
 

 

 
 

序 

1912 年劳厄(Max von Laue)将晶体视为三维光栅，利用 X 射线管发出波长与

晶体原子间距相当的 X 射线照射硫酸铜晶体，发现了 X 射线的衍射现象，随后

与布拉格父子(William Henry Bragg 和 William Lawrence Bragg)等开创了 X 射线

衍射理论及应用，至 20 世纪四五十年代，X 射线衍射的原理、方法就已基本建

立，用于晶体物质结构分析，应用范围覆盖了固体物理学、矿物学、化学、分子

生物学，推动了材料工程、医药及生物工程、表面工程、机械工程等领域的技术

进步。 
随着人们对晶体物质内部晶体结构及其变化的无损分析需求，在 20 世纪中

期发明了中子衍射的方法和技术，在 20 世纪后期又发明了高能同步辐射的短波

长 X 射线衍射方法和技术，实现了厘米级至分米级厚度材料内部的物相、织构、

应力、晶体取向等的无损检测分析，广泛地用于基础研究和工程应用。但是，中

子衍射、高能同步辐射的短波长 X 射线衍射属于国家级的大型科学实验装置，造

价高(数十亿人民币)、维护使用费用贵、占地面积大、配套设施多、使用不方便(需
要预约排队)等。为此，《短波长特征 X 射线衍射》一书作者基于光的波粒二象性

原理，利用重金属靶 X 射线管辐射波长为 0.2Å 左右的短波长特征 X 射线，研究

发明了短波长特征 X 射线衍射方法和仪器，实现了厘米级厚度材料内部的物相、

织构、应力、单晶取向等的无损检测分析。该技术和仪器除了可以放在实验室进

行科学实验外，还可以用于生产现场的实时监测或检测。 
该书是作者研究发明短波长特征 X 射线衍射二十年来在理论与工程应用方

面的总结，着重阐述短波长特征 X 射线衍射的原理、方法，介绍短波长特征 X
射线衍射仪器以及在铝、钛、钢、镍基高温合金等材料/工件的若干工程应用，

对 X 射线衍射分析、材料、机械制造等领域的工程技术人员具有很高的参考

价值。 

 
周上祺 

2023 年 8 月于重庆 
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前  言 

1996 年，X 射线衍射研究的前辈——周上祺教授针对利用表面残余应力难以

评价铍合金焊接工艺参数和服役可靠性的难题，提出了利用常规衍射所用波长为

2Å 左右的特征 X 射线无损测定焊接残余应力及其沿层深分布的方案。随后，本

书作者提出了采用准直光路方式解决定点探测铍合金电子束焊接件内部衍射信

息的问题，并利用 CrKα衍射的 X 射线应力分析仪，最终无损测定了铍合金电子

束焊接件沿层深的残余应力及其分布，其装置和方法于 2000 年获得了中国发明

专利授权。由于 CrKα对常用铝、硅、钛、钢等材料及其制品的穿透性太弱(仅数

微米至数百微米)，该技术难以无损检测分析这些常用材料内部的晶体结构(如物

相、单晶取向等)或晶体结构变化(如应力、织构等)。 
20 世纪中后期，发达国家发明了中子衍射、高能同步辐射的硬 X 射线衍射

等大型科学实验装置及其技术，从晶体内部原子的排列和内部势能的层级，支撑

了发达国家科学技术的长足发展和高、精、尖装备的研发生产。而我国的中子衍

射装置于 2014 年才建成，高能同步辐射及其短波长 X 射线衍射装置计划于 2025
年建成。 

为此，本书作者经过数年的深思，在 2000 年摒弃了晶体衍射单色化等已有

的传统单色化技术，基于光的波粒二象性原理，利用重金属靶 X 射线管辐射波长

为 0.2Å 左右的短波长特征 X 射线对铝、硅、钛、钢等常用材料的强穿透性，提

出了研发短波长特征 X 射线衍射的设想，试图解决当时我国还不能无损检测分析

晶体材料/工件内部应力、织构、物相等的难题。从 2000 年开始，先后在周上祺、

刘连仲、冉启芳等老师的帮助和支持下，历经原理样机研制和设想的验证、工程

样机研制和应用验证，独创了短波长特征 X 射线衍射技术，在 2008 年 11 月研制

完成了世界上首台短波长 X 射线衍射仪，并率先在我国实现了厘米级厚度常用材

料及其制品内部应力、织构、物相等的无损检测分析，并得到了初步的工程应用。 
作者独创的短波长特征 X 射线衍射技术及其仪器，不仅具有与中子衍射、高

能同步辐射短波长 X 射线衍射等大型科学实验装置及其技术相类似的部分功能，

还可以为企业、研究机构拥有和方便使用，既是一种可以应用于实验室的“大众

化”无损检测分析仪器，也是一种可以应用于车间、生产线的无损检测分析设备。 
为了让关注短波长特征 X 射线衍射的同仁有更系统的了解，本书系统地介绍

了短波长特征 X 射线衍射原理、方法、仪器、应用和发展方向。本书主要分为三
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部分：第一部分介绍 X 射线衍射基础，包含 X 射线物理学基础和晶体的 X 射线

衍射基础；第二部分介绍短波长特征 X 射线衍射基础、仪器及实验技术，包含短

波长特征 X 射线衍射基础、SWXRD-1000 型短波长 X 射线衍射仪、准确测定衍

射谱的极密度极大值法等实验分析技术基础等内容；第三部分介绍晶体材料/工件

内部的短波长特征 X 射线衍射分析应用，包含多晶材料内部织构、内部残余应力

以及单晶内部晶面取向等的原位无损测定案例，帮助进一步理解、运用短波长特

征 X 射线衍射技术。本书第 1 章～第 6 章、第 8 章、第 11 章由郑林执笔，第 7
章由郑林、张津共同执笔，其余部分由张津执笔。 

本书介绍的研究成果先后得到国家重大科学仪器设备开发专项、863 计划、

国家自然科学基金等项目的支持，衷心感谢国家国防科技工业局、中国兵器装备

集团有限公司科信部的帮助以及才鸿年院士的大力支持，衷心感谢西南工程技术

研究所在人、财、物及协调方面尽力提供的帮助。本书涉及的研究工作有西南工

程技术研究所的何长光、窦世涛、彭正坤、陈新等的贡献，也有北京科技大学计

鹏飞博士，高振桓、牟建雷、李峰、郭学博、杨中玉、周俊、袁孝民、赵永乐等

硕士的贡献，作者在此向所有给予支持的领导、学者和朋友致以诚挚的谢意。 
由于短波长特征 X 射线衍射尚处于发展的初期，加之作者水平有限，书中难

免存在不妥之处，恳请批评指正，并诚邀读者将其应用于科学实践，解决基础研

究和实际工程中的相关难题，推动短波长特征 X 射线衍射更好、更快地发展。作

者希望与读者更深入地交流，电子邮箱：zhenglin19911120@163.com。 

 
郑  林 张  津   

2023 年 7 月于重庆   
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第 0 章 绪论——发展中的 X 射线衍射 

自伦琴 1895 年发现 X 射线以来，人们发现了 X 射线与物质相互作用产生的

各种现象。在 19 世纪和 20 世纪初发展起来的经典物理和量子物理的理论基础上，

人们对这些现象和 X 射线性质进行了深入研究，形成了 X 射线学的三大分支，即

X 射线透视学、X 射线光谱学和 X 射线衍射学，奠定了 X 射线学理论基础，并在

科学技术上产生了深远影响。 

0.1 X 射线学的重大成就 

(1) X 射线透视学的成就：伦琴在 1895 年通过其夫人之手的曝光胶片而意外

发现了 X 射线；其后，X 射线很快用于人体伤病的检查(照 X 射线/射线透视)、工

件及其内部缺陷的检查(X 射线探伤/安检)；在 20 世纪 60～70 年代，X 射线与计

算机技术的结合，发明了 X 射线计算机断层扫描(computed tomography, CT)，CT
能确切地判定人体伤病和工件内部缺陷的空间位置、形状大小，并获得清晰的人

体和工件内部构成等。 
一束强度为 0I 的 X 射线穿过厚度为 t 的物质后的 X 射线强度 I 可以表达为 

 l
0e tI I   (0-1) 

式中， l 是被测物质的线吸收系数，该公式揭示了透射的 X 射线强度衰减规律。 
(2) X 射线光谱学的成就：劳厄等的实验以晶体作为分光元件，从而开启了 X

射线光谱学的研究。莫塞莱于 1913 年发现了从铝到金 38 种元素特征 X 射线谱频

率的平方根与原子序数的线性关系，构成了理解元素周期律的一个里程碑，丰富

了人们对原子结构的认识，可以通过特征 X 射线的测量分析得知物体包含的元素

种类及其含量，各种 X 射线光谱仪器已应用到科学技术研究和工程技术的各个领

域。表示特征 X 射线谱频率 与产生特征 X 射线谱的原子序数 Z 之间关系的莫塞

莱定律为 

  =K Z   (0-2) 

式中， 是 K 系特征谱线的频率； K 是所有化学元素 K 系特征谱线的普适常数；

 是另一普适常数。通过适当变换 K 和 的值，式(0-2)也可适用于 L、M 和 N 系

特征谱线。 



·2· 短波长特征 X 射线衍射 

 

X 射线波粒二象性的提出与验证：有关光的本质一直困扰人们的认知，它

究竟是波还是粒子，以惠更斯为代表的波动学说与以牛顿为代表的粒子学说之

争存在了几个世纪。1912 年，劳厄等利用 X 射线辐射晶体得到了其衍射花样，

验证了 X 射线具有波动性，X 射线是具有一定波长的电磁波，同时也开创了 X

射线衍射学；1923 年，康普顿和吴有训进行了 X 射线束通过石墨所引起的非弹

性散射实验，又揭示了它具有粒子性，从而体现了 X 射线的波粒二象性。随后，

电子衍射实验又揭示了电子的波动性，从而表明了光子、电子等均具有波粒二

象性。根据普朗克的量子理论，给出了 X 射线光子的能量 E 与波长之间的关系，

进而爱因斯坦(Albert Einstein)提出了光的波粒二象性学说，该学说获得了广泛认同： 

 
1239.6hcE

 
   (0-3) 

式中，光子能量 E 以电子伏特(eV)为单位； h 为普朗克常数； c 为真空中的光速；

 为波长且以纳米(nm)为单位。 

(3) X 射线衍射学的成就：布拉格父子抓住了劳厄晶体衍射实验的另一面，

给出了至今仍广为使用的晶体衍射方程(布拉格方程)： 

 2 sind n   (0-4) 

式中，d 为(hkl)晶面间距； 为(hkl)晶面衍射角的一半； 为衍射的 X 射线波长；

n 为衍射级数(正整数，常常令 n=1)。其物理意义在于：当 d 、 2 、 等 3 个变

量满足布拉格方程时，也就是多个散射波的光程差等于波长 λ 的整数倍时，将发

生相干散射，即衍射。 

0.2 X 射线衍射学的进展 

X 射线衍射学，是根据 X 射线辐射晶体后所产生衍射线的方向和强度来确定

晶体的结构(如物相分析、生物大分子晶体结构测定等)或结构变化(如内应力、晶

体取向、晶格畸变等与性能相关的物理量)的，指导人们从微观的原子周期性排列

来辨认物质、辨认晶体物质的各向异性，以及指导人们以微观的晶体应变能及其

能量涨落来表征物体的一部分内能——原子间势能，造福人类。基于 20 世纪初建

立的 X 射线衍射理论，发展了晶体结构分析，从简单的 NaCl、单晶硅、氧化物、

有机物蒽和萘等开始，一直到硅酸盐、金属合金和复杂的生物大分子(如蛋白质与

脱氧核糖核酸等)的晶体结构测定，从多晶体到单晶体的空间各方向性能表征；发

展了原子间势能分析，从物体表面到物体内部的原子间势能分析。晶体物质的 X

射线衍射分析成果，既奠定了固体物理学、矿物学、化学、分子生物学、现代材

料学等学科基础，又推动了材料工程、医药及生物工程、表面工程、机械工程等
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领域的技术进步。例如，石墨和金刚石都是由碳原子组成的，然而碳原子呈六方

排列的石墨比较松软(工业上常常作为一种润滑剂)，碳原子呈正四面体排列的金

刚石却是世界上最为坚硬的天然物质；又如，根据药物的活性基团及装配位置的

评定，研制新的药品等；再如，通过内应力的 X 射线衍射分析测定，即物体原子

间势能变化的表征，进行从小的单晶叶片到大型发电站的结构安全性评定等。 

0.2.1 物体表面 X 射线衍射的方法及仪器 

X 射线衍射技术的进步与 X 射线晶体衍射学理论相互推动发展。 

从 20 世纪初开始，X 射线衍射仪器就采用 X 射线管作为辐射源，检测分析

晶体结构及其变化的 X 射线衍射技术得到了广泛使用。这些 X 射线衍射仪器通常

采用与原子间距相当波长范围(约为 2Å)的特征 X 射线，如 Cu 靶 X 射线管辐射的

CuK、Co 靶 X 射线管辐射的 CoK等，进行 X 射线衍射检测分析。绝大多数

物质对波长 2Å 左右的 X 射线有强吸收性，因此只能无损检测分析晶体材料表面

(约 10μm 厚)的晶体结构或结构变化。BRUKER 公司 D8 型 X 射线衍射仪(图 0-1)

就是这些 X 射线衍射仪器的代表。 

 

图 0-1 BRUKER 公司 D8 型 X 射线衍射仪 

20 世纪 40 年代以来，大型科学实验装置——同步辐射装置逐渐发展起来，

其辐射的 X 射线束以光谱连续、强度高、发散度小等为特征，其辐射强度是包括

X 射线管在内的其他 X 射线源无法达到的，同步辐射装置显著推进了包括 X 射线

衍射学在内的相关学科的研究和应用。 

另外，根据电子具有的波粒二象性，在检测分析晶体结构及其变化的 X
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射线衍射理论基础上，于 20 世纪 20～50 年代建立了电子衍射理论。类似于可

见光的透镜聚焦性，电子枪发射的电子束经磁场透镜聚焦成微束电子，用于极

薄晶体材料小至微米级尺度的微区衍射分析。目前，各种电子显微镜已广泛用

于基础研究和应用研究。近年来，基于电子衍射，又发展了电子背散射衍射

(electron backscattering diffraction，EBSD)，用于晶体材料表面微区取向/织构

等的分析。 

0.2.2 物体内部衍射的方法及仪器 

1. 中子衍射 

同样，根据中子具有的波粒二象性，在检测分析晶体结构及其变化的晶体衍射

理论基础上建立了中子衍射(neutron diffraction)理论。20 世纪 50 年代以后，发达国家

利用中子的强穿透性，以核反应堆为中子源，研发了中子衍射方法和装置，实现了

无损地对厘米级乃至分米级厚度晶体材料工件进行由表及里的衍射分析，形成了相

应的国际标准，并在发达国家得到推广，广泛用于基础研究和工程应用。我国也于

2014 年建成了两座中子衍射装置，2018 年建成了散裂中子源的衍射装置。 

2. 高能同步辐射的硬 X 射线衍射 

20 世纪 80 年代以后发展起来的高能同步辐射装置，其电子回旋运动轨迹的

周长达数千米，能够产生高通量的高能 X 射线(high energy X-ray)，或称为硬 X 射

线(hard X-ray)，其辐射的 X 射线束具有强度高、发散度小、连续光谱范围广等特

征，成为当今最强的 X 射线源——超级光源，如欧洲同步辐射光源(Europe 

synchrotron radiation facility, ESRF)(图 0-2)、美国先进光子源(advanced photon 

source, APS)、日本 8GeV 超级光子环(super photon ring-8, SPRING-8)等，以及我

国计划于 2025 年在北京建成的首座高能同步辐射光源(high energy photon source, 

HEPS)。通常，将光子能量大于 40keV 的 X 射线称为高能 X 射线或短波长 X 射

线，而在工程领域将其称为硬 X 射线，因而在本书中，高能 X 射线、硬 X 射线

与短波长 X 射线均是依照习惯而称谓不同的同一波段 X 射线。 

高能同步辐射装置产生穿透力强的短波长 X 射线，为短波长 X 射线用于

晶体衍射分析提供了强有力的辐射源，最短可用波长约比通常 X 射线衍射仪

器采用的 X 射线波长小 1 个数量级以上，其波长可短至 0.01nm(ESRF 辐射光

子能量最高可达 133keV)到 0.003nm(APS 辐射光子能量最大可达 300keV)，亦

实现了无损地对厘米级乃至分米级厚度材料工件进行由表及里的 X 射线衍射

检测分析，是 X 射线衍射技术发展上的里程碑，显著拓展了 X 射线衍射的应

用领域。 
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图 0-2 光子能量范围 5～133keV 的 ESRF 及其两个衍射站示意图 
(a) ESRF；(b) ID11-单色光衍射站；(c) ID 15A-能量色散衍射站 

产生穿透力强的短波长 X 射线的高能同步辐射装置，是一种大型科学实验装

置，其造价更为高昂、体积庞大、使用维护不便等，使得该装置无损地对材料工

件内部进行短波长 X 射线衍射分析仅为少数专家学者所用。同样，依附于核反应

堆和散裂中子源的中子衍射技术，亦因为辐射源的造价高昂、体积庞大、使用维

护不便等原因，难以为广大的研究人员、工程技术人员所使用，限制了这两种衍

射技术的普及应用。 

3. 重金属靶 X 射线管的短波长 X 射线衍射 

1) 连续谱的短波长 X 射线能量色散衍射 

20 世纪 90 年代英国牛津大学的 Korsonsky 等，为了克服上述两种衍射技术

难以在广大科技工作者中普及应用的局限，利用 200kV 的钨靶 X 射线管产生的短

波长 X 射线连续谱，采用固定衍射角 2的能量色散衍射方式，试图实现对材料/

工件内部衍射信息的无损检测分析。然而，由于靶材的短波长特征 X 射线对能量

色散衍射谱的干扰，以及短波长 X 射线连续谱强度太弱等原因，利用重金属靶辐

射短波长 X 射线谱进行能量色散衍射的技术未能得到推广应用。 
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2) 短波长特征 X 射线衍射 
2000 年，本书作者在未知 Korsonsky 等研发的情况下，提出了采用重金属靶

X 射线管为辐射源，基于光的波粒二象性原理研发短波长特征 X 射线衍射

(short-wavelength X-ray diffraction，SWXRD)的设想，试图突破中子衍射技术和短

波长 X 射线衍射技术依赖核反应堆和高能同步辐射装置作为辐射源(大型科学实

验装置)，难以在企业及绝大多数研究机构应用场景推广使用的局限，并解决当时

我国还没有上述大型科学实验装置而不能无损检测分析材料/工件内部应力、织

构、物相等的难题。 
该设想是：采用广为使用的小型辐射源——重金属靶 X 射线管为辐射源。在

重金属靶 X 射线管辐射强度比高能同步辐射装置低 6 个数量级以上、比常规 X 射

线衍射所用波长小 1 个数量级而导致晶体材料衍射能力低 3 个数量级的条件下，

通过光子能量分析获取单一波长的短波长特征 X 射线，定点探测晶体材料内部被

测部位衍射的短波长特征 X 射线强度及其沿衍射角 2θ 的分布，即衍射谱，达到

无损检测分析晶体材料/工件内部应力、织构、物相等的目的。 
从 2002 年开始，本书作者组建并带领研发团队，在 2004 年研制了以钨靶 X

射线管为辐射源的短波长特征 X 射线衍射原理样机，验证了该设想；其后，在 2008
年研发了短波长特征 X 射线衍射技术，并发明了无损测定强织构材料/工件内部衍

射谱、残余应力的极密度极大值法，首先在国内实现了 30mm 厚轧制铝板内部物

相、内部织构、内部残余应力及其分布的无损检测分析。2008 年研制完成了

SWXRD-1000 型短波长 X 射线衍射仪(图 0-3)，该仪器利用 WK1(光子能量为

59.318keV，波长为 0.208992Å)的强穿透性，可以对厘米级厚度常用材料/工件

内部物相、织构、(残余)应力等及其分布进行无损检测分析，并得到了初步推广

应用。 

 
图 0-3 SWXRD-1000 型短波长 X 射线衍射仪 
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重金属靶 X 射线管辐射的 X 射线谱包含特征谱和连续谱，而特征谱的波长、

光子能量均为物理常数，加上光子能量分析单色化的特性等，使得短波长特征 X

射线衍射既有与高能同步辐射的短波长 X 射线衍射的共性，亦有特殊性。了解高

能同步辐射的短波长 X 射线衍射或硬 X 射线衍射(hard X-ray diffraction)的读者，

将在阅读本书汇集的作者及其研发团队 20 余年来发明的方法、仪器及其应用

后，体会与理解这些异同。 

需要说明的是： 

(1) 短波长特征 X 射线主要是指重金属靶 X 射线管辐射光子能量 E 大于

40keV 的，也就是波长小于 0.031nm 的 K 系特征 X 射线，即原子序数 Z 大于 55

的靶材元素才能使重金属靶 X 射线管辐射出波长小于 0.031nm 的 K 系特征 X

射线。换句话说，短波长特征 X 射线是指靶材元素原子序数 Z 大于 55 的重金

属靶 X 射线管发出的 K 系特征 X 射线，其光子能量 E 大于 40keV，其波长小

于 0.031nm。 

(2) 本书作者将该发明命名为短波长特征 X 射线衍射，一是因为所采用重金

属靶 X 射线管辐射的 K 系特征 X 射线波长为 0.02nm 左右，比常规 X 射线衍射

所采用 X 射线管辐射的 K 系特征 X 射线波长约小一个数量级；二是因为 X 射线

的波长是度量晶面间距离的长度基准，而这些特征 X 射线的波长均为物理常数。 

可喜的是，为了满足我国科学技术发展的需求，建在北京、四川、广东等地的

中子衍射装置已于 2015～2018 年投入使用，而且我国首座高能同步辐射光源及其

硬 X 射线衍射站也即将建成。我们相信，随着相关方法、技术的发展及其交互作

用，包括能够应用于实验室、生产车间和生产线的短波长特征 X 射线衍射在内的

新方法、新理论及其仪器将会得到飞速发展，并推动科学技术进步，造福社会。 
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