
μ(E)曲线
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 边前区(Pre-edge)：-150至-20eV，本底吸收

 近边区(XANES)：-20至50eV ，X射线吸收近边结构

 远边区(EXAFS)：50至1000eV，扩展X射线吸收精细结构



EXAFS数据处理
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原始实验数据μ(E)

提取精细结构振荡函数χ(k)

拟合求取结构参数
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EXAFS数据处理
基本步骤
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Athena Artemis



EXAFS数据处理

扣除边前和归一化

确定E0和E-k转换

扣除背底（Rbkg）

Fourier变换（k的范围和权重）

提取χ(k)
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EXAFS数据处理
扣除边前
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 原因：原始数据得到的是样品总的吸收系数，它不仅包括吸收原
子的光电跃迁造成的吸收，还包括吸收原子中的其他电子以及除吸
收原子外其他原子的吸收。处理XAFS谱时，需要把后者扣除掉。

 方案：例如迭代低次多项式、正交多项式、傅立叶变换过滤法、
外推法等等。一般使用外推法，应用Victoreen公式（μ(λ)=Cλ3-
Dλ4）拟合吸收边前的吸收曲线，将它延长到吸收边以后，作为本底
部分扣除。



EXAFS数据处理
归一化
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 原因：由于设备、数据采集模式、入射光强度、样品厚度等等的
不同，一系列的原始数据的吸收谱记录下来的吸收强度会有所不同，
不具有可比性。为了对这些数据进行比较，需要将它们归一化，统
一成可比数据。

 方案：归一化的方案并不唯一，例如可以在边后选取两点，其连
线与吸收边的交点定为1，或者取边后两点，计算这一段数据围成的
面积（以该段数据最低点作x轴平行线为该图形的底），然后找到将
这个图形面积一分为二的横线，定其纵坐标为1，等等。



EXAFS数据处理
扣除边前和归一化
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一次多项式

二次多项式
Edge  step



EXAFS数据处理
扣除边前和归一化
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EXAFS数据处理
确定E0和E-k转换
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 原理：χ(k)是k的函数，

 方案：确定E0的方案有很多，例如吸收台阶起始位置、第一吸收
峰顶、台阶半高、吸收边拐点等等。此时的E0精确值并不重要，但是
对于同一系列的样品，E0的确定方案要一致。

02 ( ) /k m E E= − 



EXAFS数据处理
确定E0和E-k转换
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EXAFS数据处理
确定E0和E-k转换
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EXAFS数据处理
确定E0和E-k转换
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EXAFS数据处理
扣除背底（AUTOBK）
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 Rbkg参数

 样条函数的范围



EXAFS数据处理
扣除背底（AUTOBK）
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 Rbkg参数

 样条函数的范围

一般认为在第一配位层
以内(R≤R1)是没有配位原
子的



EXAFS数据处理
扣除背底（AUTOBK）
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 Rbkg

 样条函数的范围

如果Rbkg太小，背底扣
除不干净，引进低频噪声；
Rbkg太大，有可能将有用
信号当成背底扣除掉，从
而影响配位信号。

通常选择为第一配位距离
的一半为佳！



EXAFS数据处理
扣除背底（AUTOBK）
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 Rbkg

 样条函数的范围

k左边界：一般从0开始，如果白
线峰很强，可以适当向后增加；

k右边界：取数据的最长部分，但
如果高k部分数据的噪声太大，需
要适当收缩。



EXAFS数据处理
扣除背底（AUTOBK）
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EXAFS数据处理
加窗Fourier变换
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 原理：

 参数：k的取值范围[kmin,kmax]； 窗函数W(k)；k的权重kn

 说明：Fourier变换在数学上要求全空间积分，但实验数据达不到
要求。如果将χ(k)两端强行设置为0，会给傅立叶变换带来边瓣，因

此要在变换中加入一个窗函数 W(k)，使其两端缓慢变为0，减少干
扰。
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EXAFS数据处理
Fourier变换
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 k的范围

 k的权重

 窗函数



EXAFS数据处理
Fourier变换
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 k的范围

 k的权重

 窗函数

 kmin:2-4之间，去掉XANES部分

 kmax:根据信噪比选择比较平滑的区
域，越大越好

 k的起点和终点尽量靠近y=0的节点
位置，并尽量是一个完整的振荡周期



EXAFS数据处理
Fourier变换
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 k的范围

 k的权重

 窗函数

一般认为：Z <36， n=3;

36 <Z< 57，n=2;

Z >57， n=1.

k权重可以提高高k部分的信号，
但同时也会放大噪声，所以还要
兼顾高k部分的信噪比。



EXAFS数据处理
Fourier变换
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 k的范围

 k的权重

 窗函数



EXAFS数据处理
Fourier变换
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