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 摘     要：    介绍了惯性约束聚变研究中 X射线线谱诊断与各物理量之间关系，并对 X射线晶体谱仪诊断方

式及诊断原理进行了简要说明。针对不同类型诊断，介绍了常用不同类型衍射晶体的作用与原理。此外，介绍

了最近开展的一种新型变锥面弯晶 X射线诊断方法研究，此方法拥有高集光效率的同时，保证了后端接收装置

的精巧耦合，减小了像差。以变锥面弯晶衍射特性研究为出发点，开发了一个 X射线任意面型晶体衍射追迹仿

真软件 X-Chase，并以国内某大型激光装置类 H、类 He线的变锥面晶体诊断为例进行了计算演示，数值模拟结果

显示了变锥面晶体具有很好的聚焦效果。
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Abstract：    This  paper  introduces  the  relationship  between  X-ray  line  emission  diagnosis  and  various  physical
quantities in the study of inertial confinement fusion, and briefly explains the diagnosis method and principle of X-ray
crystal spectrometer. For different types of diagnosis, it introduces the functions and principles of different commonly
used  types  of  diffraction  crystals.  In  addition,  it  introduces  a  new  type  of  X-ray  diagnostic  method  of  multi-cone
curved crystals,  which has  high light  collection efficiency and at  the same time ensures  the delicate  coupling of  the
back-end receiving device and reduces aberrations. Based on the study of the diffraction characteristics of the multi-
cone  curved  crystal,  X-Chase,  an  X-ray  arbitrary  surface  crystal  diffraction  tracking  simulation  software,  was
developed. At the same time, the multi-cone crystal of H and He line emissions on the SG laser facility is utilized to
demonstrate  the  code  functions.  The  numerical  simulation  results  show  that  the  variable  cone  crystal  has  a  good
focusing ability.
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激光惯性约束聚变（ICF）实验中，其复杂的物理过程会通过各种途径产生 X射线，无论是发射特征 X射线还
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是吸收特征 X射线，不同 X射线能谱和辐射流特征会携带不同的信息。通过直接诊断携带信息的 X射线，可以间

接得到 ICF实验中各物理量的参数，并了解反推各物质与能量相互作用的过程，所以 ICF实验中关于 X射线的能

谱和辐射流的测量至关重要 [1]。其中，晶体谱仪是诊断 X射线能谱最为常见的诊断设备，从 1912年劳厄发现 X射

线的晶体衍射现象开始，关于晶体与 X射线的研究已持续一百多年，针对 ICF的晶体谱仪 X射线能谱诊断也经过

多次技术更新，呈现出多样化、针对性的特点。比如针对高能及超高能 X射线，使用透射式弯晶晶体谱仪；针对超

宽能谱及多段能谱测量，采用同视场多通道弯晶谱仪；针对窄能点的时间特性研究，选配高效率的 HOPG平晶；针

对单能背景光的前照成像，选用球面弯晶；针对弱信号的研究，使用柱面或锥面弯晶。最近，本课题组逐渐发展了

一种新型的变锥面晶体面型，可以用于高集光效率的 X射线能谱诊断。不同于此前多种提高集光效率的晶体面

型，变锥面弯晶在保持高集光效率的同时，调制集光位置，使得晶体分光结构能够和后端 X射线接收装置实现精

巧的配合，实现靶场限制环境下的精密诊断。同时，开发了一个任意面型 X射线追迹软件 X-Chase，基于蒙卡算

法，可以用于实验模拟数值仿真，对复杂环境下的精密诊断开展有着重要意义。

1    惯性约束聚变研究中的 X射线线谱诊断
IL ≈ 1014 ∼ 1015 W/cm2激光惯性约束聚变点火中，短波长高功率密度激光（如间接驱动为 ）与靶相互作用时，在

临界面附近通过逆轫致吸收将能量转移给电子。一方面，获得能量的电子通过碰撞加热其他冷电子和离子，使整

个冕区加热至高温并向真空膨胀；另一方面，获得能量的电子向密度大于临界密度的靶内输运并加热电子和离子，

被加热的靶等离子体部分（中高 Z 靶材料）或全部（低 Z 靶材料）电离。对于中高 Z 材料的靶等离子体，除了自由电

子之外，还有不同电离态离子及其产生的高温辐射。在这种高温高密度的等离子体中存在各种复杂的原子动力学

过程和相关的 X射线线谱辐射 [1]。

如电子和离子相互作用中，自由电子能量接近离子势能时，被离子俘获并辐射能量的复合辐射是等离子体中

电子与离子的主要复合过程之一，其是光致电离的逆过程，辐射的能量为离子的势能，形成线谱辐射；双电子复合

过程中，自由电子碰撞离子使低能态电子跃迁到高能态，并最终发射光子回到低能态。辐射与离子相互作用，离子

吸收光子后跃迁至激发态，并发射光子回到基态 [2]。这些物理过程均会发射 X光线谱，而对这些线谱的诊断可以

研究上述物理过程。

ρR (t)

Te (t) ne (t)

Te (t)

诊断 X射线线谱，目前最主流的方法是使用晶体，利用晶体的衍射选能分光的特性，对 X射线进行精密的分

光操作，在 ICF物理实验中，X射线线谱的晶体谱仪诊断占有十分重要的地位。而不同物理过程辐射的 X射线线

谱需要不同的晶体（种类及表面面型的改变）构成的诊断系统进行精密诊断，进一步推知激光惯性约束聚变实验相

关物理信息。等离子体密度会引起原子（离子）能级劈裂（Stark效应）而表现出谱线展宽，通过展宽诊断密度成为

惯性约束聚变研究领域一种常用的密度诊断方法；此外，谱线强度比方法是通过测量等离子体发现谱中一些对密

度敏感的谱线作为诊断工具，推导等离子体密度。通过光谱学的方法可以诊断等离子体温度。对于高温等离子

体，一般采用发射光谱诊断；对于低温等离子体，一般采用吸收光谱作为诊断工具 [3-4]。具体的，通过普通的晶体谱

仪，诊断 X射线吸收精细结构光谱，可以得到推进层的 ；诊断吸收线/发射线，可以得到不透明度参数。通过

扫描 (条纹)晶体谱仪，诊断 X射线谱线发射的时间过程，可以得到靶丸激光烧蚀速率和烧蚀速度；诊断微量元素

线谱加宽和线谱强度，可以得到电子温度 和电子数密度 ；诊断双示踪材料等电子的离子发射的共振线，可

以得到电子温度 ；诊断芯部发光历程，可以得到内爆峰值发射时间。通过门控晶体谱仪，诊断 X射线

Thomson散射，可以得到燃料绝热因子。通过 X射线单能成像（如 MMI）系统，实现 X射线单能成像，可以得到压

缩对称性、压缩比与形状；通过空间分辨晶体谱仪，诊断示踪微量元素的发射光谱，可以得到不稳定性界面层与层

之间的混合。

2    晶体分光诊断
自从 Bragg衍射现象被发现，晶体就成为 X射线诊断的

一个重要分光工具，可用于研究等离子体温度、密度等状态

参数 [5-7]。如图 1所示，X射线入射到晶体上，受到晶体中原

子的散射。由于晶体中原子间距与 X射线波长相近，且晶体

中点阵原子呈规则、周期的排列，因而它们所散射的 X射线

 

θ

 
Fig. 1    Schematic diagram of crystal diffraction

图 1    晶体衍射示意图
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2d sinθ = kλ λ k = 1, 2, 3 · · · θ

d θ

之间具有一定的相位和光程差关系，在某一确定方向上便会产生相加的衍射，形成衍射光束，可由晶体 Bragg定律

来描述，即： 。式中 为被衍射 X射线的波长； 为衍射级次； 为入射 X射线与平晶面间的

夹角； 为晶体的面间距。对于给定结构的晶体，不同的 角对应不同的波长 [8]。

晶体是晶体谱仪最重要的组成部分，可以与其他探测设备如条纹相机、CCD等配合使用，来适应不同的实验

要求。与光栅谱仪相比，晶体谱仪结构简单、操作方便，特别是在短波长时，其谱分辨较高，适合用于短波长 X射

线光谱测量 [1]。晶体分为反射式和透射式。在激光等离子体 X射线谱方面，反射式晶体的 X射线色散得到了最为

广泛的应用。晶体的选取决定于被观测的 X射线能区，对于激光惯性约束聚变实验研究中常见的 1～10 keV范

围，选用的晶体主要有 LiF（2d＝0.284 8 nm），Si（2d＝0.627 1 nm），PET（2d＝0.874 2 nm），TAP（2d＝2.578 nm），RAP
（2d＝2.612 nm）等。对光子能量低于 1 keV，要求选用晶格常数更大的晶体，例如硬脂酸铅晶体。对于光子能量大

于 10 keV，则常用透射式晶体 [1]。

3    晶体衍射理论
3.1    平面晶体

Darwin建立了平面晶体衍射的理论基础。理想晶体中，在不同的原子面上，X射线经过多次反射，通过每个原

子面上反射的光束叠加，在反射光束中产生干涉加强或干涉减弱。后来 Ewald发展了更加严谨的理论。晶体被认

为是 X射线辐照形成的周期性排布的偶极子。偶极子形成的电磁波相互干涉形成衍射光束。Laue推导了周期性

排布电介质中的麦克斯韦方程组 [9]。对于理想晶体，其衍射效率可以解析计算。对于 Bragg衍射

Rbragg (∆) =
1
|b|

IH

I0
=

1
|b|

∣∣∣∣∣ x1 x2 (c1− c2)
c2x2− c1x1

∣∣∣∣∣2 （1）

∆ = θ− θB θ θB IH I0 b = γ0/γH γ0 γH

γ0 = cosθ γH = cosθB b = 1 c1 = exp(−iϕ1t) c2 = exp(−iϕ2t) t

ϕ1 = 2πkδ′0/γ0 ϕ2 = 2πkδ′′0/γ0
(
δ′0, δ

′′

0

)
= 0.5

(
Ψ0− z±

√
qP2+ z2

)
Ψ0 z = (1−b)/2Ψ0+b/2τ τ = 2∆sin(2θB)

q = bΨHΨH̄ ΨH Ψ0 ΨH̄ ΨH P k = 2π/λ (x1, x2) =
(
−z±

√
qP2+ z

)
/

PΨH̄

式中： ， 是入射角， 是布拉格角； 是衍射强度； 是入射强度； 是不对称性因子， 和 分别为

入射和衍射方向余弦（一维理想情况下 和 ， ）； ， ， 为晶体厚度，

， ， ， 是电极化率， ， ，

， 为 的傅里叶分量， 为 的共轭复数， 是极化因子， 是波数；

。

3.2    曲面晶体

y0 y0

平面晶体测谱范围、光谱分辨率、光谱强度等受其衍射特性和光路几何结构限制，很难进一步地提高。于是

科学家们将晶体进行弯曲，增加其布拉格衍射角范围或使其具有聚焦特性，以扩大其测谱范围、提高光谱分辨率

和光谱强度。当晶体弯曲之后，X射线入射角会发生色散（入射角度并不唯一），需要通过光线追踪的方法进行计

算，在实验中通过准直的办法进行约束使得角色散可忽略 [10-11]。此外，晶体曲率半径足够小时，晶体结晶原子面面

临扭曲，局部区域反射率急剧变化，表面张力使得原子面出现缺陷，细小的缺陷造成不能理解的能谱及空间发散展

宽。而且原子面扭曲之后会改变其间距，影响衍射和干涉关系。Whiter等人提出了多层理论，将晶体在穿透深度

方向看作是很多层，每层均是理想晶体，因此衍射和透射通过平面晶体的动力学理论来计算。不同层失谐排列使

满足柱面晶体排列。引入一个参数—角度因子 ，它表示与入射角的偏差， 与穿透深度有关，在最表面时

y0 =
z

√
|b|P |ΨH|

=
(1−b)/2Ψ0+b/2τ
√
|b|P |ΨH|

（2）

z τ ρ y = y0+ cA A式中： ， 以及其他参数与公式（1）中一样。对于柱形晶体，曲率半径 ，有 ， 表达式如下

A =
πP |ΨH|

λ
√
|sin(θB−α) sin(θB+α)|

t （3）

α c其中 是不对称性因子，系数 为

c =
sin(θB−α) (b−1)

π|ΨH|2bρ

[
1+b (1+υ) sin2 (θB+α)

]
（4）

υ式中： 是材料泊松比。总的反射率通过不同层总量给出

R =
n∑

j=1

r j

 j−1∏
k=0

tk exp(−µS k)

 （5）
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S k µ ri ti ri

ti

式中： 是第 k 层中的 X射线路径； 是吸收系数； ， 分别是第 i 层的反射率和透射率，反射率 从式（1）中得到，透

过率 也由公式计算。随着曲率半径增加，层需要分得更细更薄。

3.3    Takagi-Taupin方程

Takagi-Taupin方程描述了电磁波在晶体里的传播行为，包括衍射和透射，并且使用于理想和非理想晶体。求

解该方程可以得到衍射效率和透射效率。其解析解仅仅在特殊情况下采用，比如 Laue（Riemann）和 Bragg（Green）
几何条件。很多科学家开展了 TT方程的数值模拟，解析结果显示更加符合实际情况，但是计算方法比较繁复，不

适用于晶体谱仪诊断研究。
∂

∂s0
D0 (r) = −iπkPΨH̄DH (r)

∂

∂sH
DH (r) = −iπkPΨHD0 (r)+2iπ

{
kβH−

∂

∂sH
(h ·u (r))

}
DH (r)

（6）

DH (r) D0 (r) h Γi式中： 和 是衍射和透射场； 是晶格向量倒易函数，代表了晶格面阵等信息，边界条件加于 面上，需要

通过有限元办法数值求解 [11]。

3.4    马赛克晶体

马赛克晶体是由 Darwin最先提出的概念，后经过验证确实存在。它与理想晶体的区别主要在于马赛克晶体

的内部结构是很多小嵌块镶嵌在一起，每个小嵌块之间存在间隙与方向偏差，但是整体呈现方向性，而理想晶体内

部是理想排列的晶格。与理想晶体相比，马赛克晶体扭摆曲线更宽更低，虽然峰值效率较低，但是积分衍射效率更

高。石墨马赛克晶体、铍马赛克晶体在第三代同步辐射上可作为单能或准单能分光元件，尤其是石墨马赛克晶体

效率很高。马赛克晶体中微晶随机分布效果可以通过蒙卡的办法进行描述。马赛克晶体被认为是很多小块的理

想晶格组成，定向排列，但是并非相互平行，认为一个晶格里有序排列，但是不同晶格中并不一致。晶格间距大于

X射线的相干尺度，马赛克晶体可看做一系列不相关的散射晶体，整体散射效果可以进行卷积。散射面由其法线

决定，不同晶格法线的分布满足高斯分布，且有标准差（如石墨标准差为 0.1～0.5°）。在平行于入射面上，马赛克晶

体使得在不同理想晶格面上入射的光线，汇聚于一点。在垂直于入射面上，马赛克晶体使得本应入射到某点的光

线偏离。这叫做马赛克晶体的聚焦和离焦效应 [12-13]。

κ ω (∆) =
(
κ
√

2π
)−1

exp
(−∆2/2κ2)

κ

text = υ0/2dFx d

假设所有晶格发射分布呈高斯分布，其标准偏差为马赛克展宽 ： 。因此入射的

X射线可以认为是一组圆锥状的发射线。选择一条发射线，满足随机分布，并计算其强度。计算每条光线的强度

衰减，马赛克晶体可以采用统计的方法，考虑晶格所有可能的方向反射率的积分。进行如下假设：（1）晶体上下表

面平行，而且平行于晶格的平均方向；（2）马赛克（或者马赛克标准偏差 ）必须比理想晶体的扭摆曲线宽；（3）X射

线波长比晶格尺寸小得多；（4）忽略主要吸收，意味着晶格尺度远小于主要吸收引发的衰减长度 ， 是

晶格面之间的距离。则考虑了马赛克展宽后的衍射强度为

r (∆) =
a

1+a+
√

1+2acoth
(
A
√

1+2a
) （7）

a =
ω (∆) Qs,p

µ
Qs,p =

(Fx/υ0)2λ3

sin2θ
υ0 Fx式中： ； ； 是单位体积元； 为 Debye-Waller因子。

4    常见的 Bragg衍射晶体
晶体的面型通常以平面为主，为增强谱仪的某些能力，如增加测谱范围、谱分辨、谱线亮度等，可将晶体制成

凹（球、柱）面、凸（柱）面、椭圆柱面、锥面等 [1]。

基于平面晶体的谱仪操作方便，性价比高，特别在短波长时，其有较好的谱分辨率，且用任何晶体材料都可以

当作分光晶体使用，适合用于短波长 X射线光谱测量。因此，平面晶体谱仪已广泛地用研究等离子体 X射线辐

射。平面晶体谱仪的工作波长范围一般不大，发光源与分光晶体的间隔近。当发光源到分光晶体的距离较近时，

激光与固体靶相互作用产生大量的溅射物质容易损坏分光晶体。经平面晶体衍射的光线又是发散的，适用于

X射线胶片作为记录介质。由于 X射线胶片灵敏度低、光源大小影响谱仪的谱分辨率，使一些对诊断十分重要的

伴线、互组合线、共振线及其谱线形状不易分辨，给等离子体的参数诊断工作带来了很大的困难，影响了对其中物

理过程的深入了解和研究。科研工作者在平面晶体谱仪上已经做了大量的改进研究工作，尽管如此，这些工作始

终没有解决平面晶体谱仪不能够有宽的工作谱范围、高的谱分辨能力、较好的集光效率、长的工作距离和在线实
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时处理 X射线谱等问题，尤其是工作距离与谱仪的谱强度间

存在明显矛盾的问题。通常情况下，工作距离越大，谱分辨

能力越强，谱分辨越高；但是距离变大，导致信号强度变弱[14]。

凸面弯晶主要是为了解决谱仪的工作距离与谱仪的谱

分辨能力间的矛盾问题。凸面晶体谱仪可分为反射式和透

射式两种 [1]。凸面反射式晶体谱仪结构示意图如图 2所示。

图中 r 为光源的横向尺寸，R 为弯曲晶体半径。由于谱仪线

色散与凸面晶体到探测器的距离成反比，谱分辨率与凸面晶

体到发光源的距离成正比，因此凸面晶体解决了谱仪的高分辨率、长的工作距离和高信噪比间的矛盾问题。为了

在凸面晶体谱仪中达到最大的记录范围，必须要把晶体弯曲成 90°角，但晶体长度一般在 40～60 mm范围，所以弯

曲半径的工艺要达到 R≤40 mm，加工成型有一定的难度。凸面反射式晶体谱的集光本领远不如平面晶体谱仪，谱

仪集光效率低。工作谱的范围窄，经晶体衍射的光是发散的，所以不太适合与新一代探测器（如 MCP，PDA，CCD，

条纹相机和光阴极等）连接，一般只能用 X射线胶片作为记录介质等。

高集光效率是谱仪研制追求的另一重要目标。凹面弯曲晶体能使以布拉格角射入晶体的单能光束经过反射

后汇聚起来，衍射光强可比平面晶体强很多，因而凹面弯曲晶体可实现高集光效率。凹面弯曲晶体有好几种形式，

除了传统的 Johann型晶体谱仪 [15]、Johansson型晶体谱仪 [16] 和 Von Hamos型晶体谱仪 [17] 三种聚焦型弯曲晶体外，还

有诸如 Hall晶体 [18] 等。

Johann型晶体谱仪示意图如图 3所示。在 Johann型弯曲晶体中，平面晶体被弯曲成曲率半径为 R 的柱面，它

的圆弧中心点与半径为 R/2的圆相切，该圆称为聚焦圆，也就是罗兰圆。位于圆上的点光源发出的光经晶体衍射

后，将汇聚在圆周的对称点上，若扩展性面光源位于圆上，则圆周上的不同像点，对应不同波长的单色光。这种结

构的弯曲晶体谱仪只有在入射角 θ＝90°时，才有最佳的聚焦，而当 θ 较小时，其聚焦作用较差，所得到的衍射峰不

甚尖锐，对于点光源，只能做单色测量，仅为单色谱仪。另外，Johann型晶体谱仪除有高集光本领和高谱分辨外，它

还容易实现诊断谱的时间分辨（即使时间分辨也有较好的信噪比）。但成像焦面是曲面，不利于谱仪与新一代探测

器（如 MCP，PDA，CCD，条纹相机和光阴极等）连接。对于点光源，谱仪只能做单色测量，仅为单色谱仪，并且几何

像差严重。另外，在 Johann型弯曲晶体谱仪组成的测量与诊断系统中，发光源、分光晶体和探测器必须放在罗兰

圆上，因而缺乏灵活性 [15]。

实质上，Johansson型弯曲晶体谱仪与 Johann结构形式是相同的，如图 4所示，只是为了满足聚焦条件，把平面

晶体弯曲成曲率半径为 R 的柱面晶体的内表面，再研磨成曲率半径为 R/2的表面，因而 Johansson型弯曲晶体谱仪

的聚焦性能比 Johann结构的聚焦性能要好，可消除几何像差，从而得到了广泛的应用。与 Johann型晶体谱仪比

较，Johansson型晶体谱仪有本质的改进是消除了几何像差。但仅适应于大角衍射测量，也就是说，只有当入射角

θ＝90°时，才能达到最佳的聚焦效果 [16]。
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Fig. 2    Schematic diagram of convex crystal

图 2    凸面晶体示意图
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Fig. 3    Schematic diagram of Johann crystal

图 3    Johann 晶体示意图
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Fig. 4    Schematic diagram of Johansson crystal

图 4    Johansson 晶体示意图
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Von Hamos型弯曲晶体谱仪结构如图 5所示。在 Von
Hamos型弯曲晶体谱仪中，将晶体的衍射面弯曲成圆柱面，

X射线源和探测器位于圆柱的轴上。德国研制的 Von
Hamos型锥面型弯曲晶体谱仪，晶体可沿对称轴移动来改变

探测器上的 X射线线色散和光通量密度，且成像面与谱线衍

射面垂直。经 Von Hamos型弯曲晶体衍射出来的相同波长

的 X射线都聚焦在圆柱轴上成一个像点，所以谱仪有高集光效率，且强度可调。谱仪的测量范围可达到 0.1 nm，理

论上的谱分辨能力可达 1×103 以上。尤其是 Von Hamos型锥面型弯曲晶体谱仪能顺当地与 CCD或条纹相机配

接，用于 X射线的时间积分和时间分辨测量。但发光源和探测器必须位于圆柱的轴上，缺乏灵活性，工作距离短，

并且存在严重像差、实测谱分辨率不高等问题 [17]。

Hall晶体可以将多个能点的 X射线光谱聚焦在中心轴

线上，能带宽度随晶体长度增加而增大；同时投射到锥面上

的所有谱线都能够被聚焦，谱线收集效率很高，能够在提高

衍射效率的同时而不降低光谱分辨力，因此该结构在高温等

离子体诊断中得到比较广泛的研究。然而锥面晶体检测系

统有其明显的缺点，即谱仪的探测面位置必须位于圆锥面

上，以具备旋转对称性，从而保证所有谱线能够在探测面聚

焦。带来的不利之处是光谱仪本身设计困难，而且光谱仪结

构非直线布局，视场角要求很大，靶室体积有限，必然会影响

其它法兰窗口的诊断设备 [18]。Hall晶体几何光路见图 6。

5    一种新型的 Bragg衍射晶体
美国普林斯顿大学的 M. Bitter在 2016年提出变锥晶体

谱仪的概念，该谱仪的优点是在具有锥面晶体宽频谱范围、

强聚焦能量、高光谱分辨力特点的基础上，可将多个能点

的 X射线光谱聚焦于与中心轴线垂直的直线位置，使条纹

相机的检测光路与锥面的检测光路一致，可以使探测谱仪

的整体光路保持在中心轴线方向，谱仪结构呈直线布局。

如图 7所示，变锥面弯曲晶体横向布置，检测面竖直放置，

由点源辐射的 X射线经弯曲晶体衍射后，依据不同的布拉

格角（图中描述了三种情况），分别在同一直线上的 fA， fB，
fC 处聚焦。变锥面晶体具有极高的集光效率，理论上曲面

晶体表面所有入射 X射线都会被聚焦在检测面上，因此相

对于平面晶体在收光强度方面具有明显的优势，同时该结

构又能够检测宽频谱范围的 X射线，且可以与条纹相机很好地耦合 [19-20]。

目前国际上关于变锥面晶体仅有理论设计，并未应用于 X射线线谱诊断实验。2019年 5月，在神光Ⅲ原型激

光装置上，本课题组开展了基于变锥面的 X射线线谱诊断实验研究，采用 Ti平面靶开展了变锥面晶体高衍射效率

验证实验，观测到 Ti的类 H线谱衍射信号强度比同种类材料平面晶体强 126倍（未发表）。

6    任意面型 Bragg晶体衍射数值模拟程序 X-Chase
X-Chase程序（逐光）基于欧洲同步辐射中心开发的 Shadow程序 [21]，对各种光源发射的 X射线在分光元件（晶

体、透射光栅、反射光栅、多层镜、金属反射镜等）中的干涉和衍射行为进行计算，得到 X射线在空间的传播轨迹，

并在记录面上展示 X射线的空间、能谱、强度等信息。除了衍射元件外，X-Chase还可以设置其他常用光学元件，

如滤片、光阑等。采用蒙特卡罗方法对特定能量范围 X射线空间、角度、能量分布来建立 X射线源。每一条从源

发射的射线都实现光线追踪计算，追迹过程包括晶体元件组成的光学系统。通过对计算数据的后处理（射线轨迹

 

source cylindrical axis

crystal

λ1 λ2
λ3

focus

 
Fig. 5    Schematic diagram of Von Hamos crystal

图 5    Von Hamos 晶体示意图
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Fig. 6    Schematic diagram of Hall crystal

图 6    Hall 晶体示意图
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Fig. 7    X-ray diffraction path of multi-cone curved crystal

图 7    变锥面弯曲晶体衍射 X 射线光路
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直方图、强度积分、射线焦斑可视化处理），计算出光束界面、能量分辨率、强度分布、空间分布等重要信息。其

主要流程见图 8。

对于完美晶体衍射，首先是利用射线追迹算法根据晶体衍射系统几何关系计算射线在传输过程中的方向变

化；其次是根据发生在晶体内部的衍射现象，建立衍射物理模型。在计算过程中所涉及的几何模型和物理模型针

对入射的单能射线，而且应用于光束中的每一条射线。在程序处理非单能点光源时，射线束由多条不同波长和强

度的射线组合而成，每条射线独立进行计算。

当晶体存在弯曲变形时，一般动力学衍射理论计算无法正确预测晶体衍射计算，如柱面弯曲晶体 Bragg衍射

分析，是在 Zachariasen提出的衍射计算公式基础上实现Multi-layer近似计算，而对于弯曲晶体 Laue衍射分析，则需

要采用 Penning-Polder近似计算方法 [9-10]。

对于任意面型形变条件下的 X射线晶体衍射计算，其本质是通过计算 X射线在晶体内部电磁场传播来获得

相应的衍射分布，这一求解过程可以通过推导周期性形变介质中的麦克斯韦方程来实现，即 Takagi-Taupin方程。

本项目拟通过求解 Takagi-Taupin方程获得 X射线反射曲线、空间衍射强度分布等弯曲晶体的衍射特性，从而对任

意面型完美晶体及畸变晶体展开 X射线动力学相关问题分析。

此外，当晶体是完美弯曲晶体时，相对于晶体平面的衍射光束会进行修正，主要原因是弯曲衍射晶体晶格结构

会使射线入射角在晶体表面沿着光束轨迹产生一定角偏转，这种角度分布会改变总衍射强度。这种效应通过射线

追踪方法来进行分析。当晶体曲率半径足够小时，晶体的晶格原子面存在严重的扭曲，过度弯曲造成的机械应力

会使原子面失配，宏观上造成衍射分布的扭曲，即晶体表面上任意一点的局部反射率会存在剧烈变化。本程序中

假设弯曲晶体的曲率相对于平面晶体而言，不会造成衍射分布的扭曲，通过 Takagi-Taupin方程进行求解。Takagi-
Taupin方程探讨了畸变晶体的衍射动力学理论，将晶体内波场看做传输波场和衍射波场，导出一组具有普适性的

耦合偏微分方程组，可以处理畸变晶体和任意形状波阵面的入射射线衍射问题 [9-13]。

程序使用过程中，需要完成源参数设置。源可设置为点光源、面光源、体光源，可设置光源面向衍射源器件的

二维发散角，面光源的面型（矩形、椭圆、高斯型）。光源光线追踪的光线数量、波长、不同波长相对强度、偏振态

等可设定。传输路径空间介质设定，基于入射光子能量，获得特征谱线入射 Bragg角，根据指定材料摇摆曲线

FWHM角度范围确定反射角度范围。根据所设计谱仪几何关系，在设计聚焦面设置射线光路截止坐标。典型的

程序仿真流程图如图 9所示。

7    变锥面算例
下面以国内某大型激光装置上，面向 Ti的类 H、类 He线变锥面晶体衍射为例子，采用 X-Chase程序进行计算

演示。物距和像距均为 141.7 mm，晶体采用 α石英晶体，晶面（2，0，0），2d＝0.425 nm。变锥面 3D图像见图 10，其
S极化和 P极化扭摆曲线如图 11所示，同种类晶体平面晶体和变锥面晶体衍射效果图见图 12。变锥面实现了类

H、类 He线谱聚焦（1.2 cm聚焦为 5 μm），变锥面绝对强度提升 166倍。该算例很好地展示了变锥面晶体的聚焦功能。
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Fig. 8    Main process of X-Chase

图 8    X-Chase 程序主要流程
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8    结　论
本文简单介绍了惯性约束聚变领域 X射线线谱辐射物理过程，X射线线谱诊断在惯性约束聚变实验研究中的

应用，平面晶体、曲面晶体等衍射理论，介绍了常见的 Bragg衍射晶体和一种新型的变锥面晶体。对这种新型的变

锥面晶体进行了实际的研制与应用，在实验中对 Ti的类 H谱线进行测量，得到相对于同种材料平面晶体 126倍的

谱线强度。开发了一个基于 Shadow程序内核的任意面型 X射线衍射程序 X-Chase，该程序拥有可视化的交互界

面，友好的操作流程，能够对 X射线与复杂晶体的衍射作用进行数值模拟，通过蒙卡算法和射线追迹的使用，得到

与真实情况符合程度较高的结果，对 X射线晶体诊断的应用具有很好的指导作用。以面向国内某大型激光装置
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Fig. 9    Simulation process of X-Chase

图 9    X-Chase 仿真流程图
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Fig. 10    Multi-cone crystal surface image

图 10    变锥面弯晶图像
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Fig. 11    Reflectivity of alpha quartz crystal

图 11    α 石英晶体反射效率
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Fig. 12    Simulated diffraction imaging of plane crystal and multi-cone crystal

图 12    平面晶体和变锥面晶体衍射效果图
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的变锥面晶体为例进行了算例演示，模拟结果展示了变锥面晶体很好的聚焦性能，相对平晶提高了 166倍的谱线

强度，同时验证了程序的功能。
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