
第棻椆卷暋第椀期

棽棸棻棻年椀月暋 暋 暋暋暋暋 暋暋暋暋 暋 光学 精密工程
暋斚旔旚旈斻旙斸旑斾斝旘斿斻旈旙旈旓旑斉旑旂旈旑斿斿旘旈旑旂 暋 暋暋 暋暋暋暋 斨旓旍棶棻椆暋斘旓棶椀

暋 斖斸旟棽棸棻棻

暋暋收稿日期椇棽棸棻棸灢棻棸灢棻棽椈修订日期椇棽棸棻棸灢棻棻灢棻椃棶
暋暋基金项目椇上海市自然科学基金资助项目棬斘旓棶棸椄斒斆棻棿棽棽椀棸棸棭

文章编号暋棻棸棸棿灢椆棽棿斬棬棽棸棻棻棭棸椀灢棸椆椃椃灢棸椂

利用晶体多重衍射进行同步辐射光子能量标定
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摘要椇介绍了多重衍射的基本原理棳包括多重衍射的指标化暍衍射光强度的计算和入射光方向的确定棳并根据晶体多重衍

射现象提出了入射 斬光能量的标定方法暎从理论上讲棳使用该标定方法在角度扫描精度为棻曞时棳光子能量标定精度可

达到棻斿斨暎在上海光源棻棿斅衍射光束线上对提出的标定方法进行了实验验证棳在棻棸旊斿斨处用斢旈棬棻棻棻棭为主衍射收集了

棻椄棸曘 扫描衍射谱棳对其中的衍射谷进行了指标化棳并根据指标化的结果计算得到标定能量为棻棸棶棸椂旊斿斨暎该实验结果

与理论结果相符棳验证了在角度扫描精度满足实验要求时棳通过该标定方法可进行高精度的光子能量标定暎
关暋键暋词椇多重衍射椈同步辐射椈光子能量标定椈 扫描椈衍射谷
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棻暋引暋言

暋暋斬 射线多重衍射现象在棻椆棽棾年由 斪斸旂旑斿旘
发现并由 斖斸旟斿旘等做了进一步的研究椲棻椵暎通过

分析斬射线多重衍射可以得到物质结构的三维

信息棳如晶格常数暍晶格失配等暎斬射线多重衍射

在研究基体上薄膜的生长特性椲棽灢棾椵暍晶体的生长缺

陷以及这些缺陷相对于理想晶格的分布椲棿灢椀椵暍由电

场引发的物质相变过程椲椂椵和测定晶体的压电系

数椲椃椵等方面有着较为广泛的应用暎
同步辐射光束线单色光能量一般通过改变

单色器中晶体的布拉格角来确定椲椄灢棻棸椵棳理论上可

根据布拉格公式通过计算晶体的衍射角计算得

到棳但实际上由于存在晶体热形变棳以及单色器晶

体零度位置标定有误差等原因棳单色光实际能量

与单色器显示能量会有一定偏差棳因此需要对单

色器出射单色光能量进行精确标定暎尤其是共振

斬射 线 技 术椲棻棻灢棻棽椵棳比 如 斬 射 线 吸 收 精 细 结 构

棬斬斄斊斢棭棳斬 射线吸收近边结构棬斬斄斘斉斢棭棳以及

反常衍射精细结构棬斈斄斊斢棭中棳由于需要测定共

振位置附近谱线特征的微小变化棳都需要 斬射线

绝对能量标定精度优于棻斿斨暎常用的同步辐射

斬光能量标定方法有椇测量金属标准样品延展的

斬射线吸收精细结构光谱棬斉斬斄斊斢棭椲棻棾椵棳测量标准

粉末样品棬如斢旈棳斕斸斅椂棭的衍射谱棳以及 斬射线荧

光吸收谱棳晶体布拉格角测量分析椲棻棿椵等暎
斄旘旚旇旛旘椲棻椀椵于棻椆椄椄年提出了一种基于多重衍

射能量标定的方法棳该方法将晶体单色器出射光

强变化谱与根据晶体多重衍射动力学计算所得强

度谱相比较来标定 斬 光能量暎该方法首先需要

知道单色器晶体方位角椈其次棳在进行能量扫描中

需保证光强的变化仅由多重衍射引起棳这些要求

使实际操作较为复杂暎本文提出的标定方法无需

改变单色器能量棳只需在衍射仪上收集一套 扫

描谱即可棳简单易行棳能够得到很高的能量标定精

度棳适用于精确标定斬光能量暎

棽暋理暋论

暋暋如果斬射线入射到衍射晶体时棳晶体中的两

个或多个晶面对单一波长同时满足斅旘斸旂旂定律棳
即在倒易空间中有两个或多个倒易点同时位于

斉旝斸旍斾球表面棳就会发生多重衍射效应椲棻椂椵暎如图

棻棬斸棭所示棳当晶体沿着主反射倒易矢量 棻 旋转

而将次倒易阵点 棽 带入 斉旝斸旍斾球表面时棳晶体

中就会有 棸棳 棻棳 棽棾束波矢棳其中 棸 是入射波

矢棳棻 称为主衍射棳棽 称为次衍射棳且 棽 又经过

棾椊 棻棴 棽 衍射一次棳得到耦合衍射 棾棳该
衍射迭加在 棻 上棳使得出射光为

椊 棻斿旞旔棬棴棽毿旈 棻暏 棭棲 棽斿旞旔棬棴棽毿旈 棾暏 棭棳
棬棻棭

由于这种迭加是带相位的迭加棳因此当有一定的

基底衍射强度时这种迭加可以使衍射光强度发生

变化暎因为 棻 是主衍射和耦合衍射迭加的结

果棳称其为多重衍射椲棻椃椵暎
棽棶棻暋多重衍射的指标化椲棻椵

图棻棬斺棭是图棻棬斸棭在过 斉旝斸旍斾球心且垂直于

棻 平面上的投影暎当入射波矢 棸 保持不变棳晶
体绕 棻 旋转时棳次反射倒易阵点 棽 与斉旝斸旍斾
球有两个交点棳其投影分别是斏斘 和 斚斦斣两点棳
两点与 连线夹角为棽 暎设 棽 平行于 棻 的

分量为 曃 棳 棻 矢量长度为 棳 棽 矢量长度为

棳且有楛 棸楛椊棻棷 棳根据几何关系棳可以推导得到

如下关系式

椲棻棷棽棴 棽棷棿椵棻棷棽暏斻旓旙棬棭椊棻
棽棬棽棴 暏 曃棭棷
棬棽棴 曃棽棭棻棷棽棳 棬棽棭

令倒易阵点 棻棳棽 对应的晶格面指数为 棻棳棻棳棻
和 棽棳棽棳棽棳设
暋暋暋暋 椊 棽棻棲 棽棻棲 棽棻

椊 棽棽棲 棽棽棲 棽棽棳 棬棾棭
椊 棻 棽棲 棻 棽棲 棻 棽

针对立方晶系棳对式棬棽棭进行化简棳则有

椲棬棷 棭棽棴 棷棿椵暏斻旓旙棽棬棭椊 棬 棴 棭棽
棿棬 棴 棽棷 棭棶

棬棿棭
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根据式棬棿棭棳可以计算出任意晶格面多重衍射所对

应的 角暎
棽棶棽暋产生多重衍射几何条件椲棻椄椵

如图棽所示棳在倒易空间中以 点为球心棳
棽棷 为半径做反射球棳过 棻棳 棽 且垂直于 棻棳

棽 的平面与反射球相交得到布拉格衍射锥棳此
两衍射锥交点为 棳 棳则沿着 或 的入射

光线对 棻棳棽 同时满足布拉格条件棳能够产生多

重衍射暎

图棻暋多重衍射示意图

斊旈旂棶棻暋斢斻旇斿旐斸旚旈斻斾旈斸旂旘斸旐旓旀旐旛旍旚旈旔旍斿斾旈旀旀旘斸斻旚旈旓旑

图棽暋能产生多重衍射的入射光方向

斊旈旂棶棽暋斈旈旘斿斻旚旈旓旑旓旀旈旑斻旈斾斿旑旚斬灢旘斸旟旝旇旈斻旇斻斸旑斿旞斻旈旚斿
旐旛旍旚旈旔旍斿斾旈旀旀旘斸斻旚旈旓旑

棽棶棾暋计算多重衍射的强度

多重衍射的强度计算主要是基于 斬 射线衍

射动力学理论棳基本思路是减少色散矩阵的维数

将其化简为一普通的特征值问题进行求解暎晶体

中的波场是一系列平面波的迭加棳将麦克斯韦方

程带入平面波可以得到如下形式的一组线性方程

组

棬棽棴 棽棭 棴暺棻
棴 椲棬 暏 棭 棴 棽 椵椊棸棳

棬椀棭
对棬椀棭做进一步的简化棳有

棽棴 棽
棽 椊 暺棻

棴棻 棳 棬椂棭
其中棳 是真空中波矢棳 是晶体中倒易阵点所对

应的波矢棳 是极化系数棳 是电位移矢量棳 是

电场 强 度 矢 量棳对 于 多 重 衍 射棳斆旓旍斿旍旍斸椲棻椆椵棳
斢旚斿旔斸旑旓旜椲棽棸椵和台湾学者张石麟椲棻椵各自提出了一

套色散矩阵化简计算方法暎
为了便于计算棳需要将矢量方程棬椂棭化为标量

方程棳如图棾所示棳在倒易阵点 棳棻棳 棽 组成的

以 为圆心的反射圆上棳定义椂个矢量分别与

棬椂棭进行点乘可以得到三重衍射的色散线性方程

组棳解该线性方程并根据电磁波边界条件求解系

数即可以得到晶体中的波场为椇
暋 棬棭椊 暺椂

棻 棻 棻暺棾

棻
棻斿旞旔棬棴棽毿旈 棻暏 棭棳 棬椃棭

其中棳 是每个平面波对应的系数棳棻 是电场强

度矢量暎

图棾暋多重衍射反射圆示意图

斊旈旂棶棾暋斢斻旇斿旐斸旚旈斻旔旘旓旂旘斸旐旓旀旐旛旍旚旈旔旍斿斾旈旀旀旘斸斻旚旈旓旑旘斿灢
旀旍斿斻旚旈旓旑斻旈旘斻旍斿

棽棶棿暋精度分析

对式棬棿棭中的 棳 进行微分再化简棳可得到如

下关系式

棴斾
棾 棽棴棬棽

棽棴棸棶椃椀棭旚斸旑 斾 椊棸棳 棬椄棭
在棻棸旊斿斨时棳以斢旈棬棻棻棻棭为主衍射棳棬棴棾棴棾棻棭为
次衍射棳带入上式棳有

斾 椊棴棸棶棾椄斾 棶 棬椆棭
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由式棬椆棭可知棳 扫描时若扫描精度为棻棳则能量

标定精度能达到棻斿斨棳若扫描精度能更高棳则能

量标定精度能进一步提高暎用同样的方法棳在知

道能量后棳能精确测定晶体晶格常数暎

棾暋实暋验

暋暋图棿是斢旈棬棻棻棻棭晶体棻椄棸曘的 扫描谱棳由于

六圆衍射仪没调好棳棬棻棻棻棭面法线与旋转轴棬 轴棭
有偏角棳衍射谱形成了山峰形状的包络图暎硅单

晶属于立方晶系棳棬棻棻棻棭方向是三次对称轴棳且由

于每个次反射都有暟进入暠和暟离开暠斉旝斸旍斾球共两

次机会棳所以该衍射谱应每椂棸曘显示一个对称部

分暎但对于棬棻棻棻棭面主衍射较强棳次衍射较弱棳在
次衍射强度较低时由于对比不明显而看不到多重

衍射花样棳只有在次衍射较强时能看见多重衍射

谷棳如表棻所示棳各衍射谷相隔棻棽棸曘成对出现暎
值得说明的是由于是单色光棳探测棬棻棻棻棭面衍

射位置时棳不会有如棬棾棾棾棭的高指数面暎

表棻暋成对出现的衍射谷

斣斸斺棶棻暋斝斸旈旘旙旓旀斾旈旀旀旘斸斻旚旈旓旑旂旍旈旚斻旇
椇棴椃棿棶棿椂 椇棴椂椄棶椂棿 椇棴椂椂棶棸椂 椇棴椀椆棶棻棸 椇棴椀椂棶椃棸
椇棿椀棶椀棿 椇椀棻棶棾椂 椇椀棾棶椆棿 椇椂棸棶椆棸 椇椂棾棶棾棸

图棿暋斢旈棬棻棻棻棭的棻椄棸曘 扫描谱

斊旈旂棶棿暋棻椄棸曘 旙斻斸旑旑旈旑旂旙旔斿斻旚旘旛旐旓旀斢旈棬棻棻棻棭

选取图棿中棿棸暙椂椀曘部分棳并用 扫描谱强

度减去包络强度棳得到多重衍射谷如图椀所示暎
单色器显示能量为棻棸旊斿斨棳实际能量会有一定

图椀暋多重衍射谷

斊旈旂棶椀暋斖旛旍旚旈旔旍斿斾旈旀旀旘斸斻旚旈旓旑旂旍旈旚斻旇

偏差棳但不会太大暎在进行指标化时棳先根据式

棬棿棭计算棻棸旊斿斨时所有晶面多重衍射谷出现的角

度位置棳进而可以得到衍射谷的两两角度差棳对比

实验数据中各谷之间的角度差编写搜索程序即可

得到每个衍射谷所对应的晶格面棳其标注如图椀
所示棳最后根据式棬棿棭反推即可得到实际能量

棻棸棶棸椂旊斿斨暎

棿暋结暋论

暋暋本文介绍了晶体 斬 射线多重衍射的相关原

理棳包括其指标化暍强度计算等暎基于单晶体多重

衍射现象棳设计了一套同步辐射单色 斬光能量标

定方法棳并在上海光源棻棿斅衍射光束线进行了实

验验证棳通过采集以斢旈棬棻棻棻棭为主衍射的棻椄棸曘 扫

描衍射谱分析验证了该方法的可行性暎实验结果

表明棳该方法标定精度与 扫描精度成正比棳在
扫描角度能达到较高精度的情况下棳该方法能够

得到好于棻斿斨的能量标定精度棳是一种高精度的

光子能量标定方法暎
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研究暎斉灢旐斸旈旍椇旑旈旛旉旈旑旂椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶斻旑

陈明之棬棻椆椄棻棴棭棳男棳江苏南京人棳博
士棳助理研究员棳主要从事光束线技术

的研究暎斉灢旐斸旈旍椇斻旇斿旑旐旈旑旂旡旇旈椑旙旈旑斸旔棶
斸斻棶斻旑

刘暋科棬棻椆椄棽棴棭棳男棳河北滦县人棳博
士棳助理研究员棳主要从事同步辐射及

应用 的 研 究暎斉灢旐斸旈旍椇旍旈旛旊斿椑旙旈旑斸旔棶
斸斻棶斻旑

王暋玉棬棻椆椄棽棴棭女棳河南人棳硕士棳主要

从事数据采集和控制系统的研究暎斉灢
旐斸旈旍椇旝斸旑旂旟旛椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶斻旑

汪启胜棬棻椆椄棸棴棭棳安徽人棳硕士棳工程

师棳主要从事光束线控制与数据采集的

研 究暎斉灢旐斸旈旍椇旝斸旑旂旕旈旙旇斿旑旂椑旙旈旑斸旔棶
斸斻棶斻旑

孙暋波棬棻椆椃椃棴棭男棳山东临沂人棳博士棳
副研究员棳主要从事控制理论与控制工

程的研究暎斉灢旐斸旈旍椇旙旛旑斺旓椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶
斻旑

黄暋胜棬棻椆椃椃棴棭男棳安徽人棳博士棳助理

研究员暎主要从事同步辐射及应用的

研究暎斉灢旐斸旈旍椇旇旛斸旑旂旙旇斿旑旂椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶
斻旑

唐暋琳棬棻椆椃棻棴棭女棳江西人棳副研究员棳
主要从事同步辐射光束线技术及同步

辐射在蛋白质晶体学研究中应用的研

究暎斉灢旐斸旈旍椇旚斸旑旂旍旈旑椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶斻旑

导师简介椇

暋
何建华棬棻椆椂棿棴棭棳男棳湖南人棳研究员棳
博士生导师棳现任中科院上海应用物理

研究所生命科学研究部主任棳主要从事

同步辐射技术暍蛋白质晶体学的研究暎
斉灢旐斸旈旍椇旇斿旉旈斸旑旇旛斸椑旙旈旑斸旔棶斸斻棶斻旑

棽椄椆 暋暋暋暋暋光学暋精密工程暋暋暋暋暋 第棻椆卷暋


