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通用粉末谱仪(GPPD)简介-中子散射技术优势

X射线散射截面随Z2变化（Q = 0）

中子散射截面
随Z几乎没有系统变化规律

对 H、Li、C、N、O 等轻元素
敏感，分辨近邻元素

具有天然磁矩，是研究磁结构的
唯一手段

具有极强的穿透性，复杂外场样品
环境下的原位表征

J. Am. Chem. Soc. 2021, 143, 6798−6804
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通用粉末谱仪(GPPD)简介-飞行时间衍射

Bragg diffraction

不同能量（速度）的中
子具有不同的波长, 

λ=h/mv.



通用粉末谱仪(GPPD)简介-GPPD测试条件
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通用粉末衍射仪(GPPD) 现同时具备粉末衍射和先进应力/应变测试条件。

KB聚焦系统 机械关节臂定位系统

六维台/重载台样品平台

单杆/旋转杆 自动换样

磁体环境 高/低温环境

粉末衍射

KB聚焦系统 机械关节臂定位系统

六维台/重载台样品平台

应力/应变测试



通用粉末谱仪(GPPD)简介-中子粉末衍射系统

✓ 多种样品环境，满足温度-磁场-压力场等多场耦
合的原位中子衍射表征条件。

✓ 仪器最佳分辨率 Δd/d为 0.15%，达到高分辨水平。

✓ 中子带宽为4.8 Å，d空间检测范围达到0.05 - 50.48 Å，特别
是可以表征具有大磁胞的磁性材料的磁结构。

✓ 优异的峰型及信噪比可用于质量低至100毫克量级样品的晶体结构和
磁结构的测量分析，满足绝大多数先进材料精细结构的高精度表征。

Nuclear Inst. and Methods in Physics Research, A 1054 (2023) 168414



通用粉末谱仪(GPPD)简介-GPPD测试条件

Code Name Parameters

1 单杆/旋转杆 室温样
品杆

室温
2 自动换样01/02

3 CCR02 顶部装
样低温
恒温器

4.2-800K

4 CCR03 1.5-300K

5 CCR06 4.2-700K

6 CCR04 底部装
样低温
恒温器

4.2-300K

7 CCR05 5-500K

8 HOT02 高温炉 1000℃

9 MAG-01
超导磁
体

9.0T,2-320K

单杆/旋转杆 自动换样



通用粉末谱仪(GPPD)简介-残余应力表征系统

残余应力表征系统

中子扫描定位

微区衍射体积定义

应力标样测试
✓ 谱仪具备分辨应力梯度分布的能力，

分辨精度小于50MPa。

Nuclear Inst. and Methods in Physics Research, A 1055 (2023) 168532



通用粉末谱仪(GPPD)简介-GPPD谱仪性能评估和优化工作

不同打靶功率、样品环境下背底、样品中心位置调试及分析

自动换样

CCR06

CCR03

HOT-02

应力状态

不同测试条件背底调试对比

HOT-02

自动换样
不同测试条件样品中心位置调试对比

谱仪背底优化

出射端中子CCD成像

添加飞行管后出射端中子CCD成像

Bank1 Bank2

Bank3



通用粉末谱仪(GPPD)简介-GPPD谱仪性能评估和优化工作
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Zero不能修

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！

仪器参数标准化

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。

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



通用粉末谱仪(GPPD)简介-GPPD谱仪性能评估和优化工作

仪器参数对比

经过几年软硬件的优化，不同条件下所测得的仪器参数已经趋于一致



通用粉末谱仪(GPPD)简介

GPPD谱仪在材料研究中的应用
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金属-陶瓷材料研究

(Science 2024, 385, 422-427)

陶瓷材料增韧和增塑的研究一直是该领域的核心内容和前沿技术，也是难度最大、最具挑战性的课题之一。

该工作首创性地提出了向金属“借位错”的策略，进一步实现了陶瓷的大变形拉伸塑性，陶瓷的拉伸形变量可

达39.9%，强度约为2.3 GPa，颠覆了人们关于“陶瓷不可能具有拉伸塑性”的一贯认知。基于GPPD的中子衍

射数据定量计算得到陶瓷内的位错密度，为其陶瓷材料增韧和增塑机制提供强有力的支撑。

北京科技大学 陈克新，香港大学 黄明欣，北京工业大学 王金淑



能源材料研究-分子筛自成型吸附剂
得益于CSNS通用粉末衍射仪宽d值探测范围、高分辨率以及良好的信噪比，用户通过对GPPD中子衍射、三维电子

衍射、同步辐射粉末X射线衍射数据的精确解析，成功获取了沸石分子筛材料更精确的键长和键角等精细结构信息。这些结果

一方面这对于深入认识材料的构效关系和吸附机制具有重要意义。另一方面突破了传统分子筛晶化理论极限，颠

覆了分子筛水热合成的固有认识。

沸石分子筛高效捕集二氧化碳
(Nature, 2024, 628, 99–103)

吉林大学 于吉红院士、华东师范大学 吴鹏、南京大学 黎建

杂原子沸石分子筛
(Science, 2021, 373, 315-320)

南京工业大学 王军



稀土基无机化合物材料研究-建立氧空位-材料性能构效关系

基于GPPD谱仪优异的空间分辨率性能以及对轻元素(O)的高敏感性，支持固体氧化物燃料电池、氧化
物离子传导材料、磁性氧化物材料的用户对于氧空位含量，氧空位占位及有序度相关信息的精确解析，为
氧空位与材料离子传输性能、电导率及复杂磁性能的构效关系机理解释提供了有力支撑。

大连化物所 包信和

Angew. Chem. Int. Ed. 2023, 62, e202307057

利用超胞模型的分析方式，成功解析出了PrBaCo2-xFexO5+δ系列材料中A原子位的原
子有序度以及氧空位有序度上的差异，直接揭示了氧原子迁移率、表面输运能力以及
氧原子分解反应等性能的构效关系机理



能源材料研究-全电池非均匀结构演变机制及动力学研究
该研究采用了原位工况中子衍射（operando neutron diffraction）和四维扫描透射电子显微镜（4D-STEM）两种

互补的先进表征手段，借助中子的强穿透性、对轻元素的敏感性，以及4D-STEM技术的相结构空间分辨能力，从全局与局

域角度，对搭配了不同负极的锂离子高镍软包全电池在首圈循环中的非均匀结构演变进行了细致追踪和机制研究。研究结

果清晰地揭示出高镍层状正极在充电初期受Li/Ni混排、微裂纹等微观缺陷空间分布演化影响而发生的非均匀脱锂过程。

北京大学深圳研究生院 肖荫果
Energy Environ. Sci. 2024



磁性材料研究-高奈尔温度非共线反铁磁材料

3.6×10-5 μB/Mn 
in 10 mT at 2 K

揭示磁矩变化-对称性破坏-宏观性能之间的构效关系。微

弱磁矩变化，磁矩变化的分辨能力（变化1%，磁矩方向转

动0-6°）。

In-house research
Nature Communications | ( 2024)1 5:822

宏观磁性测量
非常弱

核磁共振
难分辨

GPPD中子衍射
可分辨！



通用粉末谱仪(GPPD)简介-科研成果

GPPD@CSNS文章产出及引用率

✓ 完成来自于南京大学、北京大学、中科院金属所、东北大学以及北科大等60余所科研单位的500余项
残余应力及中子衍射的用户课题。

✓ 共产出研究论文163篇，总影响因子达到1875.9，平均影响因子为11.51.

亮点工作：

1. Science, 2021, 373, 315-320. IF=63.7

2. Science, 2020, 368, 1347-1352. IF=63.7

3. Science, 2024, 385, 422-427. IF=63.7

4. Nature, 2024, 628, 99–103. IF=64.8

5. Nature Communications, 2024,15, 2815. IF=14.7

......



结束语

作为CSNS首台粉末衍射谱仪，GPPD的科学定位和建设目标是尽可能满足大多数来自材料

科学、纳米科学、凝聚态物理和化学等众多领域的科学研究和工业应用的需求，推广中子粉末

衍射的应用。未来，GPPD谱仪将持续提升实验条件，完善样品环境，发展更多更丰富的实验方

法，继续为解决诸多领域世界前沿科学问题和满足国家重大战略需求等方面提供重要科技支撑。

希望GPPD能够为专家们提供一个优秀的科研平台，

共同努力，争取产出高水平的研究成果
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