
· 36 · 现代物理知识 

上海光源在材料与能源科学中的应用 
陆燕玲  文  闻  罗仕海  何  庆  柳  义  周兴泰 

材料在日常生活中无处不在，一般包括金属、

陶瓷、高分子材料（比如塑料）、半导体以及复合材

料等，是人类赖以生存和发展的物质基础。材料往

往由于其独特的微观结构，而导致外在宏观性能的

大幅度提高。比如说，使电灯发光的钨丝、人类信

息化技术的核心——电脑 Si 芯片、新型高温超导材

料、新型环保型电池电源材料——LiFePO4 以及宇宙

飞船能量供给时所需的太阳能电池电极材料等，都

是由于新材料的发展而带动科技重大突破，进而极

大地提高了我们适应世界以及改造世界的能力。 
相比于材料科学，能源问题已经成为关乎国计

民生的一件头等大事。在当前世界新的能源格局下，

自主研发新型、高效的能源材料，对于确保我国的

健康发展以及谋求更大的自由度，有着时代赋予的

内涵。鉴于此，为了积极面对能源问题，我们必须

要在可持续能源发展上下大力气，比如说包括开发

氢能、先进电池电源技术、太阳能存储技术、核能、

风能及先进催化技术等。国家于 2010 年 1 月 27 日

成立了以温家宝总理为主任的国家能源委员会，就

是为了加强能源战略决策和统筹协调。十一届全国

人大常委会第十三次会议明确提出，将采取四项措

施大力发展绿色经济及低碳经济，并在低碳能源上

实施多项措施。 
事实上，材料与能源科学的发展在很大程度上

依赖于先进的分析测试手段及制备技术，而每一种

新仪器和测试手段的发明创造，都会带来上述科学

领域的进一步开拓和深化，同步辐射光源的出现就

是其中的一例。因此，作为先进的第三代同步辐射

光源，上海光源（SSRF）由于具有独特的优势自然

受到材料及能源科学家们的重视，成为科学研究的

理想光源。 
上海光源的特点 

上海光源的建立，为我国材料及能源科学家探

索微观世界提供了独特的武器，并逐渐成为大家合

作、交流的平台。在上海光源的首期对外开放的七

条线站中，除生物大分子晶体学光束线站外，其余

六条均可用于材料及能源学科的研究。就拿笔者所

在的衍射线站（BL14B1）来说吧，自 2009 年 5 月

试运行以来，当年接收来自全国各大高校、科研院

所、工业界课题申请共计 73 份，内容涉及太阳能电

池、锂离子电池、聚合物电解质燃料电池、超导材

料、铁磁铁电材料、半导体薄膜材料、储氢材料等，

并已经取得了一批有价值的科研成果。 
材料的宏观性能，例如光、电、磁等性能，与

其微观结构密不可分。同步辐射方法最重要的一个

优势，就是能为研究材料的构效关系提供一个独特

的支持，进而在微观尺度上对其掺杂改性，以期提

高其性能。同步辐射衍射因为具有比常规衍射仪更

大的光通量（100 倍以上），因此更适合于这方面的

研究，尤其是原位、实时地研究。利用上海同步辐

射光源发出的高亮度、短波长的同步辐射光在空间

分辨上的优势，将可以进行许多前沿学科的探索。 
相对于常规 X 射线衍射方法而言，基于同步辐

射的 X 射线衍射，具有很多优势： 
（1）分辨率高。同步辐射具有分辨率高的特点，

衍射线站的平行光束可达到~0.02mrad 的角分辨

率，比实验室中常用的衍射仪高一到两个数量级，

可以解决常规粉末衍射在材料结构测定中由于低

通量或低的角分辨率带来的衍射峰重叠或不可分

辨等方面的限制，提高粉末衍射数据精修和解析晶

体结构的能力。图 1 为 Co/C 燃料电池催化剂粉末

衍射谱图对比，相对于常规 X 光衍射而言，同步

辐射 X 射线衍射得到的衍射峰展宽更窄，峰形更

好，更有利于晶体结构包括晶格常数、空间群等数

的精确测量。 
（2）能量可调。同步辐射产生的光为连续的波

谱，在相当宽的能量范围内都能保持较大的光通量。

衍射线站采用弯铁光源，其特点是能谱广，光子通

量从能量为 100eV 处的 1012phs/s/0.1BW 可变化到

100keV 处的 1010phs/s/0.1BW，其中在 10keV 附近

的光子通量最强，如图 2 所示。利用弧矢聚焦双晶

单色器，衍射光束线站可以实现 X 射线能量范围在

4~22keV 之间选择，覆盖了常用元素从钙（Ca）到

钌（Ru）的 K 吸收边，能够满足绝大多数的实验需

求。用户可以根据需要选择合适的 X 光波长，避开

特定元素对 X 光的吸收。复旦大学乔明华教授课题 
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图 1  Co/C 燃料电池催化剂粉末衍射谱图对比 
（a）常规衍射仪；（b）上海光源 BL14B1 

 

图 2  上海光源衍射线站光通量与能量关系曲线 

 
组在研究一系列含 Co/Ni 合金催化剂的过程时发

现，用常规 X 射线衍射仪得到的谱图中，Co 与 CoO
的衍射信号很弱，影响了数据的分析。在 BL14B1
则可以通过 Si（1 1 1）双晶单色器对于同步光进行

有效的选择，使其波长远离 Cu 的吸收边，而使得

Co/CoO 的衍射信号大为增强，大大提高了数据质量。 
（3）单色性好。借助同步辐射和光束线上的单

色器可以精确选择所需能量的 X 射线，精确测定材

料的衍射峰位置，这将更有利于材料结构的准确分

析。束线上的单色器设计为弧矢聚焦结构，由两块

完整的 Si(111)晶体和联动机构组成，依据布拉格定

律进行工作。通过 Si (111)晶体表面相对于入射 X
光的转动可以改变 Si(111)的入射角，不同的入射角

对应于满足衍射条件的不同能量的 X 光，可以实现

不同能量单色 X 射线的选择。中国科学院上海硅酸

盐研究所赵景泰研究员在上海光源衍射线站对于生

长在 Pt 表面的 BiFeO3 薄膜材料进行了前期的表

征工作，并成功地发现了 BiFeO3 的衍射信号。进

一步调节入射角发现，在较低角度时，BiFeO3 薄膜

信号得到了很大的提高。如果应用实验室 X 光机，

由于是通过 Cu 靶发射 X 光，其发射波长中含有 Kα1、

Kα2 及 Kβ几种 X 光，因此在衍射中会出现干扰衍射

峰，在数据分析时需要将该部分衍射峰剥离，这有

赖于经验并会花费很多时间，甚至会造成数据的错

误解读，影响实验结果和材料结构的正确分析。上

海光源衍射光束线站的 X 光，通过两块 Si（1 1 1） 
单晶对光源发出的白光进行能量选光，可以实现很

好的单色性。 
（4）高亮度、高光通量的特点为原位实验提供

了强有力的保障。上海光源衍射光束线站的样品处

光子通量比目前最强的Ｘ光机的通量高出一到两个

数量级。所谓原位实验，就是能在反应过程中对其

机理进行实时监控的实验。我们知道大部分反应都

是在加有外部环境，例如气氛、电场或者磁场的环

境下进行的，而材料的结构在脱离了反应气氛以后，

很可能会发生一些其他的变化。因此原位反应，也

就是对于反应过程进行实时监控就变得很有必要。

但在实际反应过程中，反应物都是在密闭容器中进

行的，往往需要经过一系列的窗口材料，如气氛、

溶液、隔膜等，所以对于光的强度有很高的要求。

同步辐射产生的 X 光，因其亮度比常规衍射仪高

100 倍以上，为原位、实时地研究材料的构效关系

提供了独特的保障。上海光源衍射线站，已经有不

少用户尝试应用其高亮度、高通量的特点，研究材

料反应过程中实时相的变化情况，如国防科技大学

斯永敏教授、厦门大学杨勇教授以及山西大学吉向

飞老师等。 
（5）允许对探测器进行升级，可以完成更高要

求的实验。目前上海光源衍射实验站内具备很大的
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空间，可以根据需要安装各种探测设备，而常规衍

射仪往往受到尺寸的限制。例如目前有同步光源

（ESRF）使用一种带状的 Si 探测器，可以允许同

时收集覆盖 90º的 2θ探测范围，能够对衍射数据进

行时间分辨的收集（秒级）。因此，对于一些反应较

快的实验是非常有帮助的，但这种探测器的安装往

往需要很大的空间，而常规衍射仪则无法安装如此

复杂的探测装置。 
（6）应用高能 X 射线衍射，辅以同步辐射高

光通量的特点，能在大角度仍取得信噪比很高的数

据，实现 PDF（Pair Distribution Function Analysis，
原子对径向分布函数）分析，可以实现材料中原子

之间距离的精准测量。即使当材料为纳米尺度，其

衍射峰展宽十分明显，乃至于为无定形态时，也可

以进行研究，而常规衍射仪在这方面实在是无能为

力。图 3(a)是无定形的 SiO2(石英)的衍射谱图，所

知道的信息非常有限，但一旦转换为 r 空间，就能

准确地知道 Si-O 键以及 Si-Si 键等的长度（图 3(b)）。 

 
图 3  （a）SiO2(石英)的衍射谱图；（b）PDF 分布函数及结构 

 

上海光源在材料及能源科学领域中的应用 
由于具有以上种种优点，上海光源的应用已涉

及生命科学、材料科学、环境科学、信息科学、凝

聚态物理、原子分子物理、团簇物理、化学、医学、

药学、地质学等多学科的研究。同步辐射在材料科

学中的应用主要体现在以下几个方面：（1）X 光结

构分析，利用同步辐射能够快速而高精度地进行物

质结构的衍射实验。（2）X 光吸收光谱，可广泛应

用于催化反应、半导体表面、界面和超晶格研究，

也可用于高温超导体方面研究。（3）X 光荧光分析，

利用吸收端附近的准单色 X 光能有效地激发荧光 X
射线，可实现检测极限高达 10-12 的超微量分析。 
（4）光电子能谱，可用来研究高温超导体的电子状

态，也可用于研究表面能级和吸附电子引起的表面

状态变化等。（5）X 光衍射场观察，能连续地跟踪

研究物质结构的变化过程，研究结晶的生长、相变

及其各种场观察以及化学反应等。（6）形貌学研究，

利用 X 光平面波测定时能得到理想的完全结晶的衍

射强度曲线，可以测定晶格常数的微小变化。（7）薄

膜、表面、界面的结构分析等。 
以下结合上海光源衍射线站几个典型用户实验

结果，进一步探究同步辐射在材料及能源科学中的

应用。 
水汽漂移反应催化剂   聚合物电解质燃料电

池是当前非常热门的一个研究方向，工作时，在阴、

阳两极分别发生氧化/还原反应而在外电路产生电

流。在加州组建的燃料电池联盟，已逐渐成为世界

各国燃料电池车展示、合作及竞争的平台。现在加

州已经计划在 2017 年以前增设 50~100 座加氢站，

以方便燃料电池用车的加氢需求。在国内，上海世

博会期间将有 196 辆燃料电池车参与示范运行，为

游客提供服务。但燃料电池用车，一般都需要用到

非常纯的氢气。水汽漂移反应能够很好地将 H2 中的

其他杂质气体（例如 CO）除去（CO+H2O=== CO2+H2），

而保证催化剂的高效运行，因而成为当前研究的一

大热点。 
水汽漂移一般均在一定的温度下进行（而且在

还原气氛下），因此，研究水汽漂移催化剂反应条件

下的构效关系，对于了解其活性中心以及今后的进

一步掺杂改性有着非常重要的意义。而基于同步辐

射的衍射光谱，对于原位、实时地探索催化剂在反

应中的结构特点，提供了独特的支持。 
采用 H2 还原 NiMoO4 得到的 Ni、NiO 以及无定

形 Mo 的氧化物前驱体，在水汽漂移反应中的构效

关系，如图 4(a)所示。整个反应在 350℃、400℃以

及 500℃下分别保温三个小时。可以看出，在 350℃
及 400℃时，已经有一定的氢气生成，但是产量很

低，这说明 Ni、NiO 及无定形态 Mo 的氧化物已经

具有一定的水汽漂移催化活性。500℃时，其水汽漂

移的活性有了很大的提高。  
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图 4  （a）H2 还原 NiMoO4 水汽漂移反应构效关系曲线； 

（b）原位 X 射线衍射谱图 
 

结合原位的 X 射线衍射图谱（图 4(b)）可以看

出，在 350℃以及 450℃时，材料的结构并没有变化，

仍然是 Ni、NiO 及 Mo 的氧化物。但当温度升高到

500℃时，晶态 MoO2 的衍射峰逐渐出现，与此同时

水汽漂移活性迅速增加，表明 Ni-MoO2 催化剂已成

为水汽漂移催化反应的活性中心。 
储氢材料  储氢是“氢能经济”实现实用化、

规模化的关键技术之一。事实上高效的固态储氢材

料，其储存氢气的本领甚至要大大地超过气体钢瓶

的能力（综合考虑质量、体积及储氢量），当前和今

后储氢研究的重点是开发研制新型储氢材料。中国

科学院大连化物所陈萍课题组应用衍射光束线站，

成功地解析了一种新的储氢化合物（轻质金属硼氨

烷）结构（如图 5 所示）。该材料属于单斜晶系，其

空 间 群 为 P21/C ， 晶 格 常 数 为 a=7.0536Å ，

b=14.8127Å，c=5.1315Å，β=97.491°，相关研究结

果已发表在国际著名杂志 Chemistry of Materials 
上。这种材料是通过球磨的方法制备的，有非常好

的储氢性能，可实现低温下的快速放氢。 

 

图 5  含 Li 轻质金属硼氨烷结构图 
 

太阳能电池半导体薄膜材料   太阳能电池广

泛地应用在卫星飞船的能量获取上，法国前不久刚

刚试飞了世界第一个 100%太阳能驱动的飞机，其 4
个发动机能源由几千个光伏电池提供。现在，上海

世博园区已经建成 4.6 兆瓦的太阳能发电项目。由

此可以看出，太阳能电池的应用前景非常看好，有

必要进一步开发新型电极材料，以期进一步提升其

性能。 
掺Ga的 SnO2半导体薄膜可以有效地改变 SnO2

的带宽，在太阳能电池电极材料上具有重要的应用

前景。中科院高能物理研究所的姜晓明课题组在上

海光源 BL14B1 研究了新型掺 Ga SnO2 在 Si（001）
表面的生长情况。结果发现随着掺 Ga 量的增加，

晶体 SnO2 的衍射峰逐渐减弱，没有观测到新相的形

成（图 6）。与此同时发现 Ga 掺杂 SnO2（101） 衍
射峰向高角移动，表明 Ga 离子成功地掺杂到了

SnO2 晶格中，而且 Ga 的掺入降低了 SnO2 的结晶性

能。该研究成果已经发表在 Thin Solid Films 上。 

 

图 6  在 Si 单晶衬底上制备的 Sn1－xGaxO2 薄膜 XRD 谱 
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有机半导体也可以应用到太阳能电池之中。中

国科学院长春应用化学研究所的阎东航课题组应用

掠入射 X 射线衍射（面内及面外两种模式）在上海

光源测试了 BP2T 和 6P 两种有机半导体从一个分子

层到几个分子层厚的薄膜三维微结构，证实了表面

自由能与体相自由能竞争对薄膜微结构的影响。 
锂离子电池电极材料  奥运会期间，我国建成

了世界上最大的充电站—北京奥运会电动公交车充

电站，并为 50 辆电动公交车提供能源补给服务，而

上海世博会期间将有 321 辆纯电动汽车参与示范运

行，为游客提供服务。现在国家电网公司正在布局

筹划力推电动汽车充电站建设。从此可见在低碳以

及零排放要求下，电动汽车的进一步推出已经呼之

欲出。 
开发高性能锂离子电池电极材料是当今动力汽

车研究的一个重点方向，鉴于电池电极材料的性能

与其结构有着密不可分的关系，因此对电池电极材

料在充放电过程中结构变化的研究有着重要意义。 
磷酸铁锂聚阴离子电极材料自 1997 年被古迪

纳夫（J.B.Goodenough）报导之后，因其无毒、价

廉等特点，迅速地引起了广泛的关注。开始时，该

材料的导电性能不是很好，但此后研究发现，可以

通过(1)合成磷酸铁锂/C 的复合型阴极材料；(2)将
磷酸铁锂稍微掺杂一些金属元素，比如说 Zr、Mg
及 Mn 等可大大提高其充放电性能。近年来，该材

料的进一步研发突飞猛进，颇有大规模商业化之势。 
上海交通大学化工学院的马紫峰课题组与

BL14B1 衍射线站展开合作，应用 BL14B1 研制的

原位反应池夹具，成功地实现了对于磷酸铁锂正极

材料在电池充电过程中的原位研究，并观测到了很

好的信号（图 7）。根据衍射谱数据分析得知，该材 

 
图 7  LiFePO4 充电过程中的原位衍射谱 

料属于正交晶系，其空间群为 Pmnb，晶格常数为 a 
= 10.348 Å，b = 6.021 Å，c = 4.706 Å。不得不提的

是，该系列的衍射谱图是通过透射的方式（Laue 衍
射）得到的，X 光将穿过两层 Mylar 聚合物膜材料、

Li 片、Celgard 2400 薄膜以及正极材料，因此需要

很大的亮度，在常规衍射仪上无法保证其信噪比。

而上海光源的高亮度的特点，为相关原位实验提供

了有力、独特的支持。 

稀土发光材料  同步辐射的能量（波长）连续

可调，可实现 X 射线吸收精细结构（XAFS）谱学

测试，这是一种研究局域结构的有力工具。每种物

质对 X 射线都是有吸收的，吸收系数 μ随着能量的

变化而变化，但 μ不是在整个波段范围单调改变的，

在某些个能量点会出现吸收突跃，称为吸收边，不

同的元素具有不同的吸收边。同种元素有一系列吸

收边，如 K、L、……等，根源于电子在原子内部不

同轨道间的跃迁。但人们发现实际上吸收光谱不像

图 8（a）那样简单，而在其吸收边附近及其高能广

延段存在着一些分裂的峰或波状起伏，称为精细结

构。精细结构分成两段，一部分为近边结构

（XANES），另一部分为广延结构（EXAFS），如图

8（b）所示。精细结构是由中心原子周边环境原

子引起的，反映的是周边原子结构信息。XANES
适用于研究氧化态、配位化学等方面，而在 EXAFS
段，通过对 EXAFS 函数的傅立叶变换，可以得出

中心原子的最邻近配位原子状况（如配位原子种

类、数量和位置等）的结构参数。因此，除上述

应用外，同步辐射光也是研究稀土发光材料的理

想光源。通过 X 射线吸收精细结构（XAFS）可研

究稀土发光材料的晶体结构与成分，特别是微结

构。利用同步辐射快脉冲光研究选择激发下的发

光衰减规律、荧光寿命、时间分辨光谱，了解能

量传递过程。除各种光谱特性（激发、反射、发

射、透射以及时间分辨光谱）外，可用高强度的

同步辐射 X 射线研究材料的晶体结构、化学成分，

特别是稀土离子周围的微结构，深化对发光特性

与微结构关系的认识。 
以上不难看出，同步辐射因为其高亮度、单色

性好以及能量可调等特点，为材料微观结构解析，

尤其是利用原位、实时的研究方法探索其反应机理，

提供了独特的平台与保障。 
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图 8  （a）吸收系数随波长的变化；（b）Fe 的 K 边的 XAFS 

 
结束语 

从上大致可以看出同步辐射在材料与能源科学

中的应用是十分广泛的，它给材料科学研究带来了

新的发展机遇和手段。上海光源产生的高亮度同步

光，能清楚地描述原子的精确结构，得到有价值的

电子结构和磁性结构参数等信息，在材料科学研究

中，这既是理解材料性能的钥匙，也是新材料设计

的源泉。因此，同步辐射光打开了探索物质微观世

界的大门，可以让我们从内部了解各种物质的结构，

从而更好的利用各种自然资源，让人和自然更加和

谐相处，让现代社会更好的持续发展。 
以上介绍了同步辐射几种主要方法在一些材料

结构表征上的应用，但实际上，同步辐射作为一种

实验平台，提供的实验技术远不止这些，如 X 射线

散射技术派生出来的小角散射可研究材料中纳米尺

度范围的回转半径、颗粒分布等；漫散射研究材料

中的缺陷等；掠入射散射可研究材料表面的结构。

X 射线荧光分析可测试材料样品中微量元素的种类

及含量等。微聚焦技术可对材料的微米尺度微区结

构进行分析等。 
这里，我们仅仅是非常简单地介绍了上海光

源在材料与能源科学研究中的一些应用。上海光

源作为第三代同步辐射光源，必将极大地推动和

开拓各类材料领域研究的深入和发展，进一步促

进我国材料领域的研究水平向世界先进水平迈

进。上海同步辐射装置已经具备开展材料科学研

究的条件并拥有良好的研究基础，我们还将进一

步创造条件，为材料与能源科学研究提供更好的

服务。我们热忱地欢迎广大材料与能源科学研究

工作者前来上海同步辐射装置开展广泛地研究。  
本文得到了中国科学院上海应用物理研究所所

内前沿创新项目资助（批准号：O95501E061），特

此致谢。同时，本文也得到了上海光源衍射线站其

他各位同事的支持，在此对他们一并表示感谢。 
（中国科学院上海应用物理研究所  201204） 

 
 
 
 

 
 


