

• 获得物质内部微观结构单元的形状、大小、
距离、电子密度分布等。

SAXS 小角衍射
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小角X射线散射（small angle 
X-ray scattering, SAXS):

超小角X射线散射（USAXS）

• 超小角X射线散射（USAXS）可探测更大尺
度范围（纳米到微米）。

• 新一代光源具有更小的发射度和光斑尺寸。



光源实验方法
1. X射线散射和衍射

• 用于物质结构的倒空间探测

• 包括原子结构、体相、表界面的纳米尺度结构分析等

2. X射线光谱学

• 探测原子周围的局域结构、电子结构和电子态

• 包括电子能级、能带结构、自旋和轨道磁矩、原子配位等

3. X射线成像

• 物质结构和形貌的实空间观测

• 包括形貌结构、磁畴结构、元素及化学态空间分布等
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X射线吸收谱
• X-ray absorption spectroscopy (XAS)

ØX-ray Absorption Fine Structure, XAFS
ØX-ray Absorption Near Edge Structure, XANES
ØExtended X-ray Absorption Fine Structure, EXAFS

•当光子能量与电子层跃迁能量相等时，光子被原子共振吸收，吸

收增强。
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" = "+exp(−1x )

样品

x-ray
%%!X-ray absorption spectroscopy (XAS)



X射线吸收谱
可获得价态、未占据电子轨道和电荷转移等化学信息。

可获得吸收原子周围的配位数和无序度等结构信息。

• 常用数据分析软件有Continumm，MXAN，Feff，GNXAS等。
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XANES

EXAFS



XANES

• 对未知样品，将对于吸收边的位置与标准样品比较，可获得对应元素的
平均价态.
• 还可以对吸收边高度或者对应区间面积进行归一化处理等.

• 价态分析获得的非整数价态，可进一步分析获得不同组分的比例.
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不同样品存在不同的XANES图
谱，对应不同的价态，可作为
样品的fingerprint

价态分析

组分分析



EXAFS
可以看作是中心元素内层电子吸收X射线跃迁到外层形成光电子，

光电子以波的形式发射出去，单次散射后再回到吸收原子与出射波发生干涉

形成震荡波谱。

•将能量E空间的谱图转为倒易K空间

•通过傅里叶变换获得R实空间信息

•小波分析：将K空间与R空间结合分析
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EXAFS：

数据处理：



EXAFS数据处理

1）归一化

• 不同样品、不同样品浓度、不同入射光强度导致实验获得的吸收边高度

不一致。

• 人为规定XAFS谱的吸收边强度为1.
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• &"为吸收边， '" (&)则是原子的X射线吸收。
• 根据边前、边后数据进行多项式拟合得到，再将两者外推至&"位置，即得到吸收边处
的跳高，也就是'" (&)

1

归一化

2 3 4 5

E-k转换 傅里叶变换 壳层拟合 小波变换



EXAFS数据处理
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2）E-k转换
• 将能量空间E数据转换到波矢k空间

• 为了变换到等k间距，以进行后续的傅里叶变换

• 高k部分衰减，在实际计算中为了恢复这部分的权重，一般会进行n次幂
的加权

3）傅里叶变换
• 将加权后的k空间数据转换得到径向分布函数，即R空间曲线，不同的峰

代表了不同位置的配位原子。 K空间 R空间

1

归一化

2 3 4 5

E-k转换 傅里叶变换 壳层拟合 小波变换



EXAFS数据处理
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4）壳层拟合
• 输入初始结构模型来计算理论EXAFS谱
• 可以得到配位元素Shell，对应配位数N，键长R，体系的Debye Waller 
factor，能量校正△E0

2023/8/17

1

归一化

2 3 4 5

E-k转换 傅里叶变换 壳层拟合 小波变换



EXAFS数据处理
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5）小波变换Wavelet Transform
• 使用有限长度的Morlet小波作为基波，取代了傅里叶变换中无限长度的

正弦波基波，可同时展示配位键长和原子种类。

• 横轴显示的是波矢数k，这是区分不同种类的配位原子的关键。

• 原子序数小的原子对光电子的散射能力弱，其最强振荡会出现在低k部分

• 原子序数大的原子则恰恰相反，其最强振荡会出现在高k部分

Ni

Ni2+

2023/8/17

1

归一化

2 3 4 5

E-k转换 傅里叶变换 壳层拟合 小波变换



光源实验方法
1. X射线散射和衍射

• 用于物质结构的倒空间探测

• 包括原子结构、体相、表界面的纳米尺度结构分析等

2. X射线光谱学

• 探测原子周围的局域结构、电子结构和电子态

• 包括电子能级、能带结构、自旋和轨道磁矩、原子配位等

3. X射线成像

• 物质结构和形貌的实空间观测

• 包括形貌结构、磁畴结构、元素及化学态空间分布等
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X射线成像
•相干衍射成像 Coherent diffraction imaging, CDI
•测量相干光经过样品后的衍射斑幅值，通过算法反推出相位信息

•无需透镜，可突破传统光学成像极限，实现小于10nm的空间分辨
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X射线成像
•相干衍射成像 Coherent diffraction imaging, CDI
•测量相干光经过样品后的衍射斑幅值，通过算法反推出相位信息

•无需透镜，可突破传统光学成像极限，实现小于10nm的空间分辨
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J. Miao et al., Science, 1999

J. Miao et al., Science, 2015

Plane-wave CDI Bragg CDI

Ptychographic CDI

Fresnel CDI

Reflection CDI

CDI实验测量：衍射斑幅值
算法输出：相位信息



X射线叠层相干成像技术
•重叠关联成像技术(Ptychography)又称为扫描CDI，可进一步提

升成像分辨率，要求有一部分重叠区域（60-70%）。
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phase-retrieval algorithm

叠层相干成像技术(Ptychography)：

J.M. Rodenburg and H.M.L. Faulkner, Appl. Phys. Lett. 2004



相位恢复算法

• 在扫描过程中，假设probe (illumination) function, P(r)已知且
保持不变
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Corrected exit wave after backpropagation

J.M. Rodenburg, Phys. Rev. Lett., 2007

Ptychographical iterative engine (PIE)



相位恢复算法

• Probe function和object function均未知
• 每一步迭代同时更新P(r),O(r)
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Step size: 0.1~1.0

A.M. Maiden and J. M. Rodenburg, Ultramicroscopy, 2009

Extended PIE (ePIE)



小结

•同步辐射X射线、散裂中子源、自由电子激光等先进光源产生机

制不同，粒子特性不同，具有很好的互补。

•光源实验的数据处理根据不同的实验方法有所差异，如X射线衍

射、谱学、成像等。

•新一代同步辐射光源实验使得短时间内可以采集大数据的X射线

实验，急需新式软件、算法的开发支持。
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Thank you!
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