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同步辐射实验配置对晶体摇摆曲线的影响
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摘要:为了精确测量加工、夹持、装调等工艺引起的晶体摇摆曲线的微小变化,建立了高分辨的在线检测系统.研究了同

步辐射实验配置对晶体摇摆曲线的影响.首先利用 DuMond图解法定性分析了不同实验配置中光束带宽和角发散的影

响,根据 DuMond图解结果和 X射线晶体动力学衍射理论,推导出晶体摇摆曲线宽度的经验公式.然后研究了同步辐

射在线检测系统提升角分辨率的方法,利用高指数面的Si(３３３)切槽晶体、Si(７７５)定能量分析晶体抑制光束的带宽和角

发散,调制出高分辨的检测光束.最后在上海光源 X光学测试线搭建了检测系统,测量了Si(１１１)晶体摇摆曲线并验证

了经验公式.实验结果表明,Si(１１１)晶体摇摆曲线半高宽的测量值４．７９″＠１２．７６３keV,与动力学衍射的理论值４．７０″
差值在２％以内,可满足晶体摇摆曲线微小变化的检测需求.
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Abstract:AhighＧresolutiondetectionsystemwasestablishedonabeamlinetoaccuratelymeasurethe
slightbroadeningofcrystalrockingcurves,causedbycutting,clamping,adjustment,andother
processes．Further,theeffectoftheconfigurationofthesynchrotronradiationexperimentonthe
rockingcurveofacrystalwasstudied．First,theeffectsofdifferentexperimentalconfigurationson
thebeambandwidthandangulardivergencewereanalyzedbyproducingDuMonddiagrams．Usingthe
DuMonddiagramresultsandXＧraycrystaldynamicsdiffractiontheory,anempiricalformulaforthe
rockingcurvewidth wasderived．Moreover,a methodtoimprovetheangularresolutionofthe



synchrotronradiationdetectionsystemwasstudied．AhighＧindexsurfaceSi(３３３)channelＧcutcrystal
andaSi(７７５)monolithicdoubleＧcrystalmonochromatorareusedtosuppressthebandwidthand
angulardivergenceofthebeamandmodulateahighＧresolutiondetectionbeam．Finally,adetection
systemwasbuiltontheXＧraytestbeamlineattheShanghaiSynchrotronRadiationFacility．The
rockingcurveoftheSi(１１１)crystalwasmeasuredbythesystem,andthemeasuredresultverifiedthe
empiricalformula．TheexperimentalresultsshowthatthemeasuredvalueofthefullwidthathalfＧ
maximumfortherockingcurveoftheSi(１１１)crystalis４．７９″at１２．７６３keV．Thismeasuredvalueis
within２％ofthetheoreticalvalueof４．７０″fordynamicaldiffraction,allowingsmallchangesinthe
rockingcurvesofcrystalstobedetected．
Keywords:synchrotronradiation;highenergyresolutionexperimentconfiguration;rockingcurve;

parallelandantiparallelarrangements;DuMonddiagram

１　引　言

同步辐射光束线通常选用完美的单晶硅作为

单色器的分光元件[１],在４~３０keV 能量范围内

提供能量分辨率约为１０－４的单色光,满足各种科

学实验的需求[２Ｇ３].晶体的性能直接影响出射光

束的带宽、通量及波前特性等,因此需要对晶体的

粗糙度、面形误差、形貌、反射率和摇摆曲线等多

项性能做出评价.晶体粗糙度和面形误差的评价

使用白光干涉仪和面形干涉仪来完成;晶体的形

貌、反射率及摇摆曲线的检测,则利用 X 射线的

双晶衍射成像、衍射/反射实验方法来实现.其

中,比较简单的定量评价晶体衍射性能的方法是

测量晶体的摇摆曲线[４].
在形式上,晶体衍射的摇摆曲线反映的是某

个晶体面衍射的反射率和角分布.晶体的缺陷或

加工/夹持的应力都会造成摇摆曲线的展宽[５],但
是一般情况下这种变化量很小,远低于完美晶体

理论的达尔文带宽(约几秒),因此,为检测晶体摇

摆曲线的微小变化,需要建立高精度的检测方法.
晶体摇摆曲线的表征方法是测量衍射强度随衍射

角θ变化的曲线,通常是转动晶体的衍射角,用 X
射线探测器测量晶体对入射光束的衍射强度.

表面上看,晶体摇摆曲线的测量精度取决于

检测系统的角分辨能力,但由于 X射线晶体衍射

中存在波长(能量)与角度的耦合现象,能散会体

现在摇摆曲线中,使用同步辐射光测量晶体的摇

摆曲线,能散则主要体现在光束带宽和光源角发

散两个方面.目前,上海光源一期线站中的 X射

线衍射线站的角分辨为３．６″[６Ｇ７],可满足粉末类晶

体样品的测试需求,但是无法检测晶体摇摆曲线

的微小变化,需要建立更高分辨的检测系统.
同步辐射高分辨检测系统,通常利用高指数

面晶体对光束的带宽及角发散进行抑制,如欧洲

同步辐射光源的专用高分辨光束线(ID１８)用高

指数面晶体的组合,调制出分辨率达３×１０－８的

光束[５],但是整个系统中光学元件繁多、运动机构

复杂,“移植”到常规光束线上的困难极大.因此,
需要在通用光束线站上,利用高指数面分析晶体

调制出高分辨的光束,用于晶体摇摆曲线的高精

度表征.
本文利用 DuMond作图法[８]对不同实验配

置下晶体摇摆曲线的含义进行解析,并结合 X射

线晶体动力学衍射理论推导出经验公式.在上海

光源 X 光 学 测 试 线[９],利 用 定 能 量 分 析 晶 体

(Monolithic Double Crystal Monochromator,

MDCM)[１０]搭建了一套高分辨的检测系统.该系

统测量的Si(１１１)晶体摇摆曲线的半高宽与理论

值基本一致,实现了晶体摇摆曲线微小变化的高

精度表征.

２　晶体摇摆曲线的表征

利用同步辐射X射线检测晶体的摇摆曲线,
主要影响因素是入射光束的带宽和角发散.它们

对测量结果的影响可用 DuMond图解法进行定

性分析,分析结果表明Si(７７５)的 MDCM 可以将

光束的带宽和角发散压缩两个量级,提供高分辨

的检测光束.
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２．１　晶体摇摆曲线测量原理

同步辐射晶体摇摆曲线的检测,常用θ角扫

描法.实验过程是转动晶体的衍射角θ,用 X射

线探测器测量晶体对入射单色光的衍射强度,该
过程用晶体的反射率曲线的描述如图１所示(彩
图见期刊电子版),图中横轴为被测晶体衍射角与

布拉格角θB的差值.图１(a)中的纵轴是反射率,
蓝色虚线为被测晶体的反射率曲线,红色实线为

检测光束反射率曲线;图１(b)中的纵轴是被测晶

体与检测光束角发散曲线重叠部分的积分值,曲
线是就是晶体的摇摆曲线.以 Si(１１１)晶体为

例,测量时被测晶体由低角向高角转动,即图１(a)
中蓝线的横向移动,同时监测出射光束的通量,得
到图１(b)所示的通量与角度的关系曲线,利用高

斯函数拟合计算得到晶体摇摆曲线的半高宽.图

１中检测到的带宽 ΔθA中包含了光束的带宽和发

散角,这是晶体摇摆曲线测量的主要误差源,此外

影响测量精度的因素还包括晶体转动精度和探测

器接收光束的角发散.

(a)被测晶体角度转动的扫描过程

(a)Anglerotationscanningprocessofthemeasuredcrystal

(b)检测光束与晶体角发散曲线重叠部分积分值的曲线

(b)Integralvaluecurveoftheangeldivergencecurve

overlappingpartofthetestbeamandthecrystal
图１　晶体摇摆曲线测量结果

Fig．１　Measurementresultofcrystalrockingcurves

２．２　高分辨的检测光束

高分辨光束是指窄带宽、低角发散度的 X射

线束,由于X射线晶体衍射中存在角度与能量的

耦合,需要同时抑制光束的带宽和角发散来提升

检测光束的品位.同步辐射上通常用高指数面晶

体来调制光束的带宽和发散角,高指数面晶体与

被测晶体组合成一个多晶衍射系统.在多晶衍射

系统中,两块晶体满足 X射线衍射的位置关系有

消色散和色散两种,当两晶体表面的法线位于第

一晶体衍射线或第二晶体入射线的两侧时为消色

散配置;当两晶体表面的法线位于第一晶体衍射线

或第二晶体的入射线的同侧时为色散配置.晶体

色散和消色散的配置分别用(＋,－)和(＋,＋)来
表示,两块完全相同品位的晶体用(m,m)表示,两
块不同品位的晶体用(m,n)表示.

根据检测光束分辨率的不同,本文尝试了４
种不同的实验配置,检测光束的指标如表１所示:
实验(１)和(２)分别是单色器的基波和三次谐波;
实验(３)是单色器三次谐波与Si(３３３)切槽晶体

色散配置组合获得的出射光;实验(４)是单色器基

波与Si(７７５)的 MDCM 组合获得的出射光.上

述实验配置中的 MDCM 仅能允许特定能量的 X
射线 出 射,因 此 选 择 Si(７７５)指 数 面 工 作 的

１２􀆰７６３keV进行在线测试和理论计算.

表１　四种实验配置中检测光束的达尔文宽和能量

带宽＠１２．７６３keV

Tab．１　Darwinandenergybandwidthofdetectionbeamin

fourexperimentalconfigurations＠１２．７６３keV

实验 单色器晶体
调制晶体

指数 配置关系
ΔθA/(″)θA/(°) ΔE/eV

１ Si(１１１) — — ４．７０ ８．９１ １．８５

２ Si(３３３) — — １．０８ ２７．６９ ０．１３

３ Si(３３３) Si(３３３)(＋,＋) １．０８ ２７．６９ ０．１３

４ Si(１１１) Si(７７５)(＋,＋) １．４８ ８２．７２ ０．０１

上述４种实验配置调制的检测光束用能量带

宽进行表述,根据布拉格衍射公式的微分式进行

计算,即有[１１]:

ΔE
E ＝ ΔθA

tanθA
, (１)

其中:ΔE 为检测光束的能量带宽,E 为检测光束

的光子能量,ΔθA 为检测光束的带宽,θA 为调制

检测光束晶体的布拉格角.检测光束的能量带宽
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计算结果如表１所示,由表可以看出理论能量带

宽随着指数面的增加而降低.MDCM 的高角度

布拉格衍射,将检测光束带宽降低至Si(１１１)带
宽的百分之一,同时 MDCM 中双切槽晶体的色

散配置的结构,将发散角抑制在Si(７７５)达尔文带

宽以内,因此,MDCM 可调制出极高分辨的检测

光束[１２].

２．３　晶体摇摆曲线及DuMond图解

DuMond图解法是基于布拉格衍射方程中衍

射角度与波长的关系,用来解释晶体衍射光束线

宽与角宽的关系.这里用 DuMond图解法对４
种实验配置下Si(１１１)晶体摇摆曲线的测量进行

分析.

２．３．１　检测光束角发散的影响

同步辐射检测光束的角发散由两个因素决

定:一是光源的发散角,上海光源(SSRF)X光学测

试线光源垂直方向的发散角约为１３．８″;二是光束

线的接收孔径,X光学测试线距离光源１８．２m的

白光狭缝１mm的垂直开口的接收角为１１．３″.二

者耦合后,光束的角发散为１１．３″(图２).

图２　单色器Si(１１１)出射光束检测的 DuMond图

Fig．２　DuMonddiagrammeasuredbybeamsfromSi(１１１)

ofmonochromator

单色器 Si(１１１)晶体与被测晶体有消色散

(＋m,－m)和色散 (＋m,＋m)两种配置,其

DuMond图如图２所示(彩图见期刊电子版),浅
蓝色表示单色器双晶的接收角和带宽,黄色部分

为狭缝定义的出射光束的角度和带宽窗口,蓝色

虚线为被测晶体的扫描示意图.在图２中,消色

散的配置下被测晶体的窗口与单色器出射光束的

窗口平行,被测晶体转动角相对于出射光束窗口

的长边横向移动.消色散配置下晶体摇摆曲线为

被测晶体的窗口与检测光束窗口的卷积,其角宽

度为:

Δθ＝ Δθ２
A＋ω２

D, (２)
其中Δθ为被测晶体摇摆曲线的宽度.

ΔθA＝ωD/２, (３)
其中:ΔθA 为 单 色 器 双 晶 出 射 光 束 的 理 论 带

宽[１１],ωD 为晶体的达尔文带宽.
晶体色散配置的 DuMond图中,被测晶体与

检测光束有大于９０°的夹角,被测晶体的窗口沿

检测光束窗口长边横向带宽的角发散移动,能量

带宽也被投影到了转角中,其角宽度为:

Δθ＝ Δθ２
A＋ω２

D＋(α×θSlit)２＋(α×ΔθA)２,(４)
其中:ΔθSlit是检测光束的角发散,α是发散角的展

宽因子.第一项和第二项为检测光束和被测晶体

接收角的影响;第三项和第四项为狭缝和单色器

晶体角发散的影响.由于色散配置的被测晶体与

单色器晶体均是Si(１１１),二者 X射线衍射的布

拉格角相同,因此扩展因子α＝２.
由图２可知,被测晶体消色散配置的扫描方

式中,影响因素仅包含检测光束带宽;色散配置则

卷积了狭缝和双晶的发散角、及检测光束带宽,消
色散配置的测量结果更接近被测晶体摇摆曲线的

真值.因此,无法调制出高分辨光束的光束线站,
需要采用消色散配置测量晶体的摇摆曲线.

如表１所示,使用高指数面晶体可降低光束

的带宽和角发散,Si(３３３)将光束的角发散降低

至四分之一、带宽降低一个量级.用单色器的三

次谐波作为检测光束,单色器晶体与被测晶体消

色散配置的 DuMond图如图３所示.由于被测

晶体与单色器晶体的指数面不匹配,检测光束的

发散角引入到晶体摇摆曲线的测量结果中,式(２)
中发散角的影响变为:

θSlit－arcsinsinθSlit

３ ≈２θSlit

３ ． (４)

双晶带宽的影响变为:

ΔθA－arcsinsinΔθA

３ ≈２ΔθA

３ ． (５)

所以用单色器的 Si(３３３)出射光束检测时,
晶体的摇摆曲线为:

Δθ＝ Δθ２
A＋ω２

D＋ ２
３×θSlit

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

＋ ２
３×ΔθA

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

．

(６)
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根据DuMond图解的结果,仅利用单色器双

晶的出射光束,无法满足晶体摇摆曲线微小变化

的检测需求,需要配置高指数面的分析晶体来抑

制光束的角发散和带宽.

图３　单色器Si(３３３)出射光束检测的 DuMond图

Fig．３　DuMonddiagrammeasuredbybeamsfromSi(３３３)

ofmonochromator

２．３．２　能量带宽的影响

在实验站上配置 Si(３３３)的切槽晶体,与单

色器的Si(３３３)晶体色散配置的 DuMond图解如

图４所示.单色器的晶体可作为狭缝限制光束的

角发 散,将 Si(３３３)带 宽 和 ΔθDCM 分 别 替 换 公

式(７)中的ΔθSlit和θSlit,得到该配置的晶体摇摆曲

线的表达式:

Δθ＝ Δθ２
A＋ω２

D＋ ２
３×ΔθDCM

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

＋ ２
３×ΔθA

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

．

(８)

图４　Si(３３３)切槽晶体出射光束检测的 DuMond图

Fig．４　DuMonddiagrammeasuredbybeamsfromSi(３３３)

channelcutcrystal

MDCM 由一块晶体整体切割而成,结构如

图５所示,两个色散配置的切槽晶体将光束的带

宽和发散角控制在晶体的本征带宽内.MDCM
用于晶体摇摆曲线检测的 DuMond图解如图６
所示,参考上述色散配置切槽晶体的表达式(８),
用ΔθA替换 ΔθDCM 即为 MDCM 出射光测量的晶

体摇摆曲线的表达式.由于ΔθA的值小于被测晶

体的达尔文带宽的百分之一,可以忽略,公式中仅

有晶体的本征带宽项,因此该配置测量的晶体摇

摆曲线最接近理论值.

图５　定能量分析晶体结构示意图

Fig．５　SchematicdiagramofMDCM

图６　Si(７７５)的定能量分析晶体出射光束检测的DuMond图

Fig．６　DuMonddiagrammeasuredbybeamsfromSi(７７５)

MDCM

３　实验及结果分析

上海光源 X 光学测试线(BL０９B)是专用于

光束线设备及光学元件的检测平台.利用 X 光

学测试线的单色器双晶及分析晶体,调制出４种

带宽的检测光束,测试了Si(１１１)晶体的摇摆曲

线.实验中,转动精度为０．０２５″的高精度转台

(KOHZUKTGＧ１６W)用于转动被测晶体,密封于

腔体内的光电二极管用于出射光强度的探测,吉时

利６４８５电流表用来采集衍射光束的光电流信号,
用LabView软件编写了运动控制及采集程序.
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３．１　实验布局及测试结果

检测实验的光学布局如图７(a)所示.在测试

中,首先将单色器的工作能量调至１２．７６３keV;然
后调整消色散配置的被测晶体投角,使它满足 X
射线布拉格衍射条件,最后测量衍射光强随投角

的变化,对应的曲线即晶体的摇摆曲线.色散配

置的模式则将被测晶体旋转１８０°后,按照上述过

程进行测量.两种实验配置的测量结果如图８所

示,消色散和色散配置摇摆曲线的半高宽分别为

５．７８″和２４．３９″.
在光束中插入铝箔时(图７(a)),可通过铝材

料对不同能量X射线的吸收差异将基波过滤掉,
用单色器三次谐波作为检测光束.当配置铝箔厚

１００μm时,４．２５４keV的基波通量可被抑制４个

量级(透射率为３．５×１０－４),光电流约为３nA,三
次谐波１２．７６３keV的光子通量降低值为７２％,即
检测光束中１２．７６３keV的光子数比４􀆰２５４keV的

光子数高两量级.测量结果如图９中蓝线所示(彩
图见期刊电子版),光子通量的峰值为１２０nA,晶
体摇摆曲线的半高宽为８．５７″.

(a)单色器出射光的检测光路

(a)OpticalpathforbeamdetectionfromtheDCM

(b)Si(３３３)切槽晶体出射光的检测光路

(b)OpticalpathforbeamdetectionfromSi(３３３)

channelＧcutcrystal

(c)Si(７７５)定能量分析晶体出射光的检测光路

(c)OpticalpathforbeamdetectionfromSi(７７５)MDCM

图７　Si(１１１)晶体摇摆曲线的检测光路

Fig．７　OpticalpathforSi(１１１)rockingcurvemeasurement

图８　单色器出射光测量的Si(１１１)摇摆曲线

Fig．８　RockingcurvesofSi(１１１)measuredbybeams

fromDCM

Si(３３３)切槽晶体与单色器Si(３３３)晶体的色

散配置的光学布局如图７(b)所示.首先将单色

器的工作能量调整至４．２５４keV,并用１００μm厚

的铝箔消除光束中的基波;然后,调整Si(３３３)切
槽晶体满足衍射条件,并将衍射光强调整到最大;
最后将被测晶体移进光路并调整晶体满足衍射条

件,转动被测晶体的投角测得晶体的摇摆曲线,结
果如图９中红线所示.

图９　单色器Si(３３３)和Si(３３３)切槽晶体出射光测量的

Si(１１１)摇摆曲线

Fig．９　RockingcurvesofSi(１１１)measuredbybeams

fromSi(３３３)ofDCM andSi(３３３)channelＧ

cutcrystal

MDCM 调制的高品位检测光束,首先是将单

色器 的 工 作 能 量 调 整 至 １２．７６３ keV,然 后

MDCM 调 整 至 满 足 ４ 块 晶 体 的 衍 射 条 件

(图７(c)),最后将被测晶体移进光路并测量其摇

摆曲线(见图１０).
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图１０　Si(７７５)定能量分析晶体出射光测量的Si(１１１)摇
摆曲线

Fig．１０　RockingcurveofSi(１１１)measuredbybeamof
Si(７７５)MDCM

３．２　结果分析及讨论

单色器的基波作为检测光束的测量结果如图

８所示,消色散配置的晶体摇摆曲线的半高宽为

５．７８″,色散配置的结果为２４．３９″.色散配置的峰

值通量低于消色散配置的值,但是二者摇摆曲线

的积分值一致,原因是被测晶体调制了衍射光束

的光子通量.色散配置的检测结果中低角到高角

的通量值逐渐降低,反映了晶体的动力学衍射

特性.

Si(１１１)晶体在１２．７６３keV能量的达尔文带

宽为４．７０″,代入公式(３)中得到消色散配置的结

果为５．７６″;将狭缝定义的发散角１１．３″、Si(１１１)
带宽４．７０″及展宽因子２,代入公式(４)中,计算得

到的色散配置结果为２４．２５″,两个计算结果均与

测量值一致.实验结果也验证了消色散配置可消

除检测光束角发散的影响,色散配置结果中角发

散的误差比重较大.
单色器的三次谐波作为检测光束的测量结果

为８．５７″,与理论结果８．９３″存在一定的差异,单
色器高指数面晶体虽然可以将光束的带宽降低一

个量级,但由于两晶体的布拉格角不匹配,在实验

结果中引入了光束角发散误差.光束线上色散配

置Si(３３３)切槽晶体,在将光束带宽和角发散的

影响抑制到其达尔文带宽内,实验结果５􀆰０５″与

理论值４．８３″的差值在５％以内,可满足Si(１１１)
晶体摇摆曲线的变化大于１″的检测需求.

Si(７７５)在１２．７６３keV的能量带宽为０．０１eV,

与被测 晶 体 的 达 尔 文 带 宽 相 比 可 以 忽 略,用

MDCM 调制的光束测量得到晶体摇摆曲线为

４􀆰７９″,与动力学衍射理论值４．７０″的差小于２％,
可满足晶体摇摆曲线微小变化的检测需求.调整

MDCM 满足衍射条件的实验难度较大,且出射光

束的通量较低(峰值１８０pA),仅适用于晶体动态

压弯过程中摇摆曲线变化的检测.
实验结果表明,晶体摇摆曲线的测量结果与

经验公式的计算结果基本吻合,经验公式可为晶

体摇摆曲线的定量评价提供依据.高指数面的

Si(３３３)晶体需要色散配置才能同时抑制光束的

带宽 和 角 发 散,调 制 出 高 分 辨 的 检 测 光 束.

MDCM 仅能调制出特定能量的高分辨光束满足

晶体检测的需求,而高指数面切槽晶体的色散配

置可满足晶体在一定能量范围的检测需求.

４　结　论

本文利用DuMond图解法,对４种实验配置

调制出的检测光束用于Si(１１１)晶体的测量进行

了定性解析,该方法直观地解释了晶体摇摆曲线

的物理意义,并且分析了光束角发散、带宽对晶体

摇摆曲线测量的影响.根据 DuMond图解及 X
射线晶体动力学衍射理论,推导出各种实验配置

条件下Si(１１１)晶体摇摆曲线的经验公式,为定

量评价晶体的摇摆曲线提供理论依据.在上海光

源X光学测试线搭建了检测系统并测试了晶体

的摇摆曲线,结果表明:相同指数面的晶体色散配

置时光束的角发散影响较大;高指数的晶体可以

降低光束带宽的影响,但是晶体布拉格角的匹配

问题引入了发散角误差;高指数面晶体需要色散

配置才能调制出高分辨的检测光束,满足一定能

量范围内晶体摇摆曲线的测量;MDCM 出射的高

分辨光束,在特定能量１２．７６３keV下测得晶体摇

摆曲线的值为４．７９″,与 X射线晶体动力学衍射

的理论值４．７０″的差在２％以内.总之,在同步辐

射光束线上,通过高指数面晶体的色散配置可以

调制出高分辨的检测光束,从而满足加工、夹持、
装调等工艺引起晶体摇摆曲线微小变化的检测

需求.
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