
ATHENA功能介绍

北
京

B
eijing S

复制数据
可以进行参数比较：例如Rbkg 归一化范围 k-range等

同
步
辐

S
ynchrotron R

可以进行参数比较：例如Rbkg、归 化范围、k-range等

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility
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射
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射
线
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数
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射
线
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数
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主要内容
北
京

B
eijing S

数 般步同
步
辐

S
ynchrotron R

 XAFS数据处理的一般步骤

辐
射
装

R
adiation F

 Athena软件功能介绍

装
置

F
acility 应用举例

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

实例分析与总结
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 上机练习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



ATHENA软件应用举例

北
京

B
eijing S

XANES应用‐铂纳米颗粒的电子结构和电荷转移研究

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
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ATHENA软件应用举例

北
京

B
eijing S

EXAFS应用‐不同形态铂纳米晶的生长过程原位研究

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
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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

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 Tao Yao et al., Probing Nucleation Pathways for Morphological Manipulation of Platinum 

Nanocrystals, J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 9410-9416



主要内容
北
京

B
eijing S

数 般步同
步
辐

S
ynchrotron R

 XAFS数据处理的一般步骤

辐
射
装

R
adiation F

 Athena软件功能介绍

装
置

F
acility 应用举例

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

 实例分析与总结
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 上机练习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



实例分析与总结
北
京

B
eijing S

同
步
辐

S
ynchrotron R

打开数据文件时遇到的问题

辐
射
装

R
adiation F

数据信噪比判断

装
置

F
acility 关于能量坐标

XX

射
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射
线

和
数
和
数
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射
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射
线

和
数
和
数线
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实
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实
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收
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实
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实
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讲
习实
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班

实
验
实
验
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习
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实例分析与总结
北
京

B
eijing S

Athena打开文件时

同
步
辐

S
ynchrotron R

文件打不开？
文件名或者路径包含中文

辐
射
装

R
adiation F

文件格式：文件头和数据列

文件中存在异常数据点
装
置

F
acility

文件头中包含数字

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

文件头中包含数字

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
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学
实

数
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析
讲
习

数
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分
析
讲
习实
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验
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实
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验
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习
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实例分析与总结
北
京

B
eijing S

Athena打开文件时
文件中存在异常数据点同

步
辐

S
ynchrotron R

文件中存在异常数据点

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 非数据列线
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收
谱
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实
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收
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实

数
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习

数
据
分
析
讲
习
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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

非数据列

实
验
实
验

习
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习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



实例分析与总结
北
京

B
eijing S

Athena打开文件时

同
步
辐

S
ynchrotron R

文件打开方式不对？
透射数据没有取对数

辐
射
装

R
adiation F

数据列选择不对

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

取对数!
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收
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实
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收
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实
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实
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实
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习实
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实
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验
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常见问题
北
京

B
eijing S

数据信噪比 在K空间中进行判断

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility
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射
线

和
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数
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线
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Perfect !
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习
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实
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实

数
据
分
析
讲
习

数
据
分
析
讲
习实
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验
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实
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验
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常见问题
北
京

B
eijing S

数据信噪比 在K空间中进行判断

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility
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线
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线
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Good !
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实
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实
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习实
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实
验
实
验

习
班
习
班



常见问题
北
京

B
eijing S

数据信噪比 在K空间中进行判断

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

Not Good !
线
吸
收
谱
学
实
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收
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实
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讲
习
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实
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实
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习实
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验
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验
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常见问题
北
京

B
eijing S

数据信噪比 在K空间中进行判断

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX
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线
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和
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线
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Bad !
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收
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实
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习

线
吸
收
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实
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实
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班
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验
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验
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班



常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标

同
步
辐

S
ynchrotron R 能量坐标的确定

辐
射
装

R
adiation F 能量坐标的调整（Align Data）

装
置

F
acility

价态比较

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
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习
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讲
习

线
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收
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实

线
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收
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学
实
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讲
习
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讲
习实
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验
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班

实
验
实
验
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习
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常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标
 实验上对能量坐标的确定同

步
辐

S
ynchrotron R 双晶单色器

 实验上对能量坐标的确定

辐
射
装

R
adiation F

双晶单色器

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

布拉格公式：2dsin=n
实 前 标准 属f il 量标定 机械 差线

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

实验前利用标准金属foil进行能量标定，消除机械误差，

但是每次标定可能会存在1-2eV的人为误差。
实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标
 Athena软件对能量坐标的调整同

步
辐

S
ynchrotron R

 Athena软件对能量坐标的调整

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility

XX

射
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射
线

和
数
和
数
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线
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实
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收
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实
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收
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实
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收
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实
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习
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习实
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验
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班

实
验
实
验

习
班
习
班



常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标
 Athena软件Align Data功能：调节E shift同

步
辐

S
ynchrotron R

 Athena软件Align Data功能：调节E-shift

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
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学
实

数
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习

数
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讲
习实

验
实
验
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班

实
验
实
验

习
班
习
班



常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标

同
步
辐

S
ynchrotron R

 关于价态分析

 由于能量标定误差的存在 进行价态比较时 建议使用同辐
射
装

R
adiation F

 由于能量标定误差的存在，进行价态比较时，建议使用同

一批次的样品；

 对于不同批次的样品 需要有1 2个标样或者样品在每个装
置

F
acility

 对于不同批次的样品，需要有1-2个标样或者样品在每个

批次都进行采集，可以利用Athena软件的Align Data功

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

能对能量坐标进行调整；

 最好的方式是采用“三电离室模式”
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
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习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



常见问题
北
京

B
eijing S

关于能量坐标

同
步
辐

S
ynchrotron R

 关于能量坐标的调整(Align Data )

 合并多次扫描的数据辐
射
装

R
adiation F

 合并多次扫描的数据

 不同批次的样品进行价态比较

装
置

F
acility  关于能量坐标的校准(Calibrate Data )

 当绝对能量坐标与实际能量差别很大的时候

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

 当绝对能量坐标与实际能量差别很大的时候

 关于E0的确定线
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

 关于E0的确定
 在能量坐标上选取相对应的电离阈值位置

实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



主要内容
北
京

B
eijing S

数 般步同
步
辐

S
ynchrotron R

 XAFS数据处理的一般步骤

辐
射
装

R
adiation F

 Athena软件功能介绍

装
置

F
acility 应用举例

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

 实例分析与总结
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  上机练习实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班



上机练习
北
京

B
eijing S

以Co3O4为例

同
步
辐

S
ynchrotron R

1. 打开数据文件

2 预处理辐
射
装

R
adiation F

2. 预处理

3. 扣除边前本底及归一化
装
置

F
acility 4. 确定E0及E‐k转换

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

5. 扣除原子吸收本底background

6. 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

7. 反Fourier变换
实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班

8. 保存文件



上机练习
北
京

B
eijing S

1、打开数据文件

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

装
置

F
acility 数据文件头中包含纯数字行，可以在其前面加“#”注释，或者

把文件头部分直接删除。

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



上机练习
北
京

B
eijing S

2、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



上机练习
北
京

B
eijing S

2、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



上机练习
北
京

B
eijing S

3、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

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



上机练习
北
京

B
eijing S

3、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

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



上机练习
北
京

B
eijing S

4、确定E0及E-k转换

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F

在此例中程序默认选择的E0
位置有点偏大 需要调整装

置

F
acility

位置有点偏大，需要调整

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



上机练习
北
京

B
eijing S

4、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



上机练习
北
京

B
eijing S

4、确定E0及E-k转换

同
步
辐

S
ynchrotron R

辐
射
装

R
adiation F 选择吸收边跳起区域首个一次装

置

F
acility

选择吸收边跳起区域首个一次
导数极大值位置

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



上机练习
北
京

B
eijing S

4、确定E0及E-k转换
调整后的E0位置同

步
辐

S
ynchrotron R

调整后的E0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



上机练习
北
京

B
eijing S

4、确定E0及E-k转换
由E空间变换到k空间同

步
辐

S
ynchrotron R

由E空间变换到k空间

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



上机练习
北
京

B
eijing S

5、扣除原子吸收本底background

同
步
辐

S
ynchrotron R Rbk 大致设置为第 配位距离的 半辐

射
装

R
adiation F

Rbkg大致设置为第一配位距离的一半

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



上机练习
北
京

B
eijing S

6、Fourier变换

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



上机练习
北
京

B
eijing S

6、Fourier变换

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



上机练习
北
京

B
eijing S

7、反Fourier变换

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
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验
实
验
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班
习
班



上机练习
北
京

B
eijing S

7、反Fourier变换

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 将某一或者某几个指定配位层所包含的XAFS信号提取出来，实

验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班 而后就可以将其导入Artemis程序中进行拟合。



上机练习
北
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B
eijing S

8、保存文件

同
步
辐

S
ynchrotron R 推荐！辐

射
装

R
adiation F

推荐！

装
置

F
acility

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

XX

射
线
射
线

和
数
和
数

Athena提供了多种文件保存格式，如果要提供给Artemis进行
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

拟合，需要将数据保存成 χ(k)，或者工程文件（*.prj）。推荐后者，

将文件保存为Co3O4.prj，以备Artemis拟合使用。
实
验
实
验

习
班
习
班

实
验
实
验

习
班
习
班
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