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摘  要：压力不仅显著改变物质内原子间距，还可以调制电子结构，诱导出新奇物相，获得独特物性。

研究高压下物质原子的振动和电子结构的演化是物质科学的关键环节。本文介绍三种前沿 X射线散射谱学

方法——X射线拉曼散射(XRS)、共振非弹性 X射线散射(RIXS)和核共振振动能谱(NRVS)。三类散射谱学

方法能够提供电子结构、声子态密度、轨道及自旋激发等关键信息，在高压领域有重要的应用价值。第四代

同步辐射光源 HEPS上已建成高能量分辨谱学线站 ID33，专注于此类散射谱学手段，将为国内外高压前沿

研究提供关键利器。
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前言

高压为现代凝聚态物理、地球与行星科学、材料科学和化学等多学科交叉领域提供了

重要的调控手段[1-4]。通过外部施加压力，可在保持化学组分不变的前提下，改变晶格间距、

原子结构序，从而调控原子轨道重叠程度，拓宽能带带宽，改变局域自旋磁交换相互作用
[5]。高压下，材料的结构、化学键、磁性和极化方向均有可能发生变化，从而诱导出电子

强关联体系发生绝缘体-金属转变(Mott相变)、磁性自旋态交叉、结构相变及超导特性等量
子临界行为，从而调控出全新量子物态[6-10]。

通过金刚石压砧(DAC)可以在实验室实现极高压力，经过多年的持续发展，结合 DAC
原位测量技术取得极大的发展，包括激光拉曼、布里渊散射、红外和太赫兹光谱，还可以

结合电、磁、热等多项输运性能测量，研究者利用高压 DAC技术，可观测高压下的量子
临界相变[11, 12]、金属氧化物体系化学键在高压下由离子性向共价性转变[13, 14]。也可以开展

金属氢的形成[15-18]、高温氢化物超导体[19-21] 等前沿探索。
然而，DAC虽然能产生极高的压力，但也同时为信号探测上带来了巨大挑战：金刚石

压砧中的样品极其微小，直径往往仅有几微米，被金刚石和垫片材料包围。非样品区域会
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产生强烈的背底信号。传统的实验室常规光源根本无法穿透这么厚的吸收层，更难以在微

小样品区产生并分离所需信号，同时高压下样品的自吸收效应也变得显著。

高准直度的同步辐射光源为高压科学研究提供了许多先进实验方法，特别是高能的同

步

辐射硬 X射线能够穿透金刚石，探测压腔内的微小样品。微米或亚微米级聚焦光斑可适配
超高压下极小样品，利用晶体的衍射，可以获得高压物质中的长程有序晶体结构[22-25]，，为

研究物质状态方程、结构相变提供了不可或缺的工具。另一方面，高压下超导、磁性及弹

性性能往往与材料中的电子结构、独特的低能激发态有关，结合光谱与输运测量揭示声子

或电子激发尤其关键[26, 27]。基于 X射线的谱学技术，与高压 DAC技术的融合，又为人们
提供了精细电子结构、晶格声子特征的直接测量，因此具有独特的优势[28]。

本文将着重介绍其中三种 X射线散射谱学手段: X射线拉曼散射(X-ray Raman 
Scattering, 
XRS)，共振非弹性 X射线散射(Resonant Inelastic X-ray Scattering, RIXS)或共振 X射线发射
谱(Resonant X-ray Emission Spectroscopy，RXES)和核共振振动能谱(Nuclear Resonant 
Vibrational Spectroscopy, NRVS)。三种实验手段在不同的能量、动量转移尺度上获得物质
的基本电子、声子结构特征。X射线拉曼散射利用硬 X射线测量软 X射线能区内的芯能级
电子激发，特别适合于在极端条件(如高压环境)研究，在低动量转移近似下，可获得含低
Z元素(B，C，Si, O)物质在高压下的电子结构、原子配位等信息。在高动量转移近似下，
突破偶极跃迁禁戒条件，获得多极或单极跃迁，探测未占据轨道信息。例如稀土中镧系的

N边和锕系元素的 O边，获得 f电子轨道信息[29, 30]。核共振振动能谱是基于同步辐射发展

起来的Mössbauer谱学实验方法，它利用特定Mössbauer同位素(57Fe，119Sn，151Eu等)的核
能级跃迁与晶格振动(声子为准粒子)的耦合，可获得毫电子伏(meV)能量尺度上的核共振非
弹性散射谱，实现声子投影态密度的测量，获得各类热力学参数[31]。共振非弹性 X射线散
射是结合吸收与发射过程的精细结构谱学。可揭示 d-d轨道激发、电荷转移、磁振子等低
能元激发。可以探测芯能级激发信号获得芯电子激发自旋依赖性的信息[32]，突破传统吸收

谱的谱学展宽极限，揭示精细电子结构。

由于散射截面极低(比弹性散射低 5个量级)，此类非弹性散射谱学实验往往需要极高
的光子通量。因此，上个世纪 90年代末期建成的第三代高能同步辐射光源(APS, ESRF, 
SPring-8)，都大力发展了此类散射谱学技术，建立独特的实验装置，不断完善实验条件及
数据分析手段，为高压领域前沿研究做出独特的贡献，成为高压谱学研究的重要组成部分。

本文针对三类实验方法的特点，分别举例介绍其典型应用案例。第四代高能同步辐射光源

(High energy photon source, HEPS)[33, 34]建设，为此类实验技术提供了重要的契机。最后，本

文将重点介绍硬 X射线高分辨谱学线站 HEPS-ID33，及其在这三类特色散射谱学方法上的
主要硬件配置、性能、前期高压实验。

1 X 射线拉曼散射(XRS)
在 X射线谱学中，核外电子与光场相互作用会导致出射(散射)光子发生动量、能量的

转移。X射线光谱学能反映物质的电子结构，利用特定元素的芯能级可实现对电子结构的
局部探测。在共振相互作用中，电子主要受电场光场驱动，其线性响应特性使得所有共振

方法,如 X射线吸收谱(X-ray Absorption Spectroscopy, XAS), 需满足偶极跃迁规则，电场矢
量起关键作用。X射线拉曼散射(X-ray Raman Scattering, XRS)也被称为非共振非弹性 X散
射(Non-resonant Inelastic X-ray Scattering, NIXS)，本文统称为 XRS。
值得注意的是，能量分辨达到毫电子伏级的超高能量分辨非弹性 X射线散射, 英文缩

写为 meV-IXS，尽管 meV-IXS与激光拉曼光谱都可用于研究分子振动、声子激发信息, 
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meV-IXS是一种用于研究声子色散关系极具特色实验技术，并非 X射线拉曼散射，需要区
分开来。

作为一种非共振的散射技术，XRS实验中采用的入射光光子能量远高于待测元素吸收
边能量。此类非共振相互作用由电子与势场的相互作用驱动，而非电场的作用。仅需改变

动量转移 q的大小，就可实现偶极、单极或多极跃迁的探测。例如低动量转移条件下，偶
极跃迁占主导，能谱与 XAS接近，高动量转移条件下非偶极跃迁的贡献占主导。XRS技
术的应用十分广泛，可探测的原子内壳层谱包括低原子序数元素的 K边[35-37]，中原子序数

元素的 L边和M边[38-40]，到高原子序数元素的 N边及 O边研究[41-44]。

1.1 基本原理
XRS 是一种光子入射-光子出射技术。如图 1所示，入射光子的动量 和能量 ，𝑘in ℏ𝜔in

经过样品散射，散射光子的动量和能量发生改变，分别为 和 。根据动量、能量守𝑘out ℏ𝜔out
恒可知，入射光子的动量转移 以及能量转移 传递给系统中的𝑞 = 𝑘in ‒ 𝑘out ℎ𝜔 = ℎ𝜔in ‒ ℎ𝜔out
电子，散射角为 2θ。实验上，探测器被放置在不同的散射角处同时采集不同动量转移大小
的信号。图 1对应于下对 q [100]晶向进行的扫描，即表面法线与动量转移方向平行，此∥
时 。通过选择样品，可以针对单晶的特定晶向进行 XRS谱学探测。𝜑0 = 𝜃

图 1 XRS散射几何示意图

Fig.1 Schematic diagram of XRS scattering geometry

在 XRS实验中，实验观测量为双微分散射截面,其表达式可表示为[45]：

d2𝜎
dΩd𝜔 = (d𝜎

dΩ)Th𝑆(𝐪,𝜔),#(1)

其中 为 Thomson散射截面， 为动力学结构因子。Thomson散射本身不包含结(d𝜎
dΩ)Th 𝑆(𝐪,𝜔)

构信息，在光子能量变化不大时几乎保持恒定，其反映了的是光子的偏振特性，而所研究

系统的物理行为则由 决定，其表达式为𝑆(𝐪,𝜔)

𝑆(𝐪,𝜔) = ∑
𝑓

 |⟨𝑓|𝑒𝑖𝐪 ⋅ 𝐫|𝑖⟩|2𝛿(𝐸𝑖 ‒ 𝐸𝑓 + ℏ𝜔),#(2)

其中 和 分别表示动量转移和能量转移。第一项表示从初态 到终态 的跃迁概率， 函𝐪 ℎ𝜔 |i⟩ |f⟩ 𝛿

最
新
录
用
，
非
最
终
出
版
稿



高  压  物  理  学  报
CHINESE JOURNAL OF HIGH PRESSURE PHYSICS

数表示散射前后能量守恒遵循 Fermi黄金法则(Fermi’s golden rule)。描述散射过程的跃迁算
符 可产生不同的终态 ，r代表原子特定轨道的半径。当 足够小时，满足 时，𝑒𝑖𝐪 ⋅ 𝐫 |f⟩ |𝒒| q ∙ 𝑟 ≪ 1
该矩阵元可近似为偶极跃迁，获得类似 X射线吸收谱的信息。然而，针对 XRS能量转移
1keV以内的谱学，采集同一能段的 X射线吸收谱的探测深度极浅，仅几埃到几纳米之间，
仅可探测表面电子结构。硬 X射线 XRS谱学，入射光能量 10 keV左右，穿透深度很高，
可达到几十微米甚至到毫米级，体现出体相探测。当 值增加，则 的展开式包含了更|𝒒| 𝑒𝑖𝐪 ⋅ 𝐫

多贡献项，非偶极跃迁的贡献的不可忽略甚至占有主导。利用此特点，可利用 XRS获得更
多的芯能级跃迁激发信息，可直接探测多重态效应。对于常规 XRS实验，动量转移|𝒒|
在 0.1至 10 之间，适用于弱束缚的芯能级跃迁。|q|≈10 Å⁻¹时可观察到更强的多极范围  Å⁻¹

跃迁。此外，相比软 X射线(<1 keV)，硬 X射线实验样品无需放置在超高真空腔内。因此
XRS适用于高压等原位样品环境。 与此同时，对于低动量近似的谱学分析，与 XAS类似，
对于广大的 XAS谱学用户群体几乎没有太多技术门槛。
实验上，入射的高能 X射线光子 E₀(∼10 keV)到达样品然后经过样品散射，传递一小

部分能量 ℏω（该能量对应于电子激发过程），随后散射光子以略低的能量 E被探测器接收。
可通过测量 X射线能量 E₀与 E之差（即能量转移）获取软 X射线能量范围的 XRS谱。
诚然，XRS实验具有一定的挑战性。由于非弹性 X射线散射截面比吸收截面低 4-5个

量级，实验时间因样品而异，通常在数小时甚至天的量级，因此获得机时的难度较大。

XRS模式下能量分辨和光子通量直接相关，为保证足够的光子通量，需牺牲一定的能量分
辨，仅保持亚电子伏量级。而软 X射线吸收谱，在同等能区的能量分辨可以到几十毫电子
伏量级非弹性 X射线散射采集式, XRS谱的信号可能与价电子散射信号的叠加，比如低动
量转移条件下，等离子体激元或粒子-空穴激发谱的背底贡献较大。高低动量转移条件下，
价电子与芯电子的 Compton散射信号很强。Compton谱峰宽度及其最大能量损失位置均随
q值显著变化。有些元素的 XRS谱可能会叠加在 Compton散射峰上。因此，实验前需大致
评估预期的信号，选择合适的激发能量，考虑如何准确扣除 Compton散射峰背景，提取
XRS谱[46-48]。

1.2 高压 XRS 实验
软 X射线既无法穿透金刚石压砧、亦或高密度材料制备的密封垫片，因此，软 X射线

根本无法触及样品，与高压不兼容。XRS谱学与高压完美匹配、优势显著，利用硬 X射线
的非弹性散射来探测 DAC内的样品，能够在小动量转移条件下获取与软 XAS同等的信息
(如 Be, B, C, N,O等元素 1s-2p激发)，深得高压研究者的青睐。同时，高压 XRS实验有一
定的技巧，需抑制或区分样品自身及环境（对顶砧金刚石、垫片）产生的强散射背景。一

种方式采用狭缝、针孔或多毛细管聚焦透镜进行后准直抑制背底散射，提取有效信号[49]。

另一种方式是利用 XRS的成像特性[46]——XRS采用的是二维探测器，通过多模块协同能
够记录具有空间辨的能量转移谱，在高压实验中 XRS信号会包含沿入射光通路路径上所有
核外电子产生的信号贡献，利用二维像素探测器空间分辨能够区分样品的信号与高压环境

背景散射信号，包括金刚石压砧、密封垫片或传压介质产生的干扰散射信号。近期，席等

人也提出了结合毛细管聚焦透镜与二维成像谱仪的抑制方案[50]。

尽管硬 X射线有一定的穿透性，但由于物质对 X射线的吸收，依然还有一定的信号损
失，因此往往选用 Be等低密度材料作为垫片，或者减薄金刚石对顶砧，通过旋转 DAC,实
现非弹散射信号的最大化。样品待测元素的吸收边能量可能与入射光路径上经过的垫片、

金刚石等包含的元素的吸收边能量相同或相近，导致待测 XRS谱无法分离。例如常用的
Be垫片与 Ce的 N4,5边，Si的 L2,3边能量相近；而测量样品中 C的 K边时需区分金刚石的
贡献。因而，若垫片材料与待测样品的吸收边有接近，可以通过更换垫片材料如氮化硼(c-
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BN)提高信噪比。X射线经过垫片到达样品，避免金刚石的散射信号。直至目前，高压
XRS实验依然存在较大的挑战性。尽管如此，高压 XRS持续为高压物质科学研究提供新
的机遇，下面将举例说明。

1.3 高压 XRS 应用
多数材料的物性研究主要关注金属阳离子局域电子结构，阴离子如氧，仅被认为只提

供金属配位或晶胞位点。然而在高压下，离域电子比局域金属离子更容易反映结构演化规

律。O的 K边(1s2p)芯能级跃迁，将包含金属离子 d轨道相关的晶体场分裂、成键信息。
其次高压还可引起能带展宽、带隙闭合，电子不再局域在金属离子上，可能在 O的 p轨道、
金属 d轨道之间发生转移，p轨道也会参与相变过程，如利用第一性原理计算压力诱导追
踪结构转变，随着压力增大，O离子 p轨道与金属离子 d轨道发生强烈的重叠和杂化[51-

55]。

碳(C)、氧(O)、硅(Si)原子与过渡金属如铁(Fe)、钴(Co)、镍(Ni)所形成的结晶态、非晶
态硅酸盐、氧化物玻璃，高压下，伴随原子几何结构的变化，原子化学键、离子-共价性、
局域电子结构发生剧烈变化，XRS谱学是研究此类体系中氧化态、化学键等电子结构信息
的利器，特别是在揭示地球及行星科学中，XRS在特定压力范围内物质的结构状态研究中
发挥重要的作用[10, 36, 56]

固态氢是现代高压研究的核心，因为它既具有极简的结构，又展现出丰富的物理行为

其重要性亦源于其丰度：氢是宇宙中最常见的元素，也是恒星和巨行星的主要成分，因此

其固态和致密态与理解宇宙尺度的物质直接相关。正因如此，氢在极端压力和温度下的行

为被广泛视为凝聚态物理学、行星科学和天体物理学的核心[57, 58]。氢仅由 1个质子和 1个
电子构成，在高压和低温条件下呈现出多种固态相、强烈的量子效应，随着压力增加，氢

原子 1s电子会从其紧密束缚于单个 H₂分子内的双原子轨道上离域，转变为自由电子，从
而形成金属甚至超导体，因此成为凝聚态理论与实验研究的基本模型[59-61]。

Li等人利用 XRS技术可以在 90 GPa高压下测量固体氢的电子带隙，实现对氢的宽带
隙和电子结构直接实验观测[16]。DAC是目前唯一能够将氢气压缩至数百 GPa静态压力的
技术，此前所有关于绝缘氢中带隙随压力变化关系的研究均基于采用光学测量的间接方法，

如光吸收或反射光谱学，但探测光子必须穿过金刚石压砧，固体氢的宽带隙使得这些光子

会被金刚石完全阻挡，基于标定折射率的方法测量带隙在超高压下定量计算将变得不可靠。

XRS提供了一种解决方案：既能避免金刚石的干扰，又能通过非共振 X射线散射过程直接
研究高能电子跃迁。

如图 2(a)所示，XRS实验通过扫描入射光束的能量并采集能量损失谱。在 6.6 GPa压
力下，氢原子表现出典型的宽带绝缘体特性——激发强度在 9.37 eV以下均不显著，零强
度对应的低能量损失区域对应电子禁带。9.37 eV处的陡峭上升曲线代表边前峰的阈值，该
峰在实验上与导带连续谱无法区分；而 9.37 eV以上的连续谱则反映了价带电子到导带各
能级激发信号的总和。随压力从 6.6 GPa增至 90.2 GPa, 固体氢的带隙不断变窄，激发阈值
向更低能量方向移动，伴随着谱峰跳边斜率降低。氢的带隙随密度(及压力)变化的关系如
图 2(b)所示，从 6.6 GPa时的 9.37 eV至 90.2 GPa时的 6.57 eV，结果表明，在此压力范围
内，带隙与电子密度之间存在线性关系。对实验结果曲线进行线性外推，氢金属化对应压

力值约为 550 GPa。尽管该外推结果仅适用于具有相同相态和晶体结构的情况，氢在高压
下还会经历多次相变，但 XRS实验提供了带隙精确测量方案，因此可作为观测氢金属化的
重要手段。

最
新
录
用
，
非
最
终
出
版
稿



高  压  物  理  学  报
CHINESE JOURNAL OF HIGH PRESSURE PHYSICS

图 2 (a)高压(6.6至 90.2 GPa)下固态氢的 XRS 光谱。(b)根据 IXS 光谱斜率拐点确定的固体氢带隙。实心

符号代表不同的 DAC IXS 实验数据；空心圆圈为理论计算值；实线为 IXS 实验数据的线性回归曲线。

数据来源于[16]

Fig.2 (a) IXS spectra of solid hydrogen under high pressure (6.6 to 90.2 GPa). (b) Bandgap of solid hydrogen 

determined from the inflection points in the IXS spectra. Solid symbols represent experimental data from different 

DAC IXS experiments; hollow circles represent theoretical calculations; the solid line is the linear regression curve 

of the IXS experimental data. Data sourced from[16]

稀土金属或镧系元素中 4f电子具有独特电子特性。许多镧系金属在高压条件下会表现
出复杂的体积坍缩转变现象，这通常与 4f电子的离域化密切相关。压力可增强 f电子的屏
蔽效应并有效减弱电子关联作用，最终导致电子呈现更易迁移且非磁性的状态，从而有利

于形成更小的晶胞体积[4, 62, 63]。这种屏蔽效应的微观起源仍存在争议并缺乏实验上对 f态电
子行为的直接观测。XRS可突破偶极禁戒，探测 4d芯能级到 4f未占据态的电子跃迁，直
接测量 4f电子态。
稀土铈(Ce)金属在常温下 Pt=0.8GPa左右发生体积坍缩相变，低压 相中，4f电子更倾𝛾

向于局域化于单个 Ce原子位点；而在高压 相中，由于铈原子间杂化作用增强，这些电子𝛼
形成离域能带。在低压相中，局域态与导电态之间的杂化程度较低，从而形成稳定的局域

磁矩和磁有序结构；而在高压相中，局域磁矩被非局域化电子所屏蔽，形成非磁性的近藤

单态。为了理解 4f电子结构在体积坍缩转变过程中的压力演化，如图 3(a)-(d)所示，分别
在 0.48 GPa 的 相和 1.97 GPa的 相下采集的纯 Ce金属的 q依赖性 XRS谱[64]。101至 115 𝛾 𝛼
eV范围内的吸收边前区域对应芯能级 4d电子向未占据的 4f多极激发。当体系从低压相转
变为高压相时，约 106 eV处的预峰宽度变窄，其强度降低约 27%；预峰位置亦向低能区移
动约 0.4 eV。经过详细理论模拟推导发现，同构转变过程中，铈 N4,5能级谱线的重新分布

可由近藤机制解释。XRS的实验和计算结果不仅成功验证了理论模型，还揭示出高压下铈
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体积坍缩的机制。XRS也为探究多种压力诱导现象(包括体积坍缩、价态转变及量子临界涨
落)，特别是稀土化合物的局域电子结构开辟了新途径。近年来，氢化物超导研究是凝聚态
物理的热点之一，其中，稀土、轻元素及氢构成了主要的成分，揭示其电子结构演化将是

XRS谱学应用的方向之一。

图 3 体积坍缩相变压力 Pt前后的 Ce N4,5 XRS实验光谱。(a)0.48 GPa( 相)下 XRS光谱的动量转移 q依赖𝛾

性。(b)1.97 GPa( 相)下 XRS光谱的动量转移 q依赖性。(c) 0.48 GPa(蓝色曲线，Pt以下)与 1.97 GPa(绿色𝛼

曲线，Pt以上)下 XRS光谱在 q = 9.64 Å−1的对比。(d) 0.48 GPa(蓝色曲线，Pt以下)与 1.97 GPa(绿色曲线，

Pt以上)XRS光谱在 q = 10.0 Å−1的对比。数据来源于[64]

Fig.3 XRS spectra of the Ce N4,5 before and after the volume collapse phase transition pressure (Pt). (a) 

Momentum transfer q dependence of the XRS spectrum at 0.48 GPa (γ phase). (b) Momentum transfer q 

dependence of the XRS spectrum at 1.97 GPa (α phase). (c) Comparison of XRS spectra at 0.48 GPa (blue curve, 

below Pt) and 1.97 GPa (green curve, above Pt) at q = 9.64 Å−1. (d) Comparison of XRS spectra at 0.48 GPa (blue 

curve, below Pt) and 1.97 GPa (green curve, above Pt) at q = 10.0 Å−1. Data from[64]

2 共振非弹性 X 射线散射(RIXS)
共振非弹性 X射线散射 RIXS是一种“光子进-光子出”的技术，这类叫法主要是与“光

子进-电子出”的光电子能谱作区分。首先，将入射 X射线能量调至待测元素的特定吸收
边 (如 K边或 L边) 附近，激发内层电子到未占据价带，随后高壳层电子回落空穴辐射出
X射线。通过分析散射光子的能量损失，动量转移和偏振方向，RIXS可以探测量子材料中
的集体元激发，包括电荷转移激发、d-d轨道激发、磁子激发以及电声耦合[65]。同时，

RIXS结合了 X射线吸收光谱(XAS)与 X射线发射光谱(XES)，能够同时给出电子占据态和
未占据态信息以及它们之间的相互作用。实验上通过在 K边或 L边区域附近扫描发射能量，
可获得二维 RIXS平面数据。
2.1 RIXS 原理

RIXS属于相干二阶光学过程，它对比 X射线吸收光谱(XAS)和 X射线光电子能谱
(XPS)这类一阶光学过程包含更多的信息，但与此同时 RIXS的信号强度却显著弱于 XAS
和 XPS。近年来 RIXS研究取得的重大进展，主要得益于同步辐射产生的波荡器辐射技术
以及高效率探测器的应用。理想情况下，该分析仪的能量展宽应与储存环光束线上的主单

色器相近，且小于谱特征的寿命展宽值。在 RIXS中，可直接获取与特定中间态直接相关
跃迁信息——该中间态的能量正是通过入射 X射线能量控制。RIXS可视为入射光子在金
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属离子共振能级处发生的非弹性散射，数学描述由 Kramers–Heisenberg方程给出，该方程
属于二阶过程。其数学表达式如下[32, 66]

d2𝜎
dΩd𝜔 = 𝑟2

0
𝜔
Ω

∑
𝑗

 |∑𝑖  
⟨𝑓|𝑇2|𝑖⟩⟨𝑖|𝑇1|𝑔⟩

𝐸𝑔 + ℏΩ ‒ 𝐸i + 𝑖Γi|2 × 𝛿(𝐸𝑔 + ℏΩ ‒ 𝐸𝑓 ‒ ℏ𝜔),#(3)

其中 为散射截面； 为电子半径； 表示发射光子能量， 表示吸收光子能量； 和𝜎 𝑟2
0 ℏ𝜔 ℏΩ 𝑇1 𝑇2

为跃迁算符； 描述中间态的寿命展宽。下标 、 和 分别代表跃迁过程的基态、中间态和Γi 𝑔 𝑖 𝑓
终态。 表示 、 和 态的能量。在 RIXS散射过程中，系统吸收一个 X射线光子后，𝐸 |𝑔⟩ |𝑖⟩ |𝑓⟩
会从基态 激发至一个短暂的中间态 随后发射一个光子而至最终态 。如前文所述，我|𝑔⟩ |𝑖⟩ |𝑓⟩
们将 RIXS根据发射类型分为两类。对于第一类 RIXS实验，共振散射具有元素、晶格位
点以及轨道选择性，也会显著增强非弹性散射截面，有助于获得电荷、磁性、晶格、自旋、

轨道等低能元激发[67]，以及此类激发在倒格矢空间的色散依赖关系，更体现出动量空间散

射特征。第一类 RIXS实验，激发过程和发射过程均发生在价带，也称为价带 RIXS。价
带 RIXS可以分为直接 RIXS和间接 RIXS，两种方式的散射截面差异显著，理论上上有明
确区分[67]，下面将从原理上简要阐述：

如图 4(a)，(b)给出了直接和间接 RIXS的跃迁过程。对于直接 RIXS，入射光子激发芯
电子跃迁至空价带。随后，价带中其他填充的电子衰变从而湮灭芯能级空穴，同时伴随着

X射线的发射，在这个过程中光子将能量和动量传递至激发态。对于直接 RIXS，首先实现
芯能级电子被激发到空价带，随后，价带中其他电子态弛豫，湮灭芯-空穴态。例如,过渡
金属元素 L3边 RIXS实验中，电子从 2p轨道受激跃迁到 3d轨道，随后出现 3d到 2p辐射
弛豫。而对于氧、碳这类元素的 K边 RIXS, 在 1s到 2p轨道激发跃迁之后， 2p轨道另外
一个电子弛豫到 1s基态。换句话说，直接 RIXS能够直接探测价带和导带电子态。
而对于间接 RIXS，芯电子被激发至能量在 Fermi能级以上几个电子伏的空态，随后该

电子发生弛豫回填芯-空穴态。以过渡金属 K边(1s→4p)为例，若不发生任何相互作用，则
不会观察到任何非弹性散射。然而，芯空穴中间态给 3d价电子施加势场，3d电子将屏蔽
空穴。芯空穴势场会散射价电子，导致在价带中产生新的电子-空穴激发。当 4p→1s弛豫
时，在体系中保留了该电子-空穴激发。因此间接 RIXS归因于芯空穴中间态引起的振激
(shake-up)激发。换句话说，可以认为是 1s芯空穴与 4p电子形成的激子(exciton)对价电子
的散射。

理论上将等式(3)中的 Kramers–Heisenberg方程写为传播子的形式[68]，直接 RIXS散射
振幅可表示为

𝐴direct = ⟨𝑓|𝑇 † 𝐺0𝑇|𝑔⟩#(4)

其中 分别为光子发射和吸收算符， 表示未考虑光子吸收扰动的传播子。传播子算符𝑇 † ,𝑇 𝐺0
是通过系统总哈密顿量 来定义，它可分解为基态哈密顿量 (描述不含核心空穴的量子系𝐻 𝐻₀
统)和光子吸收后受扰动系统的芯空穴哈密顿量 。因此，完整的传播子算符可写为𝐻c 𝐺 = 𝐺0

， 为考虑 后的完整哈密顿量，此时间接 RIXS的散射振幅可表示为+ 𝐺0𝐻𝐶𝐺 G 𝐻c

𝐴indirect = ⟨𝑓|𝑇 † 𝐺0𝐻𝐶𝐺𝑇|𝑔⟩#(5)

对于直接 RIXS的散射振幅，光子吸收与发射矩阵元决定允许哪种电子跃迁。因此，
在直接 RIXS散射中，无论是光电激发还是价电子弛豫辐射都需要满足跃迁定则。例如，
对过渡金属 L边，无论是 2p→3d还是 3d→2p的跃迁都是满足偶极跃迁，所以才可能发生
直接 RIXS散射。
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而间接 RIXS散射振幅微扰芯空穴哈密顿量 直接相关，若无此项，则间接散射振幅𝐻c
为零。一般来说，间接 RIXS的散射振幅是由芯空穴哈密顿量 和跃迁矩阵共同贡献的。𝐻c
对于间接 RIXS, 在远高于 Fermi能级的态产生或湮灭电子。例如，对过渡金属 K边，发生
1s 4p跃迁过程时，在高于 3d价电子轨道的 4p 轨道上的电子被产生或湮灭。由于局域的⟷
芯空穴相关的库仑(Coulomb)相互作用更强，对散射截面的贡献占主导，离域的 4p电子可
被视作“旁观者(spectator)”。值得一提的是，在直接散射中，如过渡金属 L边，原则上间
接散射也有一定的贡献，但主要是高阶效应，远远小于直接散射振幅的贡献。根据定义，

在间接散射中，则一定不存在直接散射。

图 4 第一类 RIXS中两种形式的散射示意图[67]。(a)直接 RIXS；(b)间接 RIXS

Fig.4 Schematic diagrams of two kinds of scattering in first category RIXS [67]. (a) Direct RIXS; (b) Indirect RIXS.

第二类 RIXS实验主要关注能量损失，不考虑动量转移。归因于: 一)芯能级无色散；
二)样品体系非单晶，包括多晶、金属复合物分子体系，无特定指向，因而可采用多块分析
晶体扩大信号接受立体角，叠加获得动量积分的 RIXS能量损失谱。与第一类 RIXS研究
的低能元激发相比，第二类 RIXS探测的能量转移范围更大。其辐射弛豫主要涉及局域芯
电子，因而被称为共振 X射线发射谱(Resonant X-ray Emission Scattering, RXES)或芯态激发
RIXS。

RXES主要涉及价电子层到内壳层间跃迁，对吸收原子化学配位环境敏感，特别是金
属氧化态、位点对称性以及晶体场分裂效应[69, 70]。并且如原子的 (2p→1s跃迁)线和𝐾𝛼 𝐾𝛽
(3p→1s跃迁)线对自旋-轨道耦合及局部磁矩具有高度敏感性[71]。典型例子是过渡金属元素

中从 1s激发态到 3d激发态后发生的 2p或 3p向 1s弛豫辐射，这种称为 1s(2,3)p RXES。
如图 5所示，1s(2,3)p RXES中，中间态 是通过公式(3)中的跃迁算符 从基态 跃迁而|𝑖⟩ 𝑇1 |𝑔⟩
来。按照原子组态简化模型，1s轨道上的电子被 X射线激发跃迁到 3d轨道上，基态和中
间激发态写为可以 和 。事实上，RXES的中间态 是常规 K边 X|𝑔⟩ = 3d𝑛 |i⟩ = 1s3d𝑛 + 1 |𝑖⟩
射线吸收谱(X-ray Absorption Spectroscopy, XAS)的终态。常规 XAS谱的边前峰来源于芯能
级到最低未占据态的共振激发，可用于解释金属离子的局域电子结构，对金属氧化态、位

点对称性及晶体场分裂敏感，但谱峰强度远低于主吸收峰，提取边前峰谱峰结构具有较大

的不确定性，尤其是，前过渡金属原子(d电子少于 5, 如 Sc、V、Ti、Cr等)的 K边 XAS
谱中，随着原子序数 Z降低，边前峰与主峰间的劈裂减小，提取边前峰更为困难[72]。

然而，利用 RXES可获得精细的吸收边前峰结构。公式(3)中跃迁算符 的具体形式依𝑇1
赖于配位环境中金属离子的局域对称性。原本具有球对称性(SO₃)原子 3d轨道，在较低对
称性的金属位点上发生劈裂。在某些对称性下，3d与 4p轨道无混合，金属 1s轨道与最低

价电子轨道之间的偶极跃迁矩阵元为零， 是四极跃迁算符 。例如，具有相同元𝑇1 (𝜀𝜆𝑟)(𝑘𝑟)

素六配位化合物中，配体散射原子呈八面体构型(Oh对称性)，金属离子 3d轨道劈裂为 t2g
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和 eg轨道。在金属位点具有反演对称性的配合物中，3d轨道(偶态)与 4p轨道(奇态)不发生
混合，偶极跃迁是禁戒的。如果把上面的配体原子中的其中一个替换成不同元素，对称性

降低成 C4v。或者四配位体系，对称性为 Td四面体对称性，这类对称性下， 中还会包𝑇1 

含偶极算符 。一部分 3d轨道晶体场劈裂和金属 4p轨道属于同一点群不可约表示[73]，从𝜀𝜆𝑟

而部分 3d轨道可以和 4p轨道混合，1s到 3d4p混合态的跃迁满足偶极跃迁要求。RXES可
用于提取边前峰谱峰结构，相比常规 XAS,利用 RXES可获取边前峰谱形更多细节，以对
比理论模型。例如。过渡金属 1s2p RXES的偶极和四极跃迁具有不同的角度依赖性[74, 75]，

可用来分析偶极-四极跃迁比例。
如图 5所示，1s(2,3)p RXES的终态是 2p或 3p电子弛豫到 1s轨道， 为偶极算符。 𝑇2

RXES 的终态可写作： ，即 2p或 3p轨道存在一个芯空穴，3d轨道有|𝑓⟩ = (2,3)𝑝53𝑑𝑛 + 1

附加电子。形式上，该终态分别与软 X射线 L边或M边吸收谱终态相同。吸收谱中，L
边或M边发生 2p或 3p一次直接跃迁到 3d轨道。而 RXES谱中，需经过两个跃迁矩阵元
才能获得带芯空穴的终态。但由于遵循不同的选择规则，RXES过程还可获得其他(2,3)𝑝53

终态。因此，不同跃迁矩阵元或相干效应[76]，导致 RXES谱峰强度也会有所差异。即𝑑𝑛 + 1

使两种实验的仪器能量分辨相同，软线 XAS和 RXES得到的能谱形状也会有差异。然而，
由晶体场、多重态及自旋-轨道相互作用引起的能级分裂并不因为跃迁过程不同而产生差异。

图 5 过渡金属离子 K边-1s(2,3)p RXES 过程的能级示意图[72]。其中 和 分别为激发光子和发射光子的能Ω 𝜔

量，ECont表示 Fermi能级以上未占据的连续能级。 

Fig.5 Schematic diagram of the K-edge -1s(2,3)p RXES process of transition metal ion. Here, Ω and ω represent 

the energies of the excitation and emission photons, respectively, and ECont. denotes the unoccupied continuum 

states.

Bagger等在 Kramers–Heisenberg近似基础上，提出两种简化模型[66]。一是激子模型

(exciton model)，首先采用 Hartree–Fock近似，计算孤立原子电子间相互作用，根据原子参
考数据库进一步参数化，引入自旋轨道相互作用、微扰晶体场、电荷转移激发，描述局域

配位原子电荷分布。基于该模型的简化方程, 主要应用电荷转移多重态(charge transfer 
multiplet, CTM)计算方法[78, 79]。对于 K边 RIXS可获得类似局域四极跃迁。但因无法描述
芯-空穴态的屏蔽作用，无法从第一性原理计算跃迁能[77]。二是连续谱模型(continuum 
model)。Tulkki和 Aberg提出，假设存在单一电子态、且中间态与终态彼此正交，此时微
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分截面可写作[80]：

d𝜎(𝜔1)
d𝜔2

= 𝑘∫∞
‒ ∞ 

𝜔2

𝜔1

𝑔2𝑝,1𝑠(Ω1𝑠 ‒ 𝜔)(𝑑𝑔1𝑠

𝑑𝜔 )
(Ω1𝑠 + 𝜔 ‒ 𝜔1)2 +

Γ 2
1𝑠

4ℏ2

× 𝛿(𝜔1 ‒ Ω2𝑝 ‒ 𝜔 ‒ 𝜔2)d𝜔,#(6)

其中 。其中 和 分别表示吸收和发射光子能量，而 1s和 2p分别初𝑘 = 2𝜋𝑟2
0(Ω1𝑠 ‒ Ω2𝑝) 𝜔1 𝜔2

态和终态。 表示跃迁振子强度， 表示寿命展宽； 是振子强度随态密度的变化；𝑔2𝑝,1𝑠 Γ  
1𝑠

𝑑𝑔1𝑠

𝑑𝜔

函数描述弛豫过程。1s2p RXES对应的 和 弛豫跃迁谱函数为 Lorentz线型。而𝛿 𝐾𝛼1 𝐾𝛼2 𝐾β
或 弛豫相关 RXES谱，Lorentz线性替换为占据态密度函数。连续模型属于单电子激𝐾valence
发近似，这意味着该模型仅描述对未占据态的跃迁激发，描述 RXES实验中的偶极跃迁。
结合两种模型，计算 RXES二维扫描图，与实验印证。可以近似认为 RXES是吸收谱
(XAS) 与非共振发射谱(XES)的卷积[81], 需注意，此近似仅对核心空穴与光激发电子之间的
相互作用较弱的情形成立。

   稀土 4f电子体系具有重要的应用和研究价值。与离域过渡金属 3d轨道不同，通常固体
材料中稀土 4f电子是局域化的，受导带影响甚微。然而，对于杂化轨道的 f电子，可以被
视作 f电子具有混合价态，这部分电子具有部分导带电子的特征。这种杂化态或混合价态
可以按照组态相互作用定义，基态由若干简并态线性组合而成，|g⟩ = 𝑐𝑛 ‒ 1|𝑓𝑛 ‒ 1𝑣𝑚 + 1⟩ +

，其中 表示价电子数， 表示 fi组态在混合价态的权重。由于存在强烈的库𝑐𝑛|𝑓𝑛𝑣𝑚⟩ + ⋯ 𝑣 𝑐𝑛

仑排斥作用，不会出现大的价态涨落。在 f电子线宽特征时间尺度内，f电子价态在基态附
近涨落。对于窄带宽的 f电子体系，其涨落的时间较长，超过 X射线谱学中典型的芯空穴
态寿命。因此，存在芯空穴态时，基态简并提升，原则上利用吸收谱 XAS或光电子能谱
XPS可以区分混合组态。而在 RXES过程中，中间态与终态都对应基态简并提升，因此可
用于开展精细混合价态研究[82, 83]。有趣的是，在压力作用下，导带宽度和 Fermi能级发生
改变，4f轨道电子占据数改变，导致晶体对称性降低甚至发生体积坍缩转变[10]。

图 6 4f混合价态体系稀土元素 L边-2p3d RXES 过程的能级示意图[10]

Fig.6 Schematic diagram of the rare-earth L-edge-2p3d RXES process in 4f  mixed valence rare-earth system[10]
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如图 6所示，4f混合价态体系稀土元素 L边(2p3d )RXES的物理过程涉及到2𝑝54𝑓n+ 1

中间态, 终态分别为 和 ，此时 RXES过程的中间和2𝑝55𝑑n+ 1 3d94𝑓n+ 1 3d95𝑑n+ 1
两种组态

态也是 XAS吸收谱的终态。在共振吸收 L2,3-edge (2p5d)条件下，测量 Lα1,2发射荧光光

子(3d2p)。f电子基态处于混合态，但在 RXES过程的 f电子终态能够清晰分开，在存在
2p空穴态的前提下，若将入射光能量调节到特定中间态能量，共振效应能够增强特定 f电
子态，因此 RXES可用于分析 4f电子体系的混合价态分布[10]。

2.2 高压 RIXS 实验
压力导致电子密度变化，将诱导电子结构演化、杂化作用及磁性转变，涉及电荷，自

旋和轨道等多种自由度相互作用，属于硬 X射线 RIXS研究的范畴[65]。RIXS为高压下 d
和 f电子体系提供了独特视角。仅硬 X射线波段可开展高压 RIXS实验，因而聚焦在过渡
金属氧化物、稀土化合物等强关联体系中的研究。例如，3d过渡金属化合物中的高压诱导
的磁性坍缩和绝缘体-金属转变；稀土 4f电子体系中的价态涨落或近藤效应特征；分子固
体和玻璃中的配位与成键行为；混合价态材料中的电子离域过程等[10, 84]。

RIXS实验主要采用全景式 DAC，轴向和侧向开口分别高达 85°和 110°，某些特殊
设计侧向开口还可以高达 140°，以提供足够大的探测立体角[29]。硬 X射线 RIXS谱仪均
采用基于聚焦、非色散的 Rowland圆几何，并使用像素型高分辨分析晶体。样品、分析器
和探测器均位于一个圆上，其直径与分析器的弯曲半径相匹配。通过改变分析晶体的布拉

格角并同步移动探测器，扫描过程中始终维持 Rowland几何条件，分析散射光子能量[84]。

限于篇幅，我们仅挑选近年高压 RIXS实验案例，说明 RIXS在高压研究的独特优势优势。

2.3 高压 RIXS/RXES 应用
高分辨硬 X射线 RIXS [85] 能够探究压力条件下磁振子激发、轨道激发的演变。Rossi

等人开展了 Ir L3 RIXS测量，研究了 Ruddlesden–Popper双层体系 在 12 GPa下的低Sr3Ir2O7
能磁激发[86]。双层 Ruddlesden–Popper(n=2)材料 具有相对论性的Mott绝缘基态Sr3Ir2O7
[87]，在 时形成反铁磁有序[88]，然而对于其磁性行为的微观机制存在两种不同的理TN~230K
论模型解释其磁结构与动力学行为[89, 90]，这两种理论模型均能很好地解释 在常压Sr3Ir2O7
下的磁动力学行为，对体系施加扰动例如压力，来检验磁激发态的演化过程，可以实现两

种模型的区分。如图 7 所示，入射光能量调至 11.2165 keV，在动量转移 q=(3.5,3.5,0.0)时，
分别测量了从 0到 6 GPa改变压力时，Ir L3的高分辨 RIXS谱。常压下 100 meV附近存在
单磁振子激发峰[89, 90]，随着压力增大，峰位向低能移动，即磁振子软化，6.0 GPa时磁振子
峰位于 80 meV附近。表明，随着压力增大，层内自旋轨道耦合增强，而层间自旋轨道耦
合减弱。
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图 7 Sr3Ir2O7在常压(黑色，虚线)至 6.0 GPa(深蓝色，实线)范围内、温度 T=150 K、动量转移 q=

(3.5,3.5,0.0)的 Ir L3边 RIXS谱。磁振子激发的能量损失位置用垂直虚线标出。数据来源于[86]

Fig.7 Ir L3 RIXS spectra of Sr₃Ir₂O₇ in the pressure range from ambient pressure (black, dashed line) to 6.0 GPa 

(dark blue, solid line), at a temperature of T = 150 K and a momentum transfer of q = (3.5, 3.5, 0.0). The energy 

loss positions associated with magneton excitation are marked by vertical dashed lines. Data are taken from 

Reference[86]

在稀土元素金属中，二价铕(Eu)的 4f轨道处于半填充状态，施加足够压力可导致 4f电
子离域，使铕转变为三价金属，然而关于价态的相变点存在争议[91-93]。Chen等人[94] 开展
了高压 2p3d RXES实验，并揭示了对单质金属铕(Eu)在 80 GPa下的新价态转变，分离出4
和 两种构型对应的 RXES峰。其中， 峰在 52 GPa以下完全消失， 峰在 80 GPa𝑓7 4𝑓6 4𝑓7 4𝑓6

以下仅轻微增强。对比俩峰强度比，可以发现了价态跃变出现在约 80 GPa处，并逐渐增强
直至 160 GPa。但 Eu L3边的吸收谱(XANES和 PFY-XAS)数据中并未观测到此类规律，证
明了 RXES对 Eu高压价态转变具有更高的灵敏度。结合 RXES和 XRD的数据可得出结论：
当压力增至 80至 160 GPa时，Eu转变为正交晶系结构：其价态在约 80 GPa处快速升至
2.4，随后在 160 GPa附近逐渐升至 2.56，价态转变主要是由 4f电子向 5d能带的跃迁驱动。

高分辨率 RXES还可揭示高压下的自旋结构转变。Ding等人[95] 利用高压 RXES开展
CoO中自旋调制轨道杂化研究。Mott绝缘体中，源于 3d轨道局域库仑相互作用，3d电子
同时表现出局域化和非局域化行为。两种行为的竞争决定了 3d过渡金属化合物的输运性能、
磁性、电子行为。CoO中的非局域跃迁与压力相关，而局域跃迁则与压力无关，RXES光
谱中直接区分非局域激发与局域激发。

图 8展示不同压力下 CoO和 Co3O4的 RXES二维图。随着压力增大到 12GPa，峰 3的
强度从低压到高压呈现出显著增加，而峰 1和峰 2则基本保持恒定。峰 3与峰 2的强度比
在近静水压测量中增大近 1倍，在非静水压中增幅约为 26%。然而，在压力大于约 12 GPa
时，晶格结构并无显著改变，表明峰 3的变化是 CoO体系的电子结构相变，而作为对照组
的 Co₃O₄中未观察到类似的变化。最
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图 8 高压 CoO的 1s3p RXES二维图。标记为 1、2和 3的峰分别对应不同能量转移下的拉曼散射信号。

(a)、(b)和(c)分别是在无介质条件下，于 0.2、12和 28 GPa压力下在 CoO上采集的 RXES数据。(d)和(e)

是分别在 3.3和 6 GPa下，以硅油为介质时在 CoO上采集的 RXES数据。(f)和(g)是分别在 2.4和 12.4 GPa

下，以硅油为介质时在 Co₃O₄上采集的 RXES数据。数据来源于文献[95]

Fig.8 Two-dimensional 1s3p RXES maps of CoO under high pressure. The peaks labeled 1, 2, and 3 correspond to 

Raman scattering signals at different energy shifts. (a), (b), and (c) show RXES data collected on CoO at pressures 

of 0.2, 12, and 28 GPa, respectively, in the absence of a medium. (d) and (e) show RXES data collected on CoO at 

3.3 and 6 GPa, respectively, with silicone oil as the medium. (f) and (g) show RXES data collected on Co₃O₄ at 

2.4 and 12.4 GPa, respectively, with silicone oil as the medium. Data are taken from Reference[95]

CoO的 RXES模拟计算表明，图 8中的峰 1和 2归因于局域的四极跃迁，峰 3归因于
4p态与 3d能带的混合所产生的非局部偶极贡献，该贡献源于 4p态与邻近格点上的 Co的
3d轨道之间的混合，因此近邻原子耦合会显著改变光谱权重。CoO晶格参数随压力持续减
小，且在 40 GPa以下的压力下不会发生异常变化，Co-O键长无法解释非局域偶极跃迁相
对于局部四极跃迁增加一倍。除了键长发生变化外，CoO还会经历由压力诱导的顺磁性
(PM)向反铁磁性(AFM)的有序相变。在随后的分析中表明了同位点 4p轨道与邻位 3d轨道
之间的杂化程度便会持续增加，跃迁强度的比值变化反映了相变进程。RXES为高压下磁
性结构演化提供了一种探测手段。

3 核共振振动能谱(NRVS)
核共振振动能谱(简称核振能谱, Nuclear Resonant Vibrational Spectroscopy),是一种基于

原子核共振激发的非弹性散射光谱技术，用于测量与激发核相关的声子振动模式,优势在于
其原子核同位素选择性[96]。此类原子核同位素包括 57Fe, 83Kr, 119Sn等，其中 57Fe的研究占
90%以上。同步辐射核共振散射(Nuclear Resonant Scattering)方法源于固体中特定原子核的
Mössbauer效应，即原子核发生无反冲吸收。当入射光子能量偏离核共振能级，由于固体
或分子材料中的声子湮灭或产生，发生能量转移，因而获得物质中与激发原子核相关的振

动能谱。实验上，NRVS谱学属于 X射线与物质相互作用发生非弹性散射，因而也被称为
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核共振非弹性 X射线散射(Nuclear Resonant Inelastic X-ray scattering，NRIXS, NIXS or 
NIS)。文献中非共振非弹性散射(Non-resonant Inelastic X-ray scattering)也被简写为 NRIXS
或 NIXS，需要注意区分，。为避免混淆，后文中将只采用 NRVS缩写。
传统振动光谱(激光拉曼散射、红外振动光谱)探测活性相关的所有振动模式。与此不

同，NRVS只对特定核同位素原子在入射光偏振方向上的振动敏感，因此标记特定结构单
元中的原子，利用 NRVS，可获得标记原子相关的振动光谱信号，无其他原子振动干扰。
此外，红外、拉曼振动谱有对称性选择约束条件，而 NRVS不受光学选择定则的限制，因
而可以获得与特定原子相关的完整振动谱。

铁是一种典型的 3d过渡金属元素，是重要的磁性元素，是超导、永磁铁等材料的核心
组成元素；铁也是地球及类地行星地核的主要成分；同时，生命体中广泛存在含铁蛋白。

因而，过去几十年，NRVS被广泛应用于凝聚态物理、行星科学、地球物理、及生物无机
化学等领域[96-100]。

得益于加速器束团脉冲技术、高分辨光学、时间分分辨探测器技术的进步，核向前散

射(Nuclear Forward Scattering, NFS)方法被用于穆斯堡尔谱学研究，研究原子自旋态、价态
及磁有序分布。同步辐射具备极高亮度、微米级聚焦光斑等优势，因此 NFS实验方法特别
适用于高压领域。而近年来，结合传统穆斯堡尔谱多普勒扫描穆斯堡尔谱方法，ESRF, 
SPring-8等光源发展了 57Fe同步辐射穆斯堡尔谱源(Synchrotron Mössbauer Source, SMS),简
化了实验数据分析难度。限于篇幅,本文将不再赘述 NFS和 SMS方法，感兴趣读者可参考
相关文献[101-107]。

3.1 NRVS 原理
图 9(a)展示了 57Fe NRVS的实验基本原理：入射 X射线能量在共振能级 14.41425 keV

附近扫描，与核共振能级相同的光子将激发原子核到核能级上，随后回落到基态，散射光

子能量为 1，由于声子湮灭或产生，可以在锐利的共振峰附近获得宽化的声子激发峰，这ℎ𝑣
种情况下样品中的 57Fe可被视作是极高能量分辨(~neV量级)的能量分析器，只需扫描入射
光，即可声子振动谱。此外，被激发的原子核在弛豫过程，会产生二次荧光信号, 此类荧
光(Fe Kα 6.4keV)光子比 14.4125keV的散射光子更多，因此要求探测器能够探测到 6.4keV
的光子。鉴于原子核质量远大于电子质量，核散射与电子散射相比有延迟。通过时间分辨

的探测技术，即可区分 X射线被原子核散射(~ns-μs级)、被核外电子散射的信号(~fs-ps级)
，获得非弹性散射谱。

图 9 (a)Fe核共振振动散射跃迁能级示意图；(b)局域振动模态和[FeCl₄]⁻离子中的九个简正振动模态及其对

称性[99]

Fig.9 (a) Schematic diagram of Fe nuclear resonance vibrational scattering transition energy levels; (b) Local 

最
新
录
用
，
非
最
终
出
版
稿



高  压  物  理  学  报
CHINESE JOURNAL OF HIGH PRESSURE PHYSICS

vibrational modes and the nine normal vibrational modes of the [FeCl₄]⁻ ion with their symmetries[99].

下面简要介绍振动谱的基本特点。双原子体系只存在伸缩振动。如图 9(b)所示，三原
子体系存在六种振动模式，包括不对称伸缩、对称伸缩、摆动(Wagging)、扭转
(Twisting)、剪切(Scissoring)、摇摆 (Rocking)。包含更多原子体系将存在更复杂的多体振动
模式。晶格中每个原子在各自平衡位置附近振动，同时受到其他原子势场作用。忽略高阶

非谐效应，仅考虑一阶简谐振动，可依据 Bloch定理，得到晶格振动的集体模式。每一组
简正振动都具有特定的能量和方向。将所有局域振动坐标的线性组合，并将这些局域振动

重新表示为整个体系的振动，它们之间彼此独立，就称为简正振动模态。对三原子体系，

除对称、非对称伸缩，其余四种模式都可以表示为化学键的弯曲振动，化简为只有三类独

立的谐振振动。由于每个振动模态都具有唯一的振动频率，不受跃迁选择定则限制时，每

个振动态与 NRVS特定能量的谱峰相对应。由于结构的对称性，多个振动模态也可能具有
相同的能量，从而简并成单峰。例如，对 n个原子组成的非线形分子，有 3n－6个简正振
动自由度，如图 9(b)所示的[FeCl₄]⁻离子中只有九个简正振动模态，根据其四面体(Td)对称
性，这些模态可划分为以下四类：(1)具有 A₁对称性的对称伸缩，该振动能量处仅存在一种
振动模态；(2)具有 T₂对称性的不对称伸缩，具有三重简并性，在该振动模态处存在三种振
动模态；(3) 具有 E对称性且二重简并的对称弯曲；(4)具有 T₂对称性且三重简并的非对称
弯曲。这四类中，对称模态指 Cl⁻离子呈对称方式向内或向外移动，中心的⁵⁷Fe保持静止
因而无 NRVS信号；而非对称模态则指部分 Cl⁻离子向内移动而其他离子向外移动，此时
⁵⁷Fe会发生位移因而产生 NRVS信号。原始 NRVS谱还可转化为投影振动态密度
(PVDOS)。
按上述理论，则总跃迁几率 可分解为核共振跃迁几率 、单声子跃迁几率𝑆(𝐸) 𝛿Γ(𝐸) 𝑆1
以及多声子跃迁几率 [99](𝐸) 𝑆𝑛(𝐸)

𝑆(𝐸) = 𝑓𝐿𝑀( 𝛿Γ(𝐸)
⏟

𝑀𝑜𝑠𝑠𝑏𝑎𝑢𝑒𝑟
+

𝑆1(𝐸) +
∞
∑

𝑛 = 2
 𝑆𝑛(𝐸)

⏟
𝑁𝑅𝑉𝑆 )#(7)

其中 是 Lamb– Mössbauer因子，NRVS 信号强度与其成正比。对于较大的 值，例如𝑓𝐿𝑀 𝑓𝐿𝑀
低温下 =0.8， 将贡献 NRVS的主要强度，单声子跃迁占主导，而 与模𝑓𝐿𝑀(57Fe) 𝑆1(𝐸) 𝑆1(𝐸)

态组成因子 成正比𝑒 2
𝑗𝛼

𝑆1(𝐸) ∝ 𝑒 2
𝑗𝛼 =

𝑚𝑗𝑟
2
𝑗𝛼

∑
𝑘

 𝑚𝑘𝑟 2
𝑘𝛼

#(8)

其中 表示特定原子 在该振动模态 下的位移。因此，振动模态 的 NRVS强度与 成正𝑟  
𝑗𝛼 𝑗 𝛼 𝛼 𝑟 2

𝑗𝛼

比。(8)式代表了 NRVS理论的核心内容，并给出了 NRVS的选择定则：只要 原子核在⁵⁷𝐹𝑒
特定振动模态中发生了移，那么在 NRVS谱上该振动模态能量处就会产生信号。该公式也
为 PVDOS的 DFT理论计算奠定了基础[108]。

3.2 高压 NRVS 实验
NRVS反映了样品中特定同位素元素的振动强度，这种同位素选择性在高压实验中尤

为有用，因为非同位素产生的背底信号能够被有效抑制，只获得样品中同位素原子振动信

号， [31, 109]。利用 PVDOS，可以一次性定量获得若干热力学参数，包括振动熵、比热、动
能、德拜温度、波速、同位素分馏系数等[110, 111]，因此成为地幔含铁矿物研究的重要手段，
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是地球物理研究的利器。结合高压、低温条件[112]，NRVS研究与磁性、超导、金属-绝缘
体及其他压力驱动相变相关的声子变化，能够在凝聚态物理学、超导研究及材料科学等领

域体现重要价值。

NRVS实验也需要采用全景式 DAC，为获得足够大的探测立体角，探测器务必尽可能
贴近 DAC腔室内的样品，通常与样品距离约为 2–3mm。在垂直压缩轴方向一般会插入 2
到 3个 APD探测器，还可进一步增加散射信号探测立体角。实验中，光沿金刚石入射，探
测器收集经过样品和垫片材料的散射信号，NRVS实验所用的 DAC密封垫片通常为 Be。

3.3 高压 NRVS 应用
俯冲板块及下地幔储水相关的致密氢氧化物研究是高压地学研究的热点[113-115]。在高

压矿物研究中，地幔氧化物、硅酸盐和含水矿物等含铁化合物是主要的研究对象，NRVS
即使在复杂样品和 DAC环境中也能分离出铁的振动作用。如图 10所示，对两种

和 样品的δ ‒ (Al0.873
57Fe0.127)OOH(δ ‒ Fe13 ‒ r1) δ ‒ (Al0.867

57Fe0.133)OOH(δ ‒ Fe13 ‒ r2)

NRVS测量了从常压到 79 GPa的数据。通常情况下，矿物的振动峰位置随压力增加而稳定
向更高能量方向移动，然而 的 pDOS峰位置在压力从常压增至 10.8 GPa时向更低𝛿 ‒ Fe13
能量方向移动，超过该压力后则转为向更高能量方向移动。高压测量显示低压下声子软化，

随后在 自旋转变区域内弹性行为发生变化，由此推导出的声速可延伸至下地幔条件。𝐹𝑒³⁺
这表明 NRVS能够追踪真实矿物相中压缩、氢键重排与铁自旋状态的耦合效应。原则上，
单晶高压 NRVS能够解析振动各向异性，并有助约束各向异性热应力。

图 10 和 的部分投影声子态𝛿 ‒ (Al0.873
57Fe0.127)OOH(𝛿 ‒ Fe13 ‒ r1) 𝛿 ‒ (Al0.867

57Fe0.133)OOH(𝛿 ‒ Fe13 ‒ r2)

密度(pDOS)。数据来源于[115]

Fig.10 Partial projected density of states (pDOS) for  and 𝛿 ‒ (Al0.873
57Fe0.127)OOH(𝛿 ‒ Fe13 ‒ r1) 𝛿 ‒ (Al0.867

57

. Data from[115]Fe0.133)OOH(𝛿 ‒ Fe13 ‒ r2)

除了硅酸盐和氧化物矿物外，高压 NRVS技术已被应用于更广泛的含铁材料，以追踪
在压缩作用下，随着结构和电子状态的变化，铁的振动光谱如何发生改变。 是一个具FeSi
有代表性的高压材料。 是具有 d电子的强关联电子体系的一个典型代表，其磁性、非FeSi
中心对称晶格等方面表现出非常规的温度依赖性[116]，在压力下存在 B20和 B2两个相，然
而其压力下的结构稳定性和相变并没有得到更进一步的研究。在该体系中，Fermi面附近
的电子主要来源于铁的 3d电子，Fermi面的电子态密度变化首先会影响铁原子之间的相互
作用，进而引起晶格振动及电子能谱的变化。如图 11所示，利用 NRVS研究了在高达 120 
GPa的压力下的相稳定性和晶格动力学。随着着压力增加，实验上的 PDOS峰整体向更高
能量方向移动。在 30 GPa和 39 GPa下采集的数据表明：声子模式在较低能量处出现展宽
现象，且由于晶格进一步压缩，峰开始合并。随后结合第一性原理计算，表明在 36 GPa附
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近存在由非静水压力诱导的 B20-B2相变的证据。

图 11 FeSi在选定压力下的实验声子态密度(DOS)以及 B20和 B2相的理论计算结果。数据来源于[116]

Fig.11 Experimental density of states (DOS) for FeSi at selected pressures, along with theoretical results for the 

B20 and B2 phases. Data are taken from[116]

4 HEPS-ID33 硬 X 射线高分辨谱学线站

接下来，我们将着重介绍第四代高能同步辐射光源(HEPS)上高能量分辨谱学线站。四
代光源 HEPS的发射度几十皮米·弧度(pm·rad)量级，具有极高相干性和极高亮度，在聚
焦、相干性、高亮度得到代际提升[34, 117]。硬 X 射线高分辨谱学(Hard X-ray high energy 
resolution spectroscopy，H2O)光束线站由 33直线节引出，采用真空内波荡器插入件(磁铁长
度 4m, 周期长度 18.6mm)，一线两站，可提供硬 X射线 XRS、RIXS 、NRVS等实验模式。
线站于 2025年 10月建成并完成三种实验模式试运行，2026年 9月开始正式面向全球开放
运行。

为更加清晰地说明 ID33线站的价值，笔者梳理并罗列出全球同步辐射光源中同类线
站性能。如表 1、表 2对比了全世界 XRS、RIXS、NRVS光束线站及其性能，特别是针对
高压科学研究相关的性能参数。

表 1 全世界 XRS, NRVS, RIXS实验线站列表

Table 1 List of XRS, NRVS, RIXS beamlines

Spectroscop

y

Synchrotron Radiation Facilities Beamline Feasibility for 

HP

XRS High Energy Photon Source (HEPS), Institute of High 

Energy Physics, Chinese Academy of Sciences, Beijing, 

China

ID33 YES
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European Synchrotron Radiation Facility (ESRF), 

Grenoble, France

ID20 YES

16-ID-D YESAdvanced Photon Source (APS), Argonne National 

Laboratory, IL, US. 25-ID-D

(previously 

20ID)

YES

Super Photon ring-8 GeV (SPring-8), Hyogo, Japan BL12XU YES

PETRA III, Deutsches Elektronen-Synchrotron DESY 

Hamburg, Germany

P01 YES

Stanford Synchrotron Radiation Lightsource (SSRL), 

Stanford, SLAC National Accelerator Laboratory, CA, 

US.

BL15-2 NA

SOLEIL synchrotron, Paris-Saclay, France GALAXIES YES

HEPS ID33 YES

ESRF ID14 YES

3-ID-B,C,D YES

30-ID-B YES

APS 

16-ID-D YES

BL35XU NASPring-8 

BL19LXU NA

NRVS

PETRA III P01 YES

HEPS ID33 YES

ID20 YES

ID24-DCM NA

ESRF 

ID26 NA

27-ID-B YESAPS 

16-ID-D YES

BL12XU YESSPring-8 

BL11XU NA

PETRA III P64 NA

SSRL BL15-2 NA

MARS NA

RIXS/RXES

SOLEIL 

GALAXIES NA

表 2 高压 XRS, NRVS, RIXS 线站关键技术参数

Table 2 Key parameters of high pressure XRS, NRVS, and RIXS beamlines

Spectroscop

y

Facility Beamline Focal spot size( m)𝝁 Incident energy(keV) Resolution

HEPS ID33 4(H)  3(V)× 9.7keV for Si(660) 0.7 eV

ESRF ID20 7(H)  9(V)× 9.7keV for Si(660) 0.7 eV

16-ID-D 6(H)  4(V)× 9.8keV for Si(555) 1eV 

XRS

APS

25-ID-D 2(H)  2(V)× 9.8keV for Si(555) 1.3 eV
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SPring-8 BL12XU 120(H)  80(V)× 9.8keV for Si(555) 70 

meV_2m 

Rowland 

circle

PETRA 

III,

P01 10(H)  10(V)× 9.7keV for Si (660) 0.7 eV

SOLEIL GALAXIES 10(H)  5(V)× 7.9 keV for Si(444) 1.2 eV

HEPS ID33 5(H)  5(V)× 7 – 26 1.5 meV

ESRF ID14 0.3(H)  0.5(V)× 6.5 - 100 0.47 - 6.4 

meV

3-ID-B,C,D 1(H)  1(V)× 7 – 27 1 meV

30-ID-B 35(H)  15(V)× 23.7 - 23.9 1.5 meV

APS

16-ID-D 5(H)  5(V)× 4.5 - 60 1 meV

NRVS

PETRA III P01 10(H)  10(V)× 2.2 - 74 0.9 - 1.7 

meV

HEPS ID33 5(H)  5(V)× 7 – 12 30 - 100 

meV

ESRF ID20 7(H)  9(V)× 4 – 20 30 - 100 

meV

RIXS/RXES

APS 27-ID-B 10(H)  10(V)× 5 – 14 10 - 100 

meV

4.1线站布局示意图
如图 12所示，三种实验(XRS, RIXS，NRS)模式的光学布局。从插入件引出的 X 射线

经白光镜(图中未给出)水平偏转后进入液氮冷却的双晶单色器(Double Crystal 
Monochromator, DCM),可切换使用一对 Si(111)或一对 Si(311)晶体, 相对能量分辨率可达
10−4或 10−5量级。高分辨谱学线站可提供 X射线能量集中在硬 X射线波段，基波能量覆盖
7～17 keV，3次谐波可以覆盖 21～51 keV，但由于白光反射镜截断，最高能量截止到
27keV。
XRS模式下，只采用 Si(311)双晶单色器一次单色化, 单色光通过 KB聚焦镜获得微米级聚
焦光斑，用于高压实验。XRS谱采集依赖于大型 Johahn型谱仪。RIXS模式下, 采用

Si(111)双晶单色器，以及四晶中能量分辨单色器(MRM)进行二次单色化，单色光通过 KB
聚焦镜获得微米级聚焦光斑，RIXS谱采集依赖搭载单块高分辨分析晶体的 Johahn型谱仪
探测。 NRVS实验模式，采用 Si(111)双晶单色器一次单色化后，单色光进一步被复合折
射透镜(CRL)准直后，进入高分辨四晶单色器(HRM)进行二次单色化, 达到毫电子伏带宽。
毫电子伏级单色光通过 KB聚焦镜获得微米级聚焦光斑，NRVS谱较为复杂，在特定注入
束团模式(63束团或 28束团均匀填充)下，参照加速器储存环定时触发, 将核散射信号与电
子散射信号分离，整套数据采集除了扫描高分辨单色器，还需要具有高动态范围、单光子

计数、亚纳秒级时间分辨的雪崩光电二极管(APD)探测器系统。 
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图 12高压散射谱学实验光路布局

Fig.12 Optical layout of the high pressure experiments for (a) XRS, (b) RIXS and (c) NRVS 

图 13 核共振振动能谱 (a)实验平台和(b)探测器与压腔

Fig.13 NRVS (a)Experimental platform and (b) detector and high pressure cell

图 13为实际的 NRVS。入射光从金刚石进入，经样品散射后的 NRVS信号在侧面探
测。如图 13(b)所示,实验采用 3只雪崩光电二极管探测器(APD)，间隔 120°分布在位于
DAC的圆周侧面，采集信号。最
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图 14 RIXS和 XRS谱仪

Fig.14 RIXS and XRS spectrometers

如图 14所示，线站配置了完全自主设计的“乾坤”谱仪，搭载的 X射线拉曼散射谱
仪拥有 90组分析晶体，是国际上覆盖探测立体角最大的 XRS谱仪。谱仪由花岗石基座、
六维运动调姿样品台、6台探测模组组成，其中 3台探测模组悬挂于垂直拱桥上，位于样
品散射几何的垂直散射面内；3台直接落在水平面内的基台上，位于样品散射几何的水平
散射面内。通过移动模组可以实现散射角的全覆盖，最大散射角高达 163°。单台模组内
包含 3 5阵列的 Si(660)分析晶体，每个分析晶体拥有聚焦、Bragg角及偏转角的电动调×
节机构，6台探测模组总计 270轴分析晶体姿态调节，以优化分析晶体衍射光在探测器上
的位置、焦斑尺寸。为减小空气吸收，XRS探测模组都采用了低真空版的锥形飞行管，真
空度约 100Pa。

XRS实验模式下，经 DCM Si(311)单色化后的 X射线被 K-B镜聚焦到谱仪中心。通过
调节高压压腔的空间位置，使入射光与压腔内的待测样品位置重合，散射光子被谱仪记录，

通过扫描插入件磁间隙和双晶单色器的 Bragg角，实现入射能量的扫描，谱仪分析晶体的
能量固定为 9.689 keV。每个模组均采用独立的 Lambda-flex探测器(像素尺寸 55μm，256

HEPS-torch平台，使用线站× 256像素。因此XRS谱学探测会获得图像的数据，用户登录
开发的软件包，将二维图像数据转化成强度信息，最终获得 XRS谱。得益于多模组同时探
测，一次 XRS实验可同时获得动量转移依赖的 XRS实验谱,提供丰富的信息。截止到 2026
年初，在兼容 RIXS谱仪的模式下，XRS谱仪可同时放置 5台探测模组，总计 75组分析晶
体，平均能量分辨约 0.7eV@9.7keV。
在“乾坤”谱仪基座上，将 RIXS探测模组移入，即可实现 RIXS探测模式。在高分

辨 RIXS模式下，X射线经过双晶单色器和中分辨单色器两次单色化，其入射光能量分辨
率可达 10−6量级，达到几十 meV量级。RIXS谱仪采用 2m罗兰圆几何，样品散射光经过
氦气罩，到达高分辨像素型分析晶体，通过扫描分析晶体的 Bragg角，并维持探测器、样
品、分析晶体的罗兰圆几何条件不变，可以实现散射光的能量分析。通过扫描 RIXS谱仪
的散射角，可以覆盖一定动量转移范围。一维条带Mythen探测器像素尺寸 50μm，结合高
指数面像素型分析晶体，2m罗兰圆 RIXS的综合能量分辨(入射带宽与谱仪分辨的卷积)实
测达到 70meV@8.9 keV (Cu K-edge), 30meV@11.2 keV (Ir L3-edge)。
图 15给出了高压下的 XRS实验结果。HoB4样品装入 DAC压腔并逐步加压到

82GPa。通过夹具将 DAC固定在 6维样品台上方，适当旋转到特定方位，确保入射、散射
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光均不会被 DAC自身遮挡，移动垂直散射面的背散射探测模组，对准散射光出口（图
15a,b）。首先通过扫描样品位置，测量样品后的光电极二极管信号，确定出样品位置，是
入射光与样品相交(图 15c)。如图 15d所示，不同模组探测器上的数据差异较大，而其中一
个模组信号最强。

图 15e中给出了在高动量转移下(q=8-10Å-1)的散射谱全谱。弹性散射峰强度极高，而
非弹性散射峰在对数坐标轴下方可显现。XRS信号位于 Compton散射峰的起步位置，转移
能量为 120eV的谱峰结构是 Be垫片的 K边信号，而转移能量 160eV位置处的谱峰结构才
是样品中 Ho N45边的 XRS信号。

图 15高压 XRS实验: (a)正视图(b)俯视图;(c)样品扫描结果;(d)探测器上的图像;(e)包含弹性峰、康普顿散射

峰、XRS峰的原始数据；插图为 Be K-edge和 Ho N4,5 -edge 的 X射线拉曼散射谱

Fig.15 High pressure XRS experiment (a) front view; (b) top view; (c)sample scanning results; (d) images on 

detectors; (e) raw data with elastic scattering, Compton scattering and XRS spectra; inset: Be K-edge and Ho N4,5 

K-edge XRS spectra

4.2 散射谱学高压对顶砧的选择
高压散射谱学实验用的金刚石对顶砧，需要着重考虑散射信号的收集几何、背景压制

等因素。通常采用全景型 DAC，它在沿压缩轴方向及垂直于该轴方向均具有较大的开口[86, 

112, 118]。

在使用带有 Be或 c-BN/Be垫片的 DAC的情况下，通常选择以下散射几何：X射线沿
侧面(垂直压缩轴方向)穿透全景型 DAC的透明垫片。而针对一些实验需求可采用非标准的
DAC结构，在其中一个金刚石内部设有凹槽，此时 X射线沿侧面穿过金刚石，探测凹槽
内的样品，从而可使用不透明垫片。该几何结构有助于在保持较大样品体积的同时减少 X
射线通过金刚石的散射路径。还有一种方案是 X射线经金刚石入射后沿垫片出射，带孔金
刚石可降低 X射线穿过时的吸收效应。后两种方法在尽量减少金刚石的吸收与避免使用
Be作为垫片材料之间取得良好平衡，不过也会牺牲立体角采集范围，降低信号采集效率。 

5 总结与展望

压力通过改变原子间距，进而改变材料的结构、弹性、磁性、价态、声子及化学键，

高压研究则是探究这些性质对压力的响应。这种变化在凝聚态物理学、化学、地球科学和

行星科学中具有重要意义，因为地球深处及行星内部均处于高压环境，且许多材料在受压

时会呈现新相、金属化、自旋态改变。高压 X射线拉曼散射的强穿透性，为研究轻元素、
过渡金属 d电子轨道、稀土 f电子轨道的电子结构提供了便利。高压 RIXS实验为提供丰
富的精细电子结构、轨道激发信息，探究压力下的电荷，自旋和轨道等多种自由度的耦合。
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 NRVS突破了高压下常规拉曼/红外光谱受限于金刚石强背景荧光的劣势，提供了特定元
素的振动模态密度，获得高压下材料的热力学参数和动力学特征。依托极高亮度第四代光

源 HEPS, ID33线站能够提供 XRS, RIXS, NRVS三种“光子饥渴”型谱学实验方法，为高
压科学前沿研究提供了重要的平台。未来通过线站和用户的共同努力，基于 HEPS-ID33的
高压谱学研究将大大促进我国高压学科的发展。
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Abstract: Pressure can not only alter interatomic distances within materials, but also manipulate 
electronic structure to induce exotic phases emerging with unique physical properties. Uncovering 
the evolution of atomic vibration and electronic structures of matters under high pressure is of 
utmost importance in physical sciences. This article introduces three state-of-the-art X-ray 
scattering spectroscopies, namely, X-ray Raman scattering (XRS), Resonant inelastic X-ray 
Scattering (RIXS) and Nuclear resonant vibrational spectroscopy (NRVS). Exploring these 
scattering spectroscopies to provide key information including electronic structures, phonon density 
of states, orbital and spin excitations, etc., are of great value in high-pressure studies. At the 4th 

generation High Energy Photon Source (HEPS), the hard X-ray high energy resolution spectroscopy 
beamline ID33 is constructed and dedicated to such scattering spectroscopies. It is envisaged the 
suite of scattering spectroscopies will help the advancement of high-pressure researches world 
widely.

Keywords: 4th-generation synchrotron radiation source, HEPS, ID33, high pressure; X-ray Raman 
scattering, Nuclear resonant vibrational spectroscopy, Resonant inelastic X-ray scattering
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