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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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Artemis:阿尔忒弥斯,狩猎女神，阿波罗的妹妹；

由Bruce.Ravel开发，利用设定的晶体（团簇）模型通

过软件的计算，得到理论的散射振幅、相移函数、平
均自由程；加上一定的未知结构参数，代入EXAFS理
论表达式，对EXAFS振荡函数进行Levenberg-
Marquardt非线性最小二乘法拟合，得到所求拟合参
数的值。

本身不进行数据处理，通常应用于拟合经过athena处
理后的EXAFS振荡函数，得到这些数据的配位数，配
位键长，无序度因子等结构参数；

注：Demeter 正在研发中，因此会存在很多小bug，请大家发现后，上
传至程序下载的网站
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ARTEMIS软件简介

双击artemis图标，弹出以上界面（黑色窗口、主窗口、绘图窗口）

注：黑色窗口不能关闭！



北
京
同
步
辐
射
装
置

B
eijing S

ynchrotron R
adiation F

acility
X

射
线
吸
收
谱
学
实
验

和
数
据
分
析
讲
习
班

ARTEMIS软件简介
File：文件打开、保存等
Monitor：监控（所有的命令、操作）
Fit：拟合相关前置条件判定设置
Plot：绘图设置
Help:帮助文档

GDS：拟合参数设置窗口
Plot：绘图窗口
Histroy：拟合结果窗口
Journal：日志文件窗口

从左向右操作：打开数据、导入模型、拟合

状态栏
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ARTEMIS软件简介

拟合参数设定窗口：设定拟合变量初始值、采用固定、限制和定义等方式，
调整拟合变量的值；（确认设定的参数名称正确，一一对应）
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ARTEMIS软件简介

绘图控制窗口：
对artemis的数据、

背底、路径以及
贡献、拟合结果、
残差等进行绘制
及绘图的控制；
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ARTEMIS软件简介

绘图窗口：数据、拟合结果等的图形化显示；
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ARTEMIS软件简介

拟合历史窗口：多次拟合
结果、多次拟合的统计量、
拟合量的比较、添加至绘
图窗口等；
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ARTEMIS软件简介

Reports选项：可以选择多次拟合中的统计信息、键长、配位数等进行比较；
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ARTEMIS软件简介

Plot tool选项：可以讲多次拟合结果添加至绘图操作窗口进行比较；
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ARTEMIS软件简介

数据操作窗口：对导入数据进行各种处理，导入模型，导入路径、设定拟
合参数等操作；
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ARTEMIS软件简介

晶体学计算窗口：模型的建立、feff计算、路径导出等；相当于原ifeffit的
theory选项
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ARTEMIS软件简介

拟合结果窗口：拟合得到
的结果、报错等信息；
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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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ARTEMIS 处理流程

导入EXAFS 振
荡函导Χ(k)

理论散射路径参数（振
幅、键长、配位数等）

设置拟合参数及其初始值

输出拟合结果

接受

模型构建：
输入晶体结构参数（a 

b c ɑβγ）
运行ATOMS

feff.inp
运行Feff

不接受

重新构建模型

数据异常/
修改Ahtena参数

反复调整参数
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数据处理单壳层拟合-Cu
数据导入

方式1 ：主窗口/File/open prject or data (适用于多种数据格式) 
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数据处理单壳层拟合-Cu
数据导入

方式2：主窗口/File/import/x(k) data
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数据处理单壳层拟合-Cu
数据导入

方式3：主窗口/Data sets/add (适
用于prj文件)
推荐！
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数据处理单壳层拟合-Cu
数据导入

数据操作窗口

绘图窗口

数据导入成功后，
会自动弹出，本页
的两个窗口；
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数据处理单壳层拟合-Cu
模型建立

方式1：单击 数据操作窗口/Import cystal data or a Feff calculation  导入Cu.inp 弹出右侧
Atoms and Feff窗口 ( inp文件在老版ifeffit软件安装目录下share/atomdb中有部分；也可
以导入*.cif 文件)
方式2：开始/所有程序/Demeter with strawberry perl/stand-alone Atoms    打开一个空白
的页面；
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数据处理单壳层拟合-Cu
模型建立

构建模型：开始/所
有程序/Demeter with 
strawberry perl/stand-
alone Atoms
输入所需参数（空间
群、晶体学参数、原
子占位）；

选定所需计算的团簇
尺寸，最长路径长度
等
shift victor （部分空
间群需要，如fd-3m）

全部输入后，建议将
模型保存，便于后续
再次调用；save data 

http://www.springermaterials.com/docs/vsp.html
http://chem5.nchc.org.tw/icsd/index.php晶体学数据库链接：

http://www.springermaterials.com/docs/vsp.html�
http://chem5.nchc.org.tw/icsd/index.php�
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数据处理单壳层拟合-Cu
模型建立

单击Rum Atoms 可以弹出以上界面；
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数据处理单壳层拟合-Cu
模型建立

单击Rum Atoms 可以弹出以上界面；检查路径文件是否正确（原子间距是否合理），点击save file 
保存feff.inp;

Feff文件信息
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数据处理单壳层拟合-Cu
模型建立

单击Rum Feff 可以弹出以上界面；左键Cu的第一路径，将其拖数据操作窗口的pathlist

Degen Reff scattering path     Rank                    Legs                    type
序号 理论配位数 理论键长 散射路径 相对理论振幅 散射路径数 散射类型

（第一条为定义100，其他为相对值）
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数据处理单壳层拟合-Cu
拟合参数设定

左键Cu的第一路径，将其拖入pathlist，即可出现以上界面

路径信息描述

拟合参数设定
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数据处理单壳层拟合-Cu
拟合参数设定

单击路径，在右侧红色框内输入需要拟合的变量(以字母与数字组成，其他符号可能出错)；并在变
量处右键，选择guess 变量，将其添加至GDS窗口
（注：artemis具有内部参量如E0等，注意添加相应后缀，减少程序警告）
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数据处理单壳层拟合-Cu
拟合参数设定

设定拟合变量初始值、采用固定、限制和定义等方式，调整
拟合变量的值；（确认设定的参数名称正确，一一对应）
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ARTEMIS软件简介
Guess：设定初始值，不做限制；
guess enot=0
Def：设定参数间的数学关系式；
def delr_1=alfa*reff
guess alfa=0.01
Set：设定成固定值,不做改变；
set S02=0.85 
lguess：多数据定义
lguess ss=0.003
当有多条路径
Skip：忽略该参数；(相当于程序语言中的注释符)
Restrain：设定参数限定在固定值附近；
r delr_res=(delr_1-reff-0.1)*factor 
s factor=100；
g enot=0
r enot_res=scale*penality(enot,-5,5)
s scale=2000;
After：设定参数间的数学关系式；
（拟合结束后，用参数的最优值代入）

其中Guess Def Set Skip 
Restrain 较为常用；
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数据处理单壳层拟合-Cu
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数据处理单壳层拟合-Cu

单击操作界面的Fit键，

程序自动拟合，拟合
结束后，弹出绘图窗
口、拟合结果窗口；
如有错误，会弹出log
窗口提示；
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数据处理单壳层拟合-Cu 拟合结果解读

本次拟合的统计信息

拟合参数最优值与不确定度
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数据处理单壳层拟合-Cu 拟合结果解读

拟合参数相关性

各壳层的拟合结果
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数据处理单壳层拟合-Cu 统计信息定义
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数据处理单壳层拟合-Cu

注1：实际拟合中，S02可以小于0.7；
注2：重金属原子（Pb），ΔE0可能大于10ev
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数据处理单壳层拟合-Cu

单击操作界面左侧
History键，弹出历史

窗口，查看多次拟合
结果；
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数据处理单壳层拟合-Cu
结果输出

主窗口/file/save project as
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数据处理单壳层拟合-Cu
保存拟合结果

数据操作窗口/file/save project as
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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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数据处理多壳层拟合-Cu

1数据操作窗口：扩大rmax至5.1A；
2将R小于5.4A的单散路径（leg=2）添加到pathlist中；
利用绘图窗口，确认路径对需要拟合的区域有贡献；
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数据处理多壳层拟合-Cu

将4条单散路径的参数都设置后添加进GDS窗口，（4pathx4拟合参数）
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数据处理多壳层拟合-Cu

4SS path 使用16个拟合参量（△R=alpha*reff ）vs 使用4个拟合参量
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数据处理多壳层拟合-Cu

Nidp≈2△k△R/π 最大对立拟合参数个数例：

k-range 2.3-20.3；R-range 1.7-5.1   Nidp≈38.9

每一条路径需要至少4个独立拟合参数；因此最
多可以选取9条独立路径；

如果Nvar＞Nidp独立拟合参数多于可用独立节点
数，此时拟合的结果是多解中的某一个解

独立节点概念！！！

数据操作窗口/Data/show Nidp
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数据处理多壳层拟合-Cu

拟合策略：
相同原子所有路径S02可设成统一
相同原子所有路径sigma^2可设成统一
相同原子△E0可设成统一
配位数可以通过模型限定或合理限定
△R可以用热膨胀或与结构关联起来
稳定性：
改变K、R的选取范围
放松对变量的限制
设定部分变量、放开部分变量
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数据处理多壳层拟合-Cu

路径选取：增加了键长4-5.4A的3leg MS 共4条
参数设置：统一S02、△E0、sigma^2，△R=alpha*reff
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数据处理多壳层拟合-Cu

参数设置：将1st path的ss 设置成独立
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数据处理多壳层拟合-Cu

路径选取：增加了键长小于5.4A的 MS 共9条
参数设置：统一S02、△E0、sigma^2，△R=alpha*reff；1stpath sigma^2 独立；
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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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数据处理多权重拟合-NiO

数据操作窗口左下：

不同原子对于k的响应不同；sigma^2、△R、△E0对k的响应为非线性；
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数据处理多权重拟合-NiO

3.6A路径对3A路径的一个作用
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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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数据处理多Feff拟合

例YBa2Cu3O7：Cu有两种占位
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数据处理多Feff拟合
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数据处理多Feff拟合

XAFS信号获取的信息为样品的统计平均值

修正拟合参数（占位1 配位数*1/3，占位2 配位数*2/3）
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主要内容：

软件简介

数据处理
a 单壳层拟合
b 多壳层拟合
c 多权重拟合
d 多Feff拟合
注意点及小技巧
上机练习
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例子1:错误的模型

guess parameters:                                                               
enots = -23.43613266    # +/- 4.70512291     [0]
amp                =   1.48776701    # +/- 0.18008590     [1.00000]
enotni =   0.30571123    # +/- 1.31951599     [0]
delrni =   0.01799916    # +/- 0.00786207     [0]
ssni =   0.00792367    # +/- 0.00085477     [0.00300]
delrs =   0.11081540    # +/- 0.02757453     [0]
ssS =   0.01427525    # +/- 0.00171318     [0.00300]

NiO 样品用NiS模型进行拟合；
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guess parameters:                                                               
amp1               =  -0.40030956    # +/- 1.07284      
enot =   6.57718523    # +/- 3.510053      
ss1                =   0.01180511    # +/- 0.0230933      
alpha              =  -0.03166901    # +/- 0.007028      
ss2                =   0.00406466    # +/- 0.0015860      
amp2               =   1.11763518    # +/- 0.33260      

例子2:壳层很接近 ZnO 第一配位拟合
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guess parameters:                                                               
amp1  =   0.41601459
enot =   5.23135495 
ss1      =   0.19461402 

alpha    =  -0.03403929 
ss2       =   0.00454527

def parameters:                                                                 
delr1  =  -0.06951845   
delr2 =  -0.06951845   
amp2 =   1.24804377   

例子2:壳层很接近 ZnO 第一配位拟合
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Au-
Au?

Au-
Au?

Au-
Au?

重金属的相移因子存在突变，会使得其配位峰在R空间表现出峰的劈裂

例子3:重金属峰劈裂 Aufoil 第一配位拟合
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guess parameters:                                                               
amp                =   0.75277174    # +/- 0.03214521     [1.00000]
enot =   4.28305889    # +/- 0.42210268     [0]
delr =  -0.02419204    # +/- 0.00196120     [0]
ss =   0.00751967    # +/- 0.00023077     [0.00300]

例子3:重金属峰劈裂 Aufoil 第一配位拟合
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易犯错误
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ARTEMIS 处理流程

导入EXAFS 振
荡函导Χ(k)

理论散射路径参数（振
幅、键长、配位数等）

设置拟合参数及其初始值

输出拟合结果

接受

模型构建：
输入晶体结构参数（a 

b c ɑβγ）
运行ATOMS

feff.inp
运行Feff

不接受

重新构建模型

数据异常/
修改Ahtena参数

反复调整参数
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良好的数据
准确的模型
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上机练习：CO3O4 拟合演示

http://www.springermaterials.com/docs/VSP/datasheet/lpf-sd/01101000/LPFSD_1101456.html
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上机练习：CO3O4 拟合演示
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上机练习：CO3O4 拟合演示

改变吸收原子选择，点击run atoms ，将feff文件保存co1.inp, co2.inp, 
co3.inp；
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上机练习：CO3O4 拟合演示

Data sets Add已处理好的Co3O4.prj
Feff calculation Add 保存的 co1.inp ， co2.inp ， co3.inp 

弹出下述窗口
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上机练习：CO3O4 拟合演示
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上机练习：CO3O4 拟合演示

此时自由节点数为16.3
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上机练习：CO3O4 拟合演示

Co1.inp
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上机练习：CO3O4 拟合演示

Co2.inp
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上机练习：CO3O4 拟合演示

Co3.inp
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上机练习：CO3O4 拟合演示

可以发现其中Co1与Co2是等效的，选定拟合范围内的单散路径；
取Co1  0000，0001路径；Co3  0001，0003路径；
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上机练习：CO3O4 拟合演示

将Co-O 键的 ΔE0 都定义为e0o，将Co-Co键的的 ΔE0 都定义为e0co，
共计14个变量，点击fit，进行拟合；
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上机练习：CO3O4 拟合演示

修正配位数：
Co-O：1.96A    (4X2+6)/3 ≈5
Co-Co: 3.35A    (12X2+6)/3=10
Co-Co: 2.86A    6/3 =2
Co-O :  3.29      (2X2+12)/3 ≈5
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上机练习：CO3O4 拟合演示
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上机练习：CO3O4 拟合演示

拟合结果可以看到，其中ss4 异常，amp3，amp4 数值离合理值0.7-1很大；

可能存在的原因：未考虑3.4-3.6A  对拟合区域的影响；未考虑多散的影
响；
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