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主要内容
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XAFS数据处理的一般步骤
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 XAFS曲线的基本特征
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R
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区域划分：边前、XANES、EXAFS
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数据处理的基本流程
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XAFS数据处理的一般步骤
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始 ( )
XAFS曲线：吸收系数随入射X光能量的变化曲线
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 原始数据μ(E)

横坐标：入射X光子能量E ( eV or keV )
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XAFS数据处理的一般步骤
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XAFS数据处理的一般步骤
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（eV）

特征 包含的信息 分析方法

样品中其他原子产 通过多项式拟辐
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XAFS数据处理的一般步骤

北
京

B
eijing S XAFS数据的区域划分

同
步
辐

S
ynchrotron R

区域划分
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（eV）

特征 包含的信息 分析方法

包括吸收边及其附
包含吸收原子的

价态分析，辐
射
装

R
adiation F

XANES -20至50
包括吸收边及其附
近比较强的振荡信
号

包含吸收原子的
化学态及几何结
构信息，具有
“指纹效应”

价态分析，
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理论计算等
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XAFS数据处理的一般步骤
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递增很快衰减，
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XAFS数据处理的一般步骤
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XAFS数据处理的一般步骤
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eijing S XAFS数据处理的基本流程
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充分理解E空间、k空间、R空间三者之间的联系和转换

关系 是掌握XAFS数据处理的关键辐
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R
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关系，是掌握XAFS数据处理的关键
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XAFS数据处理的一般步骤
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京
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eijing S XAFS数据处理的基本流程 - XANES
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只需在E空间中进行

步骤 名称 主要目的 处理方法

辐
射
装

R
adiation F

1 预处理
去除一些干扰数据，
或者合并多次扫描的
数据

截断、去除glitch、能量校准、合
并数据等
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数据

2 扣除本底
扣除样品中除吸收原
子外的其他原子的吸
收信号

通过多项式拟合吸收边前部分，
将它延长到吸收边以后，作为本
底部分扣除
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方案不唯一，通常选取边后一段
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线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

3 归一化
者样品本身的差异导
致的绝对吸收强度的
不同，将数据统一成
可比数据

平滑区域进行多项式拟合，将其
拟合曲线上的数值视为1，或者选
取边后两点，其连线与吸收边的
交点定为1等等实
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XAFS数据处理的一般步骤
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eijing S XAFS数据处理的基本流程 - XANES

同
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R
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班 (c) 特征结构比较 (d) 理论分析



XAFS数据处理的一般步骤
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eijing S XAFS数据处理的基本流程 - EXAFS

同
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S
ynchrotron R E空间 k空间 R空间辐
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E空间 k空间 R空间

装
置

F
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预处理 提取χ(k)函数

① 扣除本底及归一化

拟合

① 构建理论模型
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射
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和
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和
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射
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和
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截断

合并

能量校准

① 扣除本底及归一化

② 确定E0及E-k转换

③ 去除Background

① 构建理论模型

② 参数设定

③ 拟合线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实
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能量校准

去除glitch

……

③ 去除Background

④ Fourier变换

⑤ 反Fourier变换

③ 拟合

④ 参数优化

⑤ 键长？配位数？实
验
实
验
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班 …… ⑤ 反Fourier变换 ⑤ 键长？配位数？
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ATHENA软件介绍

北
京
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同
步
辐

S
ynchrotron R Athena软件简介

辐
射
装

R
adiation F

软件简介

下载 安装及界面介绍装
置

F
acility

下载、安装及界面介绍

新旧版本对比
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线
射
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射
线

和
数
和
数

新旧版本对比
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收
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收
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Athena主要功能
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ATHENA软件介绍

北
京

B
eijing S

Athena现在属于Demeter软件中的一个程序包
DEMETER下载链接:http://bruceravel.github.io/demeter

同
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辐
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R
adiation F
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置
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收
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收
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收
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实
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ATHENA软件介绍

北
京

B
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Demeter软件安装

同
步
辐

S
ynchrotron R

注意事项:

(1)安装软件时不能选择中文路径，也不能识别中文文
辐
射
装

R
adiation F

件名！

(2)360安全卫士等一些电脑防护软件有可能导致程序
常使装

置

F
acility

不能正常使用

(3)可以免费使用

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

(4)请在文章中注明引用

B. Ravel and M. Newville, ATHENA, ARTEMIS, HEPHAESTUS: data analysis for X‐
b ti t i IFEFFIT J l f S h t R di ti 12线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
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收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

ray absorption spectroscopy using IFEFFIT, Journal of Synchrotron Radiation 12, 
537–541 (2005) doi:10.1107/S0909049505012719
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习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA软件介绍

北
京

B
eijing S

Athena软件界面
mark按钮

同
步
辐

S
ynchrotron R

主菜单
文件名列表

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

参数设置区域
绘图按钮

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

k权重

绘图设置线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

绘图设置

实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班

信息提示区域



ATHENA软件介绍

北
京

B
eijing S

Athena软件界面
后台运行程序，
切勿关闭！

同
步
辐

S
ynchrotron R

切勿关闭

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA软件介绍

北
京

B
eijing S

Athena软件界面

同
步
辐

S
ynchrotron R

图形设置

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

右键选择一段区域

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

右键选择 段区域
进行放大显示

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班 坐标信息



ATHENA软件介绍

北
京

B
eijing S

Athena软件版本比较

同
步
辐

S
ynchrotron R

相比于IFEFFIT版本：

修正了一些bug辐
射
装

R
adiation F

修正了 些bug

关闭图形窗口不再会导致程序崩溃

装
置

F
acility

优化了界面

绘图窗口美化

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

改进了一些功能

PCA和LCA分析线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

PCA和LCA分析

实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

Athena主要功能
 文件的打开、保存及显示  批量处理

同
步
辐

S
ynchrotron R

 文件的打开、保存及显示

 数据预处理

 截断数据

 批量处理

 PCA和LCA分析

 分峰拟合辐
射
装

R
adiation F

 截断数据

 去除glitch

 自吸收校正

 分峰拟合

 其他功能

 数据平滑装
置

F
acility

 自吸收校正

 合并多次扫描的数据

 XAFS数据分析

 数据平滑

 卷积与反卷积

 去除多电子激发

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

 XAFS数据分析

 扣除边前背底和归一化

 确定E0及E-k转换

 去除多电子激发

 累积量展开及比值法

 差分谱方法线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

 确定E0及E k转换

 去除原子吸收本底 (AUTOBK)

 Fourier变换和反Fourier变换

 差分谱方法

 绘图技巧

 ……实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班

Fourier变换和反Fourier变换

 提取χ(k)





ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

Athena帮助文档 建议仔细阅读！

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班 The best way to learn how to use ATHENA is to use ATHENA.



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

文件的打开和保存 “File”菜单

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

文件的打开
！会导致程序意外崩溃

同
步
辐

S
ynchrotron R

！会导致程序意外崩溃

辐
射
装

R
adiation F

根据数据格式选择相应的数据列

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

文件的打开

同
步
辐

S
ynchrotron R 能量(单选）

注意事项：

能量列及其单位
辐
射
装

R
adiation F

能量(单选）
分子(可多选) 
分母(可多选) 

• 透射模式：μx=ln(I /I )

单

吸收系数列

装
置

F
acility

• 透射模式：μx=ln(I0/I1)

• 荧光模式：μx=If/I0
• 全电子产额：μx=I /I0

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

全电子产额：μx Ie/I0
• 多元探测器：

μx=( Ie1 + Ie2 + ……)/I0线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

μ ( e1 e2 )/ 0

参考样品：三电离室模式
实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

文件的保存

同
步
辐

S
ynchrotron R 推荐！

辐
射
装

R
adiation F

推荐
• μ(E)

• Norm(E)
装
置

F
acility

• (k)、(R)、(q)

• ……

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

建议保存工程文件*.prj
线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - 去除glitch和截断

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - Deglitch

同
步
辐

S
ynchrotron R ① ② ④

辐
射
装

R
adiation F

② ④
①选择plot方式

②点击Choose a point

③在图形窗 上选择需要装
置

F
acility

③

③在图形窗口上选择需要

去除的点(可以放大显示）

④点击Remove point

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

③ ④点击Remove point

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - Deglitch

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - 截断数据
点击此处选择能量位置同

步
辐

S
ynchrotron R

点击此处选择能量位置

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - 截断数据

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - 能量校准

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

只有当吸收边的位置确切知道的时候，或者某一特征峰
的能量位置能够确定的时候 才可以进行能量校准！实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班

的能量位置能够确定的时候，才可以进行能量校准！



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

数据预处理 - 合并数据
分两步进行：

同
步
辐

S
ynchrotron R

分两步进行：

(1)调整能量坐标(Align Data)

选择其中一个数据作为标准 将其余数据的能量坐标调整与之相一致辐
射
装

R
adiation F

选择其中 个数据作为标准，将其余数据的能量坐标调整与之相 致

(2)合并数据(Merge Data)

②装
置

F
acility

①

②

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数线

吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

XAFS数据处理

同
步
辐

S
ynchrotron R

1. 扣除边前本底及归一化

辐
射
装

R
adiation F

2. 确定E0及E‐k转换

装
置

F
acility 3. 扣除原子吸收本底background

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

4. Fourier变换
线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

5. 反Fourier变换
实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

XAFS数据处理 - 1.扣除边前本底及归一化

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility 参数设置

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

能量空间绘图设置

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班

能量显示范围



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

XAFS数据处理 - 1.扣除边前本底及归一化

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F 归一化之前

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

归一化之后
线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

XAFS数据处理 - 2.确定E0及E-k转换

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

通常选择在吸收边跳起范围内
的首个一次导数极大值位置

线
吸
收
谱
学
实

线
吸
收
谱
学
实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习

线
吸
收
谱
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XAFS数据处理 - 3.扣除原子吸收本底Background

同
步
辐
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ynchrotron R

辐
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装

R
adiation F Rbkg设置装

置

F
acility

bkg设置

样条函数范围
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k空间绘图设置
样条函数范围
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k显示范围
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XAFS数据处理 - 3.扣除原子吸收本底Background

同
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辐
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ynchrotron R

Rbkg设置

辐
射
装

R
adiation F

物理上来看，第一配位

层以内没有任何原子，因
装
置

F
acility

此在第一配位峰之前应该

是平滑的。原子吸收本底

b k d来源 孤立
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background来源于孤立

原子（周围没有配位原子）
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产生的缓变信号。
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XAFS数据处理 - 3.扣除原子吸收本底Background
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Rbkg设置

辐
射
装

R
adiation F

不能太小，保证在R≤Rbkg内

没有配位峰
装
置

F
acility 不能太大，否则会影响到第一

配位峰
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主要会影响到第一配位峰

通常设置为第 配位线
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通常设置为第一配位
距离的一半为佳！
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XAFS数据处理 - 3.扣除原子吸收本底Background

同
步
辐
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ynchrotron R

样条函数范围

辐
射
装

R
adiation F

 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；装
置

F
acility

线峰很强，可以适当向后增加；

 k右边界：取数据的最长部分，
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射
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射
线
射
线

和
数
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数

右边界 取数据的最长部分，

但如果高k部分数据的信噪比太

差，需要适当缩减。
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XAFS数据处理 - 4.Fourier变换
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R
adiation F
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置
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k的范围
窗函数 k的权重
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XAFS数据处理 - 4.Fourier变换
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k的范围

k 2 4之间 去掉XANES辐
射
装

R
adiation F

 kmin: 2-4之间，去掉XANES

的多重散射部分

k : 根据信噪比选择振荡信装
置

F
acility

 kmax: 根据信噪比选择振荡信

号较显著的区域，越大越好
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 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
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整的振荡周期
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XAFS数据处理 - 4.Fourier变换
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k的权重

辐
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R
adiation F

根据配位原子序数 Z：

Z <36， n=3;装
置

F
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，

36 <Z< 57，n=2;

Z >57， n=1.
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k权重可以提高高k部分的

信号，但同时也会放大噪声，
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所以需要权衡考虑。
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XAFS数据处理 - 4.Fourier变换
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峰的位置 - R

峰的高度 - N装
置
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峰的高度 N

峰的面积 - σ2
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从图中可以观察相对变化趋势，但不能得到实际的参数值。
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XAFS数据处理 - 5.反Fourier变换
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可以单独提取某一特定配位层所包含的信息
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批量处理
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标记菜单 标记按钮
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右键菜单
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绘图按钮
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批量处理 批量设置参数
多组数据进行对比时 一些参数的设置尽量一致 例如Rbkg参数 归一化范围

同
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辐
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ynchrotron R

多组数据进行对比时，一些参数的设置尽量一致，例如Rbkg参数，归一化范围，
样条函数范围，Fourier变换k的范围，窗函数等等。可以选择其中的一组数据作为代
表，优先处理，然后其他数据参数设置跟它一致。
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