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Constant-Wavelength (CW)和Time of Flight（TOF）

反应堆-波长变化非常小
持续的强度

散裂源-宽范围的波长
脉冲



你喜欢用什么样的中子来做实验呢？
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F
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CW – 部分中子、所有的时间
TOF –所有的中子、脉冲



美国NIST的BT-1中子粉末衍射仪

Monochromator (选择波长、单一波长)

2θ角度的探测器测量single d/Q 

λ = 2d sin θ 

Q的限制为4π/λ

De Broglie wavelength: λ = h/mv = ht/mL

λ = 2d sinθ 

t = d*2mLsinθ/h

Bragg’s law:

分辨率

2θ角度的探测器测量multiple d/Q 

d/Q range determined by λmin, λmax and 2θ

中国散裂中子源GPPD谱仪



Intensity

d/Q-Resolution d/Q-Range

CW
➢ 更高的通量
➢ 强度调控

(monochromator, collimators)

TOF
➢ 更高的峰值亮度
➢ 仪器距离、带宽和覆盖范围的平衡

CW
➢ 可调节的d/Q范围
➢ 简单、对称的峰形函数

TOF
➢ 高分辨率
➢ 与谱仪相关的复杂非对称峰形

CW
➢ d/Q范围有限，但可调
➢ 最高Qmax（约20 Å⁻¹）
➢ 需要宽/连续的探测器覆盖范围

TOF
➢ 宽Q覆盖
➢ Qmax可以非常高（>100 Å⁻¹）
➢ 即使使用有限的探测器也能

提供良好的覆盖范围

宽Q覆盖
• Qmax可以非常高（>100 Å⁻¹）
• 即使使用有限的探测器也能提供良好的覆
盖范围





CW – TOF 谱图 – Si标样



GPPD提供4种格式的数据:

Data File; HISTOGRAMIGOR; GSAS; _d Data

File.
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通用粉末谱仪(GPPD) - 用户实验数据



1. GPPD could provide three sets of detector data, including Bank1 (center of the diffraction angle range θc = 150˚),

Bank2 (θc = 90˚) and Bank3 (θc = 30˚). Bank1 is a Backward Bank with the highest resolution among the three banks,

which is suitable for high resolution research. Bank2 is a Medium-Angle Bank, and its detector can avoid the

observation of scattering from the container wall. Therefore, Bank2 shows the advantages for the case where there is

a container (such as under the environment of variable temperature, external magnetic field, etc.). Bank3 is a

Low-Angle Bank, and its d space covers a wide range, which is suitable for determining the crystal structure of large

molecules or complex magnetic structures. Users can perform single bank analysis or multiple bank joint analysis

according to the experimental requirements.

2. An individual format data with the simple modification could still be available for relevant commercial software. For

example, users could use the data file for TOPAS software by changing the .dat format file to .xye one, deleting the file

title and using the conversion parameters provided for the other software.

10



飞行时间 强度 误差

通用粉末谱仪(GPPD) - 用户实验数据



通用粉末谱仪(GPPD) - 用户实验数据 T – d转换
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Fullprof

GSAS

Z-rietveld

125 kW 

– Si

125 kW 

– CeO2

◼ Determination of 

diffractometer status

◼ Provide instrumental

parameters to users

仪器参数文件 – 功率提升



GSAS手册中指出了DIFC DIFA ZERO的由来，但是并没有明确
在精修用户数据时，Zero是否要修？修了ZERO的χ2值更小！

一般认识：
1、仪器的零点原则上是仪器参数，但与样品的位置以及机械加工精度（固定波长有移
动探测器）。
2、对我们的情况，样品的位置偏差应该会影响峰的位置。
3、仪器的设计、加工、安装和使用不可能达到理论值。校正后得到的仪器参数在环境
等影响都可能有变化。我们的仪器也在不断地更新，完善，磨合，老化中，不可能有
不变的。

通用粉末谱仪(GPPD) - 用户实验数据 Zero能修吗？

用户处理数据时，Zero为转换参数，Zero不修！！！

更多的细节可以关注
Ron Smith, Crystallography Group, ISIS Facility, Rutherford Appleton Laboratory
H. E. Brand, et al. Phys. Chem Minerals 2009, 36: 29
B. Hunter, http://www.ccp14.ac.uk



• CW – TOF 数据差异及其举例说明

1-仪器参数；

2-峰型函数
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谢谢大家！


