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摘要 上海光源动力学研究线站（Dynamics-Line，D-Line）是全球首条将同步辐射红外光谱（Synchrotron 

Radiation Infrared Spectroscopy，SR-IR）与 能 量 色 散 X 射 线 吸 收 谱（Energy Dispersive X-ray Absorption 

Spectroscopy，ED-XAS）结合，同时探测物质原子结构、电子结构和分子结构动态变化的光束线站，对于复杂体

系物质结构研究具有重要科学价值。不同于常规扫描型X射线吸收谱（XAS），ED-XAS技术采用的是位置灵敏

探测器，获得的是图像格式的数据文件，且入射光强度（I0）与样品吸收后的出射光强度（I1）并非同时采集，无法

实时观测ED-XAS谱。基于D-Line线站的ED-XAS实验需求，开发了一套针对图像格式的快速数据采集与处

理系统。采用Python语言开发面向对象的应用程序接口（Application Programming Interface，API），通过API对

探测器进行通信和控制，并对数据进行预处理以获取 I0、I1和探测器本底信号强度（Idark）的NumPy数组格式，然

后通过吸收系数公式进行计算X射线吸收精细结构谱（X-ray Absorption Fine Structure，XAFS），利用matplotlib

库绘出XAFS谱图，最后采用Qt Desinger开发了一个快速响应前端交互界面，实现了ED-XAS谱图直观实时展

示。该系统已用于用户实验，为快速结构变化的发现提供了重要的实时分析工具，显著提高了ED-XAS的实验

效率。
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Abstract  [Background] The Dynamics Line (D-Line) at Shanghai Synchrotron Radiation Facility (SSRF) is the 

first beamline in the world that combines synchrotron radiation infrared spectroscopy (SR-IR) with energy dispersive 

X-ray absorption spectroscopy (ED-XAS) to simultaneously detect the dynamic changes of the atomic, electronic and 

molecular structures of matter, which has important scientific value for the study of the structure of complex 

materials. Unlike conventional scanning X-ray absorption spectroscopy (XAS), ED-XAS technique uses a position-

sensitive detector to obtain data files in image format, and the intensities of incident X-ray beam (I0) and exit X-ray 

beam (I1) after sample absorption are not collected simultaneously, ED-XAS spectrum cannot be observed in real 

time. [Purpose] This study aims to develop a set of fast data acquisition and processing system for image format 

based on the requirements of ED-XAS experiments in D-Line. [Methods] Firstly, an object-oriented application 

programming interface (API) was developed using Python language, xiAPI Python interface, to access the XIMEA 

detector and obtain NumPy array format of I0, I1 and the intensity of detector background signal (Idark). Then XAFS 

spectrum was calculated using the absorption coefficient formula, and drawn through matplotlib library. Finally, a 

user-friendly operating interface was developed using Qt Designer to show the real-time XAFS spectrum. [Results & 

Conclusions] The results show that the connection with the detector in python language and the python third library 

This rapid data acquisition and processing system written by Python can quickly obtain the ED-XAS spectrum, it has 

been put into operation at ED-XAS station, providing an important analytical tool for the finding of rapid structural 

change and greatly improves the experimental efficiency.

Key words Energy dispersive X-ray absorption spectroscopy (ED-XAS), Python, Data acquisition, Data 

processing, Dynamics Line (D-Line)

X 射线吸收谱（X-ray Absorption Spectroscopy，

XAS）是研究物质局域原子结构和电子结构的有力

工具，广泛应用于众多的科学领域。近几年，时间分

辨 X 射线吸收精细结构谱（Time-Resolved X-ray 

Absorption Fine Structure，XAFS），即技术的发展及

其在物质结构动态变化研究中的应用受到了广泛的

关注，例如研究催化剂的氧化/还原动力学、物质的

结构相变与电子相变等。常规XAFS技术是通过双

晶单色器（Double Crystal Monochromator，DCM）的

步进扫描（step-by-step）来获得 XAFS 谱，采集一张

谱所需要的时间为 10~20 min。基于 channel-cut单

色器的QXAFS技术（Quick XAFS）可实现秒至毫秒

量级的XAFS测量［1］。

能量色散 X 射线吸收谱（Energy Dispersive X-

ray Absorption Spectroscopy，ED-XAS）技术是一种

基于弯曲晶体单色器（Polychromator）的 XAFS 技

术。如图1所示，ED-XAS技术利用椭圆柱面弯曲晶

体在水平方向色散出XAFS所需能量带宽，并聚焦

到样品处（椭圆柱面弯曲晶体是一个强聚焦元件），

经过样品吸收后再发散开来，采用位置灵敏探测器

一次性同时采集所有能量点的信号，可在毫秒/微秒

量级获得一个吸收谱［2−5］。与常规XAFS和QXAFS

技术相比，ED-XAS技术利用椭圆柱面弯曲晶体的

强聚焦功能获得微米尺寸光斑，且在采集过程中没

有光学部件的机械运动，因此，ED-XAS具有稳定性

高、聚焦光斑小和采集时间快等特点，在催化、凝聚

态物理、材料、地球科学等领域均有广泛应用。

双晶扫描型XAS通常采用的是电离室探测器，

样品的吸收系数如式（1）：

μ (E ) =− ln ( I1 I0 ) (1)

式中：I0为样品前电离室探测到的入射光强度；I1为

样品后电离室探测到的出射光强度。I0和 I1数据同

时采集并以 txt格式存储，可以直接运算得到实时的

吸收谱。

ED-XAS技术采用位置灵敏探测器，采集的数

图1　ED-XAS技术示意图
Fig.1　Schematic diagram of ED-XAS technology
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据格式均为图片格式，且无法同时采集 I0、I1和本底

信号强度（Idark），在实验过程中，需要分别采集 I0、I1和

Idark，造成无法实时显示ED-XAS谱图。为了预判实

验结果，需要对数据进行快速处理及计算，并显示实

时谱图，以便根据初步结果及时调整实验方案。国

外的ED-XAS线站由于在探测器、控制硬件和软件

环境等各有不同，数据采集与处理软件通常由线站

技术人员自行开发。由于该技术在国内首次建成并

对公共用户开放，如何实现ED-XAS数据的快速采

集与处理，实时展示实验结果，是用户实验站高效友

好运行的关键。目前，国际上对此类工作尚无公开

文献，国内也缺乏相关先例。

本文基于ED-XAS实验需求，开发了一套基于

Python的快速数据采集与处理系统，完成了探测器

控制、数据采集及 ED-XAS 数据的在线实时显示。

另外，国内多个新光源也规划建设ED-XAS线站，该

项研究将为国内ED-XAS技术的发展及海量图像数

据处理与分析提供借鉴。

1  上海光源动力学研究线站简介 

上海光源动力学研究线站［6］（Dynamics-Line，D-

Line）是全球首条将同步辐射红外光谱（Synchrotron 

Radiation Infrared Spectroscopy，SR-IR）与 ED-XAS

联用的线站，其ED-XAS线站也是国内首个能量色

散X射线吸收谱线站，开展复杂体系原子、电子以及

分子结构的同时原位探测［7−9］，为催化反应过程的构

效关系、物质结构相变过程、分子与纳米结构组装过

程、材料的表界面反应动力学等前沿科学领域研究

提供强有力的支撑［10−12］。D-Line的ED-XAS实验站

如图2所示。

D-Line的ED-XAS线站主要性能参数如表 1所

示，主要开展时间分辨能量色散X射线吸收谱实验，

并结合高温、高压、脉冲强磁场等原位条件，开展极

端条件物质结构研究。另外，利用储存环电子束团

的时间结构以及超快XAS技术，开展百皮秒时间分

辨的物质瞬态结构研究。

2  系统搭建 

2.1　 快速数据采集与处理系统的硬件设备　

如图 3所示，快速数据采集与处理系统的硬件

机构由两部分组成：一部分是位置灵敏探测器的控

制部分 ，包括曝光时间、感兴趣区（Region of 

Interest，ROI）设置等；另一部分是数据采集部分，探

测器通过插在电脑外设组件互连（Peripheral 

Component Interconnect，PCI）槽内的数据采集卡与

上位机进行数据通信。

位置灵敏探测器是基于 CCD（Charge-Coupled 

Device）传感器 onsemi KAI-11002 的 X 射线探测器

（MH110XC-KK-FA，XIMEA），探测器的像素尺寸为

9 μm，有效像素面积为 4 008 pixels×2 672 pixels，适

用X射线的能量范围为 7~100 keV。此探测器将涂

有闪烁体材料P43的光纤板直接连接到传感器上，

具有高分辨率、闪烁体直接成像等特点。如图 3所

示，当X射线照射到探测器上，光纤板上的闪烁体发

出可见光，通过光纤将可见光传输到传感器上并进

行成像。科学级传感器与探测器芯一起用两级热电

珀尔帖元件冷却。

图2　D-Line的ED-XAS实验站2θ转臂实验系统实物图
Fig.2　Photograph of the 2θ arm experimental system of 

D-Line ED-XAS branch

表1 D-Line ED-XAS分支线站的性能参数
Table 1　Performance parameters of the D-Line ED-XAS branch

能量范围

Energy range / keV

4.96~25.5

光斑尺寸

Spot size / µm2

3.6×21.6 

样品处通量

Flux at the sample

2.5×1012 phs/s∙300 eV BW@7.2 keV

能量分辨

Energy resolution

优于2×10−4@CuK吸收边

Better than 2×10−4@ CuK-edge

时间分辨

Time resolution / μs

~25 

图3　系统硬件结构
Fig.3　Block diagram of system hardware
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探测器通过 IEEE 1394A协议（即FireWire）与计

算机进行高速数据传输。IEEE 1394A是一种兼容

性良好的串行数据传输标准。本系统使用的采集卡

是由摩羯（MOGE）公司生产的 PCIE转 1394B采集

卡（型号MC2276），其传输速度可达 800 Mbps。与

1394A协议相比，1394B进行了升级，支持更高的传

输速率和更长的连接距离，同时保持对 1394A设备

的向下兼容。

2.2　 快速数据采集与处理系统的软件设计　

2.2.1　系统架构　

本软件设计主要基于 Python 进行开发设计，

Python是一种解释性、交互式且面向对象的脚本编

程语言，拥有丰富的科学计算扩展库，例如：NumPy、

SciPy 和 matplotlib［13−15］，分别提供了高效的数组处

理、数值计算以及数据可视化功能（在同步辐射领域

中，Python已广泛应用到光束线及实验站的相关设

备控制和数据处理相关软件应用开发中）［16−22］。此

外，图形用户界面（Graphical User Interface，GUI）框

架（如 PyQt5［23］），能够有效支持前端用户界面的

开发。

ED-XAS快速数据采集与处理系统架构如图 4

所示，展示了探测器、采集卡及快速数据采集与处理

系统等各个组件之间的调用关系和逻辑流程。该系

统通过Python实现探测器控制、数据采集和处理功

能，利用全局变量实现参数的互相传递与调用。同

时，采用PyQt5构建用户界面，以便用户能够直观地

与程序进行交互。

2.2.2　快速数据采集与处理系统　

Python与XIMEA探测器之间通过面向对象的

应用程序接口（Application Programming Interface，

API）进行通信与控制。Ximea xiAPI Python库封装

了底层驱动细节，为Python提供了高层次的面向对

象编程接口，实现充分利用XIMEA探测器的特性与

功能。通过调用 xiapi.Camera函数，可以获取探测

器并通过采集卡与计算机建立通信连接，xiapi类中

包含的方法如下：

cam=xiapi.Camera（）#连接探测器

cam.open_device（）#启动探测器

cam.start_acquisition（）#开始数据采集

cam.stop_acquistion（）#停止数据采集

cam.close_device（）#关闭探测器

对于XAFS实验，特别是近边谱的分析，对于能

量分辨率有一定的要求，利用cam.set_downsampling

（）函数用于合并探测器像素数，以满足XAFS实验

对能量分辨率的要求；ED-XAS技术利用位置灵敏

探测器进行数据采集，每个像素保持在其线性范围

内 至 关 重 要 ，利 用 cam. set_exposure（）和 cam.

set_imgdataformat（）函数分别设置探测器的曝光时

间和采集图像的单通道位深实现这一功能。

ED-XAS技术通过“成像”方式进行数据采集，

探测器获取的数据显示为二维图像格式，其中每个

像素的灰度值代表 X 射线的光强。可以使用

get_image_data_numpy（）函数获取图像中每个像素

的灰度值，该函数以NumPy数组的形式返回数据，

以获得色散出能量带宽X射线的光强。

为减小光斑有效积分区域外探测器的本底噪声

对数据信噪比的影响，本系统采用自动识别光斑有

效积分区域。探测器采集入射X射线并获取其全部

像素灰度值的 NumPy 数组，利用函数 np.sum（）对

NumPy数组进行横向积分，利用函数 scipy.optimize.

curve_fit（）函数进行高斯拟合并确定半峰全宽值

（Full Width at Half Maximum，FWHM）范围，即光斑

有效积分区域，如图5所示，并将此参数设置为全局

变量。利用函数 np. sum（）分别对 I0、I1 和 Idark 在

FWHM范围内的原始NumPy数组进行纵向积分，获

得色散出能量带宽X射线的强度信息。

为了减少随机噪声，在实验过程中，采用多次采

集并取平均值的方法来获得入射X射线的强度。首

先，在不放置样品的情况下采集 I0，然后关闭光闸以

获取探测器的本底噪声（Idark），并分别获得 I0和 Idark在

FWHM范围内的纵向积分NumPy数组，并构建为全

局变量，实现参数在整个系统里的传递和调用，提高

系统运行效率。采集经过样品吸收后的X射线强度

I1，并获得 I1在FWHM范围内的纵向积分NumPy数

组，同时，调用全局变量 I0和 Idark的纵向积分NumPy

数组，通过吸收系数公式（2）计算得到实时的 ED-

XAS谱图。

图4　快速数据采集与处理系统架构
Fig.4　Architecture of rapid data acquisition and processing 

system
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μ = ln 
I0 − Idark

I1 − Idark

(2)

此外，为提高程序的灵活性和响应速度，利用

while not self. global_stop_flag 和 if self. stopped：结

构，使在采集 I0、Idark和 I1的过程中安全地停止线程。

2.2.3　系统界面设计　

本系统基于 Python、PyQt5 库和 Qt Designer 构

建了GUI。该GUI采用面向对象的编程范例，搭建

了一个独特的框架。通过Qt Designer进行软件界

面布局，将Python代码与UI文件进行绑定，从而实

现界面与逻辑代码的有效分离。利用QWidget组件

及其子类，开发了一个响应迅速的前端交互界面。

Checkbox组件被用于数据的预览模式，用户可以通

过选择Checkbox实现数据保存模式。此外，QChart

组件和 Matplotlib 库被结合使用，以实时显示 ED-

XAS谱图，从而实现数据的快速采集与处理界面的

可视化。

用户界面主要分为三部分，如图 6所示。第一

部分为探测器参数设置界面，可实现与探测器的交

互，对探测器的曝光时间和ROI进行设置；第二部分

为数据采集系统界面，包含采集 I0、Idark和 I1的图谱数

量设置界面、采集进度条显示以及保存实验数据等

功能；第三部分为数据可视化界面，分别为采集 I0、

Idark和 I1实时谱图界面以及获取最终 ED-XAS 谱图

界面。

图5　Fe箔的 I1二维图片以及高斯拟合的横向积分图
Fig.5　The I1 2D picture of Fe foil and the transverse integration plot of the Gaussian fit

图6　数据快速采集与处理系统主界面
Fig.6　Main interface of the fast data acquisition and processing system
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连接探测器后，设置曝光时间，点击Live按钮，

依据“Mac_one point is”数据显示来判断探测器像素

的线性度，通过调整曝光时间，使其值小于像素最大

计数的 90%。为了进一步提高时间分辨能力，通过

设置ROI参数提高探测器的采集速率及数据传输速

率。依次分别设置采集 I0、Idark和 I1的图谱数量并进

行采集，采集进度以进度条的形式显示，且采集过程

中，I0、Idark和 I1的实时图像以及谱线在线显示在数据

可视化界面。

需要说明的是，本系统获得的快速ED-XAS谱

纵坐标为每一个像素点对应的衰减系数μ（E），横坐

标仍然是探测器像素位置的值（Pixel），但只需要与

扫描双晶单色器获得的标准谱比对就能将Pixel转

化成能量刻度。

3  系统测试 

为了测试本系统数据采集与处理的可行性以及

实时性，在上海光源D-Line的ED-XAS线站通过使

用本系统采集了标准样品Cu箔的K-edge XAFS谱

图。实验条件：弯曲晶体单色器为Bragg Si（111），探

测器曝光时间500 µs，探测器采集频率约为7 Hz。

如图 7 所示，通过测试，使用本系统所测得

Cu箔K-edge XAFS谱与采用双晶单色器扫描测得

Cu箔K-edge XAFS谱完全吻合，验证了本系统的可

行性。

此外，我们使用本系统在同一条件下采集了 6

组Cu箔K-edge ED-XAS谱，表2比较了不同采集张

数下的本系统处理数据的速度，由此看出，使用本系

统进行ED-XAS数据采集与处理，可以快速并实时

地获取ED-XAS谱图。

4  结语 

本文基于上海光源D-Line的ED-XAS线站，开

发了一套基于Python的ED-XAS快速数据采集与处

理系统，完成了对位置灵敏探测器的控制、快速数据

采集及处理，可自动识别光斑有效积分区域，实现了

ED-XAS谱图的实时在线显示。利用本系统采集10

张图谱并实时在线显示，其处理速度可达 0.57 s，满

足用户对时间分辨实验的需求。本系统已部署至上

海光源D-Line的ED-XAS线站，并对实验用户正式

开放运行，提升了线站实验效率和实验机时的利用

效率，为快速结构变化的发现提供了重要的分析

工具。
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