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! 射线衍射数据分析系统评价
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摘要：以贵州省高灰、高污染组分煤中矿物质的分析为例，应用 QE&R(E .S6 0# .JTC’G( 衍

射仪测得煤中矿物相的 S 射线衍射图谱，分别应用数据分析系统 37. =!: "、SUV(EF WDKN6G8E(
!: "和 102 %CJ( P: " 对矿物物相组成的原始测试数据进行定性分析，通过对比分析过程和结果的

差异比较了三款软件系统之间的异同和优劣。
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) ) S 射线粉晶衍射（S*0）用于物相的定性研究

是一项相对成熟的技术，是晶态物相分析的最有效

和最常用的手段之一，广泛应用于晶体、材料和地

质等研究领域。它主要是基于任何一种晶态物质

都有自身独特的 S*0 谱线，通过将谱图中不同衍

射峰组合与数据库中各个标准卡片进行对比识别

晶相。S*0 分析的主要目的是鉴定样品中所含的

物相，在影响分析结果的诸多因素中，除样品的处

理方法和仪器参数的设置以外，测试图谱的分析方

法也是影响分析结果准确性的关键。由于测试样
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品中往往是多种晶相的混合物，同时卡片库中有标

准卡片数量众多，如果事先不了解测试样品的元素

组成或不能熟练掌握 !"# 分析的步骤和流程，往

往很难获得准确的结果［$ % &］。

!"# 数据处理及分析软件比较丰富，一般性的

数据处理软件有 ’()*+,!、-./0.1、2.3,(4(51 673+8、
9,.:./ 等［;］，专 门 的 数 据 分 析 软 件 有 2<*=>41+,、
?,@45.,+ 以 及 本 文 将 要 讨 论 的 6AB $CD E、!F ’+,1
G.:HI3(,+ CD E 和 2#J K>*+ LD E 等。由于煤中矿物质

种类较多，不同煤中所含的矿物质组分变化较大，即

使同一样品中的同种矿物结构也不尽相同，所以分

析难度较大。本文以我国西南部贵州省 $E 个煤样

中矿物物相分析的 !"# 原始数据为基础，分别采用

6AB $CD E、!F’+,1 G.:HI3(,+ CD E、2#J K>*+ LD E 三款

数据分析系统，应用 J?## 的 ’#0C % CEEM 数据库进

行物相定性分析，通过对比其分析结果，评价三款软

件的数据处理及分析能力。

!" 数据获取
!N !" 样品的选择与处理

煤是一种以有机质为主并包含多种无机矿物

组分的复杂物质，其中的无机矿物主要是石英，黏

土矿物（高岭石、伊利石、绿泥石和白云母等），黄

铁矿，方解石和锐钛矿等。由于煤中无机矿物质种

类多，主要组成矿物尤其是黏土矿物的结构复杂多

变，且不同产地煤中矿物的种类和含量变化较大，

所以对其组成特别是次要矿物组分进行准确鉴定

一直是一个难题。试验选取我国贵州省六枝、水

城、遵义和贵州西南部共 $E 个高灰分煤样作为研

究对象，通过对各个样品中矿物组成的鉴定分析对

比三款数据处理系统的异同与优劣。

为了将内在矿物充分分离，将样品粉碎至 OM
!=（CEE 目）以下。由于有机质的存在可能屏蔽次

要矿物的 !"# 衍射信号，为了提高分析的准确性需

要去除有机质组分［$E］。用英国产的 P$ELE! ’8>4=>
B4H+, 等离子体低温灰化仪对煤样进行了低温灰化。

其原理是在接近真空的状态下，利用高压射频激发

纯氧等离子体，等离子体与有机质发生反应生成二

氧化碳，剩余的就是煤中的无机矿物。由于反应腔

中的温度低于 $LEQ，所以无机矿物质在低温灰化

过程中几乎不受影响。应用玛瑙研钵对低温灰样品

进行充分研磨，尽量降低测试过程中的吸收效应。

为了防止衍射峰的位置发生偏移，粉末样品的表面

尽量平整，样品表面保持与样品托的表面齐平。

!N #" 数据测试

采用德国 R,<S+,TB!I 公司生产的 #& B*U>/3+
! 射线衍射仪分别对 $E 个低温灰样品进行测试，

仪器参数设置为：?< 靶，测试电压 ME SA，测试电流

ME =B，发散狭缝 $D E ==，防散射狭缝 $D E ==，索

拉狭缝 CV，采用 W. 片滤掉 P! 峰，接收狭缝 ED C
==，闪烁计数器计数，连续扫描方式。为了尽量提

高扫 描 分 辨 率，扫 描 速 度 为 $V X =./［$$］，步 长

ED ECV，角度测试范围 LV Y &EV。

#" $ 射线衍射分析软件
#N !" 三款分析软件

#% !% !" 6AB $CN E
版本 #J00"B?Z8<4 6U>8<>1.(/ ’>3S>:+ "+8+>4+

CEE[，数据库 ’#0C % CEEM。

6AB 软件是 #& B*U>/3+ ! 射线衍射仪附带的

一个 !"# 数据处理及分析软件，处理数据过程共

有 [ 个模块：I3>/4、’>11+,/4、’+>S4、B,+>4、\>]+84、
\+U+84。数 据 分 析 过 程 主 要 使 用 I+>,3H X =>13H
模块，进行物相的自动检索匹配、定性分析等［$C］。

在使用 6AB 进行数据分析时，使用的只是原始数

据的一个拷贝，对数据进行扣除本底、平滑、寻峰、

定性分析等操作，对原始数据不作任何修改，所以

如果在操作过程中不小心出现差错，可以重新处

理。对于数据处理的 [ 个模块：I3>/4 是对原始数

据的显示；’>11+,/4 是一个 ! % " 列表，即晶面间距

与强度数据的列表；’+>S4 是自动寻峰结果的显

示；在 B,+>4 和 \>]8+4 中，可以加入标签，计算衍射

峰积分强度、半峰宽（0-G2）等。I+>,3H X =>13H 模

块在 ’#0 数据库的支持下，可以方便地进行物相

定性分析。

#% !% #" !F’+,1 G.:HI3(,+ CN E
版本 !F’+,1 G.:HI3(,+ "+8+>4+ A+,4.(/ CD E >，

数据库 ’#0C % CEEM。

!F’+,1 G.:HI3(,+ 是荷兰帕纳科公司（ 原飞利

浦分析仪器公司）生产的 !F’+,1 ’"9 ! 射线衍射

仪 附 带 的 !"# 数 据 处 理 及 分 析 软 件［$^］。

G.:HI3(,+ 软件采用的是第三代检索 X 匹配程序，可

以对原始数据使用 C#、̂# 模式进行显示，通过相

应的参数设置，进行本底的扣除、寻峰等操作。在

’#0 数据库的支持下，可以对主要物相、次要物相

及微量物相进行检索和匹配。

—E;$—
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!" #" $% !"# $%&’ () *
版本 !"# $%&’ (+ *，数据库 ,"-. / .**0。

!%1’23%45 "%1% #67（!"#）公司出品的 $%&’ 软

件是用于 8 射线衍射数据处理和分析的软件，它

是同类软件中通用性最好、功能最强大的软件之

一，主要用途包括：检索物相、结晶化度、晶粒大小

及微观应变、点阵常数、已知结构的衍射谱、残余应

力等，多谱显示，计算参比强度值等［90］。!"# $%&’
采用的是第三代检索 : 匹配程序。其原理是将几个

可能物相的谱加和，与实验谱比较作出鉴定，可以

称为合成法。该软件对试验数据要求数字化、完

整、扣除本底（包括无定形相的贡献）的谱，不需要

用平滑来除去噪声。该程序对数据质量要求不高，

即使衍射峰有严重重叠时，此法也可使用。对于高

质量的单相样品，其自动检索程序能很好地鉴别，

且耗时较短，无需用户干预；对于大多数含有两个

物相的样品，主要物相的鉴别比较理想，而次要物

相往往需要多次检索才能得出合理的结果；对于样

品中含有三相及多于三相的复杂样品，在具有样品

相关信息的情况下也能得到较理想的结果。

!) !% 性能对比

三款分析软件在文件输入输出格式、显示特

性、自动化程度、分析效果和输出能力方面的差异

如表 9 所示。由表 9 中各项指标的对比可见，三款

软件在基本的文件导入和导出、图谱显示、扣除本

底、扣除 ;!.峰、寻峰等方面各有优点；但是在物相

定性方面，<=> 9.) * 的分析能力与后二者相比存

在明显的不足，8?,’21 @3ABC7D2’ 中独特的 C7D2’ 值

以及 !"# $%&’ (+ * 中独特的 -E! 值对用户选择物

相都有很好的参考价值。不过再好的软件也只是

起到一个工具的作用。它可以大大提高人工检索

的速度，节约时间和精力；但它最终不能替代人工

的作用，还是有赖于实验者从原料、工艺等多方面

的因素加以判断。

表 9F 三款 8 射线衍射数据分析系统基本性能
G%H4’ 9F ,’2ID2J%67’5 DI 1B2’’ 8K2%L &3II2%713D6 &%1% %6%4L535 5L51’J5

软件性能 <=> 9.) * 8?,’21 @3ABC7D2’ .) *" !"# $%&’ () *

读入文件格式
<=>、M>N、"#-、.O>、0O>、

PO>、O>G 等

O>-、OQG、8M"!Q、#"-、M"、C"、-,、"#、
P"-、P"#、QGC、M>N9、QCG、P8"、,MO、

">G、>CO、P"C、Q@,、M-Q、O#-、$"8、$O,、

,"R、M>N.、!"# 等

!"#、"#-、S;T、S#U、G8G、"S8、

8">、O!S、M>N、>CO、M"、C"、

,"R、O#-、GMP、$"8 等

输出文件格式 <=>
O>-、OQG、#"-、M"、"#、P"-、P"#、,ME、

>CO、Q@,、M-Q、O#-、,"R、N!-、<!-、

S!,、$,T、M>N.、$"8、8M"!Q 等

"#-、S#U、S;T、"#-、G8G、C>=、

,;C、,"-、,-G 等

图谱显示

分两个窗口显示，支持 ."、R"，

放大缩小操作方便快捷，鹰眼窗

口更利于观察图谱的细节信息

图谱显示效果一般，支持 ."、R"，放大缩小

操作方便快捷，>&&313D6%4 A2%VB375 窗口作

用特殊，合理使用可以提高物相检索效率

图谱分两个窗口显示，支持."、R"，效

果较好，放大缩小操作方便快捷，鹰眼

窗口与 <=> 中的相比作用更加突出

R" 效果 较好，可以多角度查看 一般，仅能放大、缩小 一般，可以多角度查看

检索数据库的建立
可使用 ,"-!%361 将 ,"-. /
.**0 卡片分组导入

在软件中设置后，可以将 ,"-. / .**. 卡

片导入，软件自动分组

导入卡片时直接按照分组导入并

建立索引

扣除本底 调整本底方便 调整本底点较麻烦 调整本底点方便快捷

扣除 ;!.峰 自动扣除 M%7B36A’2 和 Q%&’44 两种方法 与扣除本底在同一窗口进行

寻峰 自动寻峰
准确，适当调整参数可以改变寻峰的结

果，使利于物相分析

准确，个别参数设置可灵活控制寻

峰结果

检索 : 匹配程序 第三代 第三代

物相定性分析能力
主要矿物识别较好，次要及

微量矿物识别较差

定性分析能力较强，独特的 C7D2’ 值可以

帮助用户确定结果的准确性，

定性分析能力较强，独特的 -E! 值

可以帮助用户确定结果的准确性

定性结果图表

输出能力

输出能力一般，用户个人设

置的内容较多
输出格式多样化，能自动设置相关参数

输出格式多样化，并且与 @3ABC7D2’
相比更具特色

报表输出能力 无 自动生成报表，内容全面 可以生成，效果一般

操作
简单易学，容易掌握，快捷键

使用熟练后，能大大提高效率

功能多，操作方便，较易掌握，使用批命令

能提供很多便利

较难掌握，鼠标左键和右键结合使

用，熟练后分析效率成倍提高，也

是该软件一大特色

F " M>N9为 S2WX’2 二进制文件；M>N.为 TC>C 的 >CO## 码文件。
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!" 分析过程及结果
以我国西南部贵州省 !" 个煤样中矿物质的 # 射

线粉晶衍射原始数据为基础，分别采用 $%& !’( "、

#)*+,- ./01234,+ ’( "、567 89:+ ;( " 三款数据分析系

统，应用 7<66 的 *6=’ >’""? 数据库进行物相定性分

析，得出的结果如图 ! 所示，结果综合分析见表 ’。

图 !@ 三款 # 射线衍射数据分析软件的物相分析结果

=/0A !@ BC9D/-9-/E+ F19G+ 9H9DI-/39D ,+GCD-G JI -1,++
#K,9I :/LL,93-/4H :9-9 9H9DIG/G G4L-M9,+ GIG-+NG

分析图 ! 和表 ’ 中的数据可以得出如下结论：

表 ’@ 三款 # 射线衍射数据分析软件物相分析结果综合比较!

O9JD+ ’@ <4NF9,/G4H 4L PC9D/-9-/E+ F19G+ 9H9DI-/39D ,+GCD-G JI
-1,++ #K,9I :/LL,93-/4H :9-9 9H9DIG/G G4L-M9,+ GIG-+NG

样品编号
石英

$ . 8

高岭石

$ . 8

白云母

$ . 8

黄铁矿

$ . 8

锐钛矿

$ . 8

方解石

$ . 8

伊利石

$ . 8

云母

$ . 8

! ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q Q ) Q ) Q ) ) ) Q Q Q Q ) Q
’ ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q ) Q Q Q Q ) ) Q Q ) Q
R ) ) ) ) ) ) Q ) ) ) ) ) Q Q Q ) ) ) Q Q Q Q Q Q
? ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q Q Q Q ) ) Q ) Q Q Q Q
; ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q ) ) Q Q Q Q ) ) Q Q Q Q Q Q
S ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q ) Q Q Q Q ) ) Q Q Q Q
T ) ) ) Q ) ) ) ) ) ) ) ) Q Q Q Q Q Q Q Q Q Q ) Q
U ) ) ) Q ) ) ) ) ) ) ) ) Q ) Q Q Q Q ) Q ) Q ) Q
V ) ) ) ) ) ) ) ) ) ) Q ) Q Q ) Q ) Q Q Q Q Q ) Q
!" Q Q Q ) ) ) ) ) ) Q ) Q Q ) Q Q ) Q ) Q ) Q Q Q

@ ! $—$%& !’ 分析结果；.—#)*+,- ./01G34,+ 分析结果；8—567 89:+ ;( " 分析结果。)—能检索出该物相；Q —不能检索出该物相。

（!）对于样品中含有的主要无机矿物石英、高

岭石、白云母，三款软件的物相分析结果 V"W 一
致，可见对于这三种无机主要矿物的鉴别，三款软
件的分析结果比较接近。

（’）对于黄铁矿、锐钛矿、方解石、伊利石、云
母等矿物，三款软件的物相分析结果存在较大的差
异。对于黄铁矿的检索，三者的分析结果存在一定
的差异；对于锐钛矿的检索，$%& !’ 无法检索到该
物相，89:+ 只在 VX样品中检测出该物相，而 #)*+,-
./01234,+ 的检索结果则比较理想；对于方解石、伊
利石、云母的检索，三款软件的分析结果的差异显
而易见。之所以出现这样的结果，是因为这些矿物
的含量较少，在不同的软件中进行分析，由于扣除
本底、平滑等操作的顺序以及相关参数设置的不
同，对原始数据产生不同的影响，故一些软件能检
索出该物相，一些软件则无法检索出。需要特别指
出的是，平滑处理对 $%& 分析结果的影响较为显
著，平滑处理前后分析结果差异较大；而对另外两
款软件不存在如此大的差异。另外，对于操作者的
实际经验来说，如何能从十几万张标准卡片中找到
理想的结果也是很大的考验。

#" 结语
# 射线衍射数据的处理和分析，相对于不同的

数据分析系统，由于样品制备、参数设置不同，往往
得出不同的结果；但是对于煤中的主要矿物和次要
矿物，三款软件都能给出比较接近的物相分析结
果。在实际操作过程中，要合理地选择参数，反复
地进行试验，直到找到合理的分析结果，并且要与
样品的一些原始信息进行比较，以确保分析结果的
准确性。
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