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X射线吸收精细结构（X-ray Absorption Fine Structure，XAFS）谱学技术源

自同步辐射光源的发展，凭借其对局域电子结构与原子近邻配位环境的高敏感性，

已成为材料科学、化学、催化、能源等领域不可或缺的先进表征手段。传统 XAFS

测试依赖大型同步辐射装置，受限于机时紧张、实验周期长及样品环境复杂等瓶

颈，难以满足常规科研的高频次、快速反馈需求。近十年来，随着微焦 X 射线

源、高分辨率晶体分析器与硅漂移探测器（SDD）等关键技术的突破，国际国内

台式 XAFS 仪器相继应运而生，实现了实验室级别下高信噪比、高能量分辨的

XAFS测量，显著提升了科研的自主性与通量。

XAFS原理基于 X射线与物质相互作用的基本物理过程：当入射 X射线能

量达到某一元素的吸收边阈值时，其内层电子被激发生成光电子，该光电子在向

外传播过程中受到邻近原子的散射，导致出射波与散射波发生干涉，从而调制 X

射线吸收系数，形成精细的振荡结构。XAFS技术因其对短程有序结构高度敏感

且不依赖长程周期性，特别适用于非晶、纳米、表面/界面及低浓度掺杂体系的

结构解析，是 XPS、XRD 与 TEM 等技术的重要补充。典型的 XAFS 谱可分为

两个关键区域：

X射线吸收近边结构（XANES）：涵盖吸收边前约 10 eV至边后约 50 eV范

围，对元素价态、空轨道占据情况、对称性及杂化状态高度敏感。每一种元素都

有其特征的吸收边系，因此 XANES可用于元素的定性分析。此外，吸收边的位

置与元素的价态相关，氧化态增加，吸收边会向高能端移动（一般化学价+1，吸

收边移动 2~3 eV），对于同种元素，通过吸收边位移可直接反映过渡金属氧化态

的变化。

扩展 X射线吸收精细结构（EXAFS）：位于吸收边后 50~1000 eV 区间，

主要反映光电子的单次散射信息，通过傅里叶变换与拟合分析，可定量获得吸收

原子与配位原子之间的配位数、键长、配位种类及无序度（Debye-Waller因子），

空间分辨可达 0.01~0.02 nm。



图 1、 典型的 Fe 元素 X射线吸收谱（图片来源：J. Am. Chem. Soc., 2025, 147, 36494）

由于同步辐射光源资源有限，为突破大型光源的使用限制，多年来全球范围

内加速推进台式 XAFS系统研发。当前主流技术路线包括微焦斑 X射线管+多层

膜单色器、毛细管聚焦 X射线源以及预单色固定能量 X射线管等。其中，基于

Johann或 Johansson几何构型的弯曲晶体分析系统结合偏振X射线源（如Mo Kα）

与多通道 SDD探测器，已成为高性能台式设备的核心架构。

在进口设备方面，代表产品如 EasyXAFS系列，在 Cu、Fe、Ni、Pt等元素

K边已实现接近同步辐射的数据质量；另外，Sigray公司的台式仪器在 X射线光

源上也有专利性的技术优势。在国产设备方面，近年来也取得显著突破。多家科

学仪器公司（如安徽吸收谱仪、安徽创谱、国创科学仪器等）在政府的大力支持

下，与国内顶尖科研院校合作，致力于 X射线科学仪器的自主研发与产业化。

国内公司聚焦台式 XAFS谱仪的工程化开发，围绕“原理匹配性、性能可靠性、

场景适配性、服务可持续性”四大核心维度，构建国产中高端 XAFS仪器的选型

与应用体系。目前，国产设备在能量分辨（目前约 1~2 eV）、微区聚焦能力（空

间分辨率约 50 μm）等方面已达到国外同类产品的性能水平，尤其在性价比、本

地化服务响应（24小时技术支持、365天服务承诺）和定制化适配方面展现出更

明显优势，正逐步进入高校、科研院所及企业研发中心，推动 XAFS技术的普及

化与自主可控。

目前已实现商业化的高端设备集成高亮度微焦 X射线源或双束 X射线源、
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精密单色系统与低噪声探测模块，支持透射与荧光模式切换，适用于粉末、薄膜、

液体等多种样品形态，并已在催化材料价态演化、电池界面反应原位监测等场景

中实现良好的应用验证。

下面介绍几个典型的台式 XAFS设备应用实例。

应用实例一：双金属纳米结构催化剂构效关系解析

研究人员利用柯肯达尔效应构筑了一种 Cu/Ru 异质界面空心纳米结构催化

剂[1]。该结构通过“界面效应—级联催化—纳米限域”的协同作用，有效降低了

硝酸盐电还原制氨过程中的能垒并加快中间体转化。在关于催化剂电子结构演变、

界面电荷转移及反应机理的深入分析中，研究人员利用台式 XAFS仪器对催化剂

在反应过程中的电子结构演变进行了实时原位追踪（图 1），确认了 Cu在反应中

保持金属态，并在负电位下表现出电子富集，有利于 NO3− 的吸附与活化；结合

XPS等表征方法以及 DFT计算充分揭示了 Cu向 Ru的电子转移行为，系统阐明

了三重协同机制对提升 NO3−电还原制 NH3效率的关键作用，为其高效催化性能

提供了有力支撑。

图 2、 Cu/Ru 异质界面空心纳米结构催化剂结构与电子性质（图片来源：Adv. Funct.

Mater., doi.org/10.1002/adfm.202525702）



应用实例二：单原子锚定高熵氧化物界面电场工程对硫锂电池性能的影响

锂硫电池在极端充电条件下，存在多硫化物穿梭效应和缓慢的硫氧化还原动

力学难题，制约着其实际应用。对此，研究人员创新性地将单原子 Cu锚定在高

熵氧化物（PHEO）上，利用二者逸出功差异成功构建了界面内建电场，该电场

通过重排电荷密度、优化电子态，极大地加速了锂硫电池中 Li2S的氧化分解动

力学，从而成功实现了锂硫电池的极端快速充电[2]。在该研究中，利用台式 XAFS

仪器对 Cu的电子结构及其配位环境进行了深入分析（图 2），确认了 Cu的原子

级分散，且 Cu原子并非取代钙钛矿 ABO3中 B位阳离子，而是通过 Cu-O-M键

锚定在 PHEO表面，形成了配位不饱和的活性位点。此外，对 B位金属进行 XAFS

分析表明，这些金属中心的电子密度降低，电子被部分抽走，在引入 Cu单原子

后，它们的 M-O 键长发生了系统性增长，有力证实了 Cu锚定导致的电子离域

和电荷密度重排。

图 3、Cu-PEHO 中 Cu元素的 XPS 与 XAFS 相关谱图（图片来源：ACS Catal., 2025, 15,

16165）



应用实例三：TiNOx调控 FeCo合金催化机制研究

在多相催化中，双金属纳米粒子的尺寸和组成对催化剂的反应性能至关重要，

然而控制双金属纳米粒子的成核是一个巨大的挑战。研究人员通过对 TiN载体进

行 O原子功能化处理来调控纳米粒子的生长，从而形成均匀分散的双金属合金

提高催化反应活性[3]。在关于Co-Fe双金属催化剂相变与载体之间的关系研究中，

利用台式 XAFS仪器对合金元素进行局域结构分析，结果显示 FeCo/TiN-O-2中

Co-Fe 键形成，且电子由 Fe 向 Co 转移，验证了合金结构的电子效应（图 3）。

在费托合成反应中，Co0.7Fe0.3合金纳米颗粒表现出最佳的催化性能，XAFS分析

为深入理解催化体系中 Fe-Co催化剂的结构与催化活性关系提供了直接的证据。

图 4、解析双金属催化剂的相态与结构演变

这些典型应用案例充分表明，台式 XAFS仪器不仅具备与同步辐射方法高度

一致的结构解析能力，更以高通量、低门槛、原位兼容等优势，成为材料研发中



“结构—性能”关系研究的利器，将台式 XAFS仪器纳入常规表征体系，尤其在

催化剂设计、储能机制、环境行为等方向，可以实现从“看到”到“理解”材料

微观世界的跨越。

尽管台式 XAFS在轻元素（如 C、N、O K边）与低浓度样品（< 0.5 wt%）

检测方面仍具挑战，但随着探测器效率与数据反演算法（如 FEFF、Demeter）的

持续优化，其应用边界将不断拓展。随着国家对高端科学仪器自主可控的战略推

动，大大促进了国产化加速与技术迭代。国产台式 XAFS设备将在光源亮度、能

量分辨、微区聚焦与自动化程度等方面持续升级，未来有望实现 5~10 μm级微区

XAFS（μ-XAFS）能力，拓展至环境颗粒物、生物组织切片等复杂样品的 mapping

分析。此外，台式 XAFS 设备的发展将不仅局限于吸收谱，更将拓展深化与 X

射线发射谱（XES）的联合应用。XES通过探测 X射线激发后特征荧光的发射

能量与线型，可提供关于价电子结构、轨道杂化、电荷转移通道等互补信息。例

如，Kβ XES对过渡金属的 3d电子态高度敏感，结合 XANES可实现氧化态与共

价性的解耦分析；VtC-XES（valence-to-core）甚至可间接反映配体的价层电子分

布。台式 XAFS/XES深度联用将有望在实验室级别实现“吸收—发射”二维谱

学分析，构建更完整的电子结构图谱，为新型催化剂设计、量子材料研究提供前

所未有的洞察力。伴随智能化与多模态融合的发展趋势，结合原位气-固反应池、

电化学池与温控装置，台式 XAFS将更深度融入原位/工况表征平台，并与 XPS、

XRD、Raman、MS等技术联用，实现多维度、多尺度的动态结构解析。

化学所分析测试中心光电子能谱组在 2025年底引入了一台国产台式 X射线

精细结构谱仪（型号：RapidXAFS 1M），并于 2026年 1月正式对全所开放，测

试项目包括 XAFS、XES和原位测试等。目前该仪器采用专人管理测试，接收送

样模式。

该仪器配备 2.0 kW的 X射线源（Mo靶），16块单色器晶体。常规工作模式

为透射式 XAFS，目前检测元素范围包括：Ti、V、Mn、Fe、Co、Ni、Cu、Zn、

Ga、Ge、Se、Kr、Sr、Y、Hf、Ta、W、Ir、Pt、Pb、Bi、La、Ce、Sm、Eu、

Gd、Dy、Ho、Er、Tm、Yb、Lu、Th、U、Np、Pu。可提供以下测试信息：（1）

指定元素的近边吸收谱（XANES），用于分析元素的化学状态和价态；（2）扩展

边吸收谱（EXAFS），用于分析目标元素原子局域环境的配位结构以及配位原子



种类、无序度等；（3）X射线发射谱（XES），用于分析原子的氧化态、自旋态、

质子化状态等信息。送样要求：样品无毒，粉末样品粒径 ≤ 50 μm，样品量不少

于 0.2 g；块体薄膜厚度需满足透射测试要求；原位测试样品需要先到实验室进

行评估。

该仪器技术参数如下：

1.XAFS能量范围 5~20 keV，可扩展至 25 keV；

2.能量分辨≤1.5 eV（7~9 keV），布拉格角范围 55~85°；

3.重复性≤30 meV@24 h，无需重复的单色仪校准；

4.检测器处单色 X射线有效计数率≥2×106 photons/sec（7~9 keV）；

5.XES能量分辨 ≤2.0 eV（7~9 keV）；

6.XES重复性 ≤30 meV能量尺度漂移；

7.可实现二次电池、原位电催化、原位光催化实验。
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