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摘　 要:针对小型四极杆质谱仪研制中工程约束条件多、技术迭代代价高、研制周期长等问题,为满足特殊场景对仪器小体积、
轻重量、低功耗、长寿命及高可靠性的严苛要求,在系统分析产品特性和工程研制难点的基础上,建立了涵盖电离、传输、筛选、
检测全过程的四极杆质谱仪物理模型和数学表达,并基于 Lua 语言集成开发了四极杆质谱仪性能仿真系统。 该系统实现了温

度场、流体场、真空场与电磁场的耦合计算,集成了离子全生命周期轨迹追踪、参数批量处理等 12 项核心功能,显著提升了工程

适用性。 通过批量化仿真,系统研究了 EI 源透镜出口孔径(1. 5 ~ 3. 5
 

mm)、EI
 

源伸入 QMA 深度( -0. 5 ~ 0. 5
 

mm)及进样速率

(0~ 1
 

mL / min)3 项关键工程参数对仪器性能的影响,确定了各参数最优的取值范围。 仿真结果表明:透镜出口孔径为 3. 0
 

mm
时离子传输效率最高;EI 源伸入深度为 0. 2

 

mm 时可有效抑制边缘场效应,使离子束空间分布更集中;进样速率在 0. 3
 

mL / min
时能在保证高信号强度的同时维持系统真空度。 搭建实验平台验证了仿真系统的有效性,优化后质谱仪质量覆盖范围为

 

m / z
 

10~ 180,对全氟三丁胺(PFTBA)的检测信噪比(SNR)优异,性能满足设计要求。 该性能仿真系统为小型四极杆质谱仪研

发提供了关键技术支撑。
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Abstract:
 

To
 

address
 

problems
 

of
 

multiple
 

engineering
 

constraints,
 

high
 

technical
 

iteration
 

cost,
 

and
 

prolonged
 

development
 

cycle
 

in
 

the
 

development
 

of
 

miniature
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometers,
 

and
 

meet
 

the
 

stringent
 

requirements
 

of
 

compact
 

size,
 

light
 

weight,
 

low
 

power
 

consumption,
 

long
 

service
 

life,
 

and
 

high
 

reliability
 

in
 

special
 

scenarios,
 

a
 

physical
 

model
 

and
 

corresponding
 

mathematical
 

expressions
 

for
 

the
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometer
 

are
 

established
 

based
 

on
 

a
 

comprehensive
 

analysis
 

of
 

product
 

characteristics
 

and
 

engineering
 

difficulties.
 

An
 

independent
 

performance
 

simulation
 

system
 

for
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometers
 

is
 

developed
 

using
 

the
 

Lua
 

language.
 

The
 

system
 

achieves
 

the
 

coupled
 

calculation
 

of
 

temperature
 

field,
 

fluid
 

field,
 

vacuum
 

field,
 

and
 

electromagnetic
 

field,
 

and
 

integrates
 

12
 

core
 

functions,
 

including
 

ion
 

full-life-cycle
 

trajectory
 

tracking
 

and
 

batch
 

parameter
 

processing,
 

thereby
 

enhancing
 

engineering
 

applicability.
 

Furthermore,
 

batch
 

simulations
 

are
 

implemented
 

to
 

systematically
 

investigate
 

the
 

effects
 

of
 

three
 

key
 

engineering
 

parameters
 

on
 

instrument
 

performance,
 

i. e. ,
 

the
 

exit
 

aperture
 

of
 

the
 

EI
 

source
 

lens
 

(1. 5 ~ 3. 5
 

mm),
 

the
 

insertion
 

depth
 

of
 

the
 

EI
 

source
 

into
 

the
 

QMA
 

( -0. 5~ 0. 5
 

mm),
 

and
 

the
 

sample
 

injection
 

rate
 

( 0 ~ 1
 

mL / min).
 

The
 

optimal
 

value
 

range
 

of
 

each
 

parameter
 

is
 

determined.
 

Simulation
 

results
 

show
 

that
 

the
 

ion
 

transmission
 

efficiency
 

reaches
 

the
 

maximum
 

when
 

the
 

lens
 

exit
 

aperture
 

is
 

3. 0
 

mm;
 

the
 

edge
 

field
 

effect
 

can
 

be
 

effectively
 

suppressed
 

with
 

the
 

EI
 

source
 

insertion
 

depth
 

of
 

0. 2
 

mm,
 

leading
 

to
 

a
 

more
 

concentrated
 

spatial
 

distribution
 

of
 

the
 

ion
 

beam.
 

The
 

system
 

vacuum
 

degree
 

can
 

be
 

maintained
 

while
 

ensuring
 

high
 

signal
 

intensity
 

when
 

the
 

sample
 

injection
 

rate
 

is
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0. 3
 

mL / min.
 

An
 

experimental
 

platform
 

is
 

constructed
 

to
 

verify
 

the
 

effectiveness
 

of
 

the
 

proposed
 

simulation
 

system.
 

The
 

optimized
 

mass
 

spectrometer
 

has
 

a
 

mass
 

range
 

of
 

m / z
 

10~ 180,
 

exhibits
 

excellent
 

signal-to-noise
 

ratio
 

(SNR)
 

in
 

the
 

detection
 

of
 

perfluorotributylamine
(PFTBA),

 

and
 

its
 

overall
 

performance
 

meets
 

the
 

design
 

requirements.
 

The
 

developed
 

performance
 

simulation
 

system
 

provides
 

key
 

technical
 

support
 

for
 

the
 

precise
 

research
 

and
 

development
 

of
 

miniature
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometers.
Keywords:miniature

 

quadrupole
 

mass
 

spectrometers;
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0　 引　 　 言

　 　 质谱仪( mass
 

spectrometer,
 

MS)是通过测量不同质

荷比( m / z) 的离子实现样品成分解析的高精尖仪器。
小型 四 极 杆 质 谱 仪 ( quadrupole

 

mass
 

spectrometer,
 

QMS)作为质谱仪小型化和便携化的重要分支,凭借结

构紧凑、质量轻便、环境适应性强等技术优势,在环境

监测、公共安全和深空探测等前沿领域中扮演着至关

重要的角色[1-3] 。
为满足特定场景的严苛要求,小型 QMS 需同步实现

小体积、轻重量、低功耗、长寿命、高可靠和国产化等关键

指标,研制过程具有高度定制化、可借鉴经验少、技术壁

垒高的显著特征,技术反复将引发严重的声誉损失、经费

浪费及进度延误。 数值仿真模拟技术作为复杂精密仪器

开发的有效方法,在电子雪崩、气溶胶颗粒生成、空间电

荷分布、多物理场耦合等复杂工况模拟和参数优化设计

等方面取得了一些成效[4-6] 。 在四极质谱仪性能模拟方

向也取得了较大突破: 如基于 COMSOL
 

Multiphysics、
SIMION 的商业仿真软件[7-10] ,实现了离子运动轨迹、离
子束的聚焦效果、扩散效应等功能的仿真;基于人工神经

网络等新的数值模拟方法来预测离子运动轨迹,取得了

较高精度和效率的方法[11] ;还有基于深度学习技术预测

离子运动轨迹的方法[12-14] 等等。 但 COMSOL 擅长于复

杂几何建模和多物理场耦合,对离子轨迹的追踪能力较

弱;SIMION 纯离子轨迹快速仿真方面具有优势,缺乏热

力学、流体场耦合计算功能, SIMION 附加工具 Virtual
 

Device 气体流动模拟仅限于高速流动,
 

且不能覆盖靠近

壁面 / 电极的区域;自行开发的仿真系统一般边界条件简

化较多,且多聚焦于通用影响趋势分析,在与具体应用场

景结合度、工程难点针对性上还有差距[15] 。
因此,在充分分析某小型 QMS 的产品特性和运行工

况的基础上,基于 Lua 语言集成开发了小型 QMS 性能仿

真系统,实现了温度场、流体场、真空场和电磁场的耦合

计算,特别对离子全生命周期(离子产生、迁移、选择、检
测)进行了运动轨迹模拟。 面对工程研制中参数匹配、空
间电荷效应等具体难题,对重点关注参数(即 EI 源透镜

出口孔径、EI 源伸入四极质量分析器的深度和进样速

率)的影响进行了仿真分析,确定了此类参数取值范围。

并通过搭建实验平台,验证了仿真的有效性,为小型 QMS
的工程研制提供了支撑。

1　 模型建立

1. 1　 研究对象

　 　 本研究的某小型四极质谱仪主要由进样系统、电子

轰击离子源 ( EI 源)、 透镜系统、 四极杆质谱分析器

(quadrupole
 

mass
 

analyzer,
 

QMA)、离子检测器和真空系

统组成。 其中,进样系统用于把样品传输到电子轰击电

离(electron
 

impact
 

ionization,
 

EI)源中;EI 源是通过灯丝

产生高能电子,进而对样品分子进行电离;透镜系统由推

斥电极、提取透镜和汇聚透镜等部件组成,可以将电离产

生的离子,传输送入后端的 QMA 中;QMA 由两对圆柱形

电极平行且对称组装而成,用于离子选择;检测器主要用

来接收和放大被分离后的离子,进而转换为可供分析的

数据;真空系统用来构建和维持质谱仪运行的高真空环

境。 图 1 是某小型四极质谱仪局部物理模型构成图

(yz 横截面)。

图 1　 某小型四极质谱仪局部物理模型构成(yz 横截面)
Fig. 1　 Composition

 

of
 

the
 

local
 

physical
 

model
 

of
 

the
 

miniature
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometer
 

(yz
 

cross
 

section)

1. 2　 数学模型

　 　 1)EI 源电离

EI 源是 QMS 中最常用的气体离子产生方式。 通过

在发射电子的灯丝上施加- 70
 

V 的 DC 电压,产生具有

70
 

eV 动能的电子。 分子在电子的轰击下,丢失外层电

子,并导致分子内化学键的断裂,形成带正电的分子离子

及碎片离子[16] 。 EI 源中配置的 3 个电极(推斥、聚焦和

提取电极)由高压模块供电,用于控制离子和电子的运动

轨迹。 此外,辅助以磁场进行电子运动轨迹的调控。 在

离子生成及运动过程中,不可避免地发生碰撞。 其中,电
子-离子碰撞的影响最为显著,这是因为电子与离子的质
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量差异及碰撞参数较大;而离子-离子、电子-电子以及

离子-中性粒子之间的碰撞,其动量传递相对较弱。 电子

平均自由程的计算式[17] 为:

λei =
V th

vei
(1)

其中, V th 是电子热运动速度,vei 是电子-离子碰撞频

率。 碰撞频率的估算方法为:

vei =
ne2

me

πe2m
1
2
e

(4πε0) 2(KTe)
3
2

lnΛ( ) (2)

其中,n 是离子密度,e 是电子电荷, me 是电子的质

量,ε0 是空间介电常数,K 是玻尔兹曼常数,Te 是开尔文

电子温度,lnΛ 是影响参数。 离子的初始 y 方向动能被

设定为 0. 1
 

eV,背景气体的初始流速为 0。 在连续进气

的操作模式下,毛细管中的进气流量(即 Q1
in,单位时间内

流入初级真空的气体量) 等于通过真空泵抽出气体的流

量(Q1
out)

[18] 。
Q1

in = C1(P0 - P1) (3)

C1 =
πd4

1

128ηL
P0 + P1

2
(4)

Q1
out = P1S1 (5)

其中,C1 是毛细管在 20℃ 时的流导,P0 是大气压

力,P1 是第 1 级真空腔的压力,d1 是毛细管的内径,L 是

毛细管的长度,η 是空气的粘度,S1 是隔膜泵在压力 P1
 

时的抽速。 选定隔膜泵和毛细管尺寸后,初级真空腔的

压力和流速可根据式(5)计算得出。
2)质量分析

QMA 由两对圆柱形电极构成,其结构特征为平行且

对称排列。 在电极上施加有 DC 电压及 RF 电压,两对电

极 RF 电压幅值相同,相位相反。 当带电粒子进入该高

频电场区域时,会沿着 QMA 轴方向聚焦和振荡。 对于双

曲面外形的 QMA,运动式[19] 为:
d2u
dξ2

+ (au - qucos2ξ)u = 0 (6)

其中,au 和 qu 可以用式(7)和(8)表示。

au = 8eU
mr2

0ω
2 (7)

qu = 4eV
mr2

0ω
2 (8)

其中,u 为离子在 x、 y 方向上的位移, 通过求解

式(6)可以得到离子在 QMA 中的运动轨迹。 r0 是场半

径,ω 是角频率,V 为 RF 电压的幅值,U 为 DC 电压。 在

特定的参数设置下,仅具有特定 m / z 值或一定 m / z 范围

内的离子能够顺利通过 QMA 并被离子检测器检测。 其

余离子由于其运动轨迹未处于稳定区域,最终将撞击至

电极或仪器壁而湮灭,因而无法被检测。 离子路径的稳

定性由 RF 电压 V 的大小和 U / V 的值确定。 为保证理想

的质量分辨率,一般取 a = 0. 237 和 q = 0. 706。 圆柱杆的

直径一般选择为内切圆直径 2r0 的 1. 16 倍[20] 。
3)检测

 

与光电倍增管的情况类似,电子倍增管的电流放大

或增益表示公式[21] 为:
Gain(μ) = A × Ekn

bb (9)
其中,Ebb 是供给电压,k 是电极结构和材料决定的

常数,n 是打拿极的级数。
4)轨迹计算

 

采用计算流体动力学方法对离子在流体场中的运动

轨迹进行仿真。 在常压及低真空环境( > 100
 

Pa) 下,离
子在流体场中的运动轨迹模拟基于连续流的 Navier-
Stokes 式[22] 。 如式(10)所示,它描述了 dt 时间内,由于

密度变化产生的有限单元的质量变化。 输入模型的初始

边界参数,包括初始入口和出口的气压及速度。
∂ρ
∂t

+
∂(ρμx)

∂x
+

∂(ρμy)
∂y

+
∂(ρμz)

∂z
= 0 (10)

对于高真空下的离子运动轨迹仿真( < 1
 

Pa),则只

需要在真空环境下的气压,仅需考虑真空状态下的气压,
并将其代入硬球( hard-sphere)碰撞模型,即可模拟高真

空条件下气压及气体速度对离子运动轨迹的影响。 当气

压处于 1 ~ 100
 

Pa 的过渡区域时,两种情况均可采用近似

模拟。 在硬球碰撞模型中,离子的碰撞截面被视为常数,
通常等同于离子的物理尺寸。 离子和中性分子之间的碰

撞概率与离子运动速度相关。 因此,离子运动式可以

写为:
u″ + ω2

0u =- δ2u′ u′ (11)
δ2 是硬球碰撞模型的衰减系数。 静电场的计算在有

限元模型上叠加。 静电场计算基于 Laplace 式, 用

式(12)表示,即:
∂2U
∂y2

+ ∂2U
∂z2

= 0 (12)

将待求解区域划分为正方形或矩形网格单元。 通过

采用网格中相邻节点的差分方法,代替相应的偏微分式,
构建并求解与各节点电位相关的线性式组,计算得出该

区域的电位分布和电场。

2　 功能需求和边界条件

2. 1　 仿真系统构建

　 　 为集成各商业仿真软件优势并实现应用场景的参数

灵活配置,基于 Lua 语言开发了性能仿真系统,实现了流

体场、真空场、温度场与离子轨迹模拟的耦合计算,仿真

系统的参数设置如图 2 所示。
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图 2　 性能仿真系统参数设置界面

Fig. 2　 Performance
 

simulation
 

system
 

parameter
 

settings
 

interface

对于仿真系统的构建,有以下 3 个步骤:
1)具体分为的软件启动,模型建模,网格化,流体场

计算,循环判断计算结果是否收敛,以及导出插值后数

据。 模型的建模是通过工程文件下的 DesignModeler 子

程序建模,抽象出连续气体的流动区域。 网格化是通过

工程文件下的 Meshing 子程序,它本质上一种利用 FEM
(有限元的方法),以利用正六面体为主要方式进行网格

化。 流体场的计算是通过工程文件下的 Fluent 子程序,
自动进行 CFD 计算。 计算结果是否收敛由 Fluent 软件

自行判断,通过迭代连续流式(Navier
 

Stokes)式和波尔兹

曼式,从而得到一段时间内气体连续流动时的流体运动

结果。 利用 Fluent 的自带的导出程序,可以将 CFD 计算

的结果导出。
2)具体分为数据格式转换,产生格式为. pa 的文件,

包括速度分布,气压分布和温度分布等。 数据格式的转

换是通过利用 Matlab 编写的数据处理程序进行矩阵的转

置自动实现。 转置后的数据,另存为 simion 可以读取和

加载的. pa 格式文件。 数据转置后可以得到几个影响离

子在低真空下运动的关键参数,包括速度分布场,气压分

布场和温度分布场等。
3)具体分为建模,refine,加载流体场文件,网格尺寸

矫正和流体场匹配,计算和离子光学分析。 加载流体场

文件和网格尺寸矫正与流体场匹配这两步是同时完成

的,网格尺寸矫正与流体场匹配的目的就是准确进行加

载流体场文件,否则会造成计算误差。
图 3 展示了仿真计算得到的离子、电子的运动轨

迹。 磁场区域的径向上线条表征了电子的运动轨迹,
点阵区域代表了磁场。 在磁场的作用下,电子旋转

进入电离区与分子碰撞,产生带电粒子。 轴向上线条

表示了 m / z 为 16 和 150 的各 100 个离子的运动轨迹,
这些离子从电子轰击电离源出发,经过静电透镜的聚

焦,进而在 QMA 中进行质量筛选,最终抵达电子倍

增器。

图 3　 仿真得到的离子、电子运动轨迹

Fig. 3　 The
 

software
 

graphical
 

interface:
 

Ion
 

and
 

electron
 

trajectories

2. 2　 边界条件设置

　 　 考虑到工程背景和前期产品研发经验,重点确定了

EI 源透镜出口孔径、EI 源伸入四极质量分析器的深度和

进样速率 3 个待优化参数及优化区间,并对质谱仪其他

参数的取值进行了明确。 四极质谱仪的参数设置如表 1
所示。

表 1　 小型四极质谱仪参数设置

Table
 

1　 The
 

quadrupole
 

mass
 

spectrometer
 

parameters
 

settings

参数类型 参数名称 类型 数值

机械结构 / mm

电学参数

泵参数

其他参数

四极杆半径

四极场半径

四极杆长度

EI 源伸入 QMA 深度

EI 源透镜出口孔径

射频振幅 / V

直流电压 / V

相位值

频率 / MHz

推斥电极 / V

汇聚电极 1 / V

汇聚电极 2 / V

提取透镜 / V

离子泵抽速 / (L·s-1 )

进样速率 / (ml·min-1 )

常量

待优化

待优化

常量

待优化

3. 175

2. 737

114. 3

-0. 5 ~ 0. 5

1. 5 ~ 3. 5

100

-5

0

1

-70

-15

-150

-5

25

0 ~ 1
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3　 仿真结果分析

3. 1　 EI 源透镜出口孔径内径和伸入 QMA 深度对性能

的影响分析

图 4　 EI 源透镜出口孔径内径和伸入 QMA 深度对性能的

影响分析

Fig. 4　 Analysis
 

of
 

the
 

influence
 

of
 

the
 

inner
 

diameter
 

of
 

the
 

EI
 

source
 

lens
 

exit
 

aperture
 

and
 

the
 

depth
 

of
 

insertion
 

into
 

the
 

QMA
 

on
 

performance

　 　 相较于单纯的电压变化仿真,入射孔径内径的优化

涉及物理结构的调整,并需重建电势阵列,使得仿真过程

更为复杂。 为了实现参数影响的高效仿真,仿真软件根

据参数变化步长,在 GEM 文件中重建 PA(参数数组文

件)文件,实现批量化仿真计算。 如图 4( a) 所示,将 EI
源透镜出口孔径变化范围设置为[1. 5

 

mm,
 

3. 5
 

mm]步

长 0. 1 mm,电极电压保持恒定,仿真记录不同内径下的

离子通过四极杆的数量,经分析出口孔径内径的最优值

约为 3
 

mm。 图 4( b)中,将 EI 源伸入 QMA 深度的变化

范围设置为[ -0. 5
 

mm,
 

0. 5
 

mm],步长为 0. 1 mm,仿真

记录了离子进入四极杆瞬间的空间分布和传输效率,探
讨了对边缘场的抑制情况, 经分析得出最佳值 为

-0. 2
 

mm,即 EI 源的出口插入四极杆内 0. 2 mm,此时离

子的空间分布更加聚焦。

3. 2　 进样速率对样品信号的影响

　 　 考虑到整个系统为进样口进样,真空泵抽真空维持真

空度在一定范围,整体上是压力梯度的平衡,简化仿真模

型为进样口压力为 101
 

325
 

Pa,真空泵端的压力为 0,计算

质谱仪内的压力梯度场。 图 5(a)为仿真计算得到的 QMS
腔体内的压力梯度场,压力范围在 1×10-3 ~0. 1

 

Pa。
图 5(b)展示了在 38. 16

 

μs 时刻,不锈钢毛细管进样

口处气体膨胀的流体场模拟结果。 可见,膨胀波形成并

传播至自由喷射边界,同时表现为微弱的压缩波。 流体

场的等势线图如图 5( c)所示,进一步叠加电场,实现了

流体场和电场的耦合计算。

图 5　 流体场模拟和软件处理

Fig. 5　 Fluid
 

field
 

simulation
 

and
 

software
 

processing

通过调节不同方向气流速度,探讨了流体场对离子

传输效率的影响。 如图 6( a) 所示,随着气流速度的提

升,离子传输效率呈现出下降趋势,其中 z 方向的影响相

对较弱,而 y 方向的影响最为显著。 这一现象的可能原

因是 y 方向的气流速度过高时,离子易于与四极杆发生

碰撞并湮灭。 如图 6(b)所示,随着 EI 源内气压的升高,



176　　 仪　 器　 仪　 表　 学　 报 第 4 7 卷

离子与中性气体分子之间的碰撞频率增加,导致离子部

分动能损失,这有助于减少离子偏离轴向的振幅,从而降

低离子损失。 然而,随着压力的进一步升高,离子传输效

率出现下降,这是因为离子的轴向动能亦随之降低,不易

通过透镜。

图 6　 进样速率对样品信号的影响

Fig. 6　 Effect
 

of
 

injection
 

rate
 

on
 

sample
 

signal

进样速率的提高通常会导致信号强度的增加。
然而,进样量的持续增大将引起真空腔体内气压的升

高,这不仅会缩短 EI 源灯丝的使用寿命,而且可能影响

离子在真空中的传输效率。 基于建立的模型,通过将

流体场计算收敛性与电场结合,分析每个网格点的场

强,从而通过积分得出离子的运动轨迹。 离子传输效

率 = 到达目标点的离子个数 / 初始离子个数。 如图 7
所示,质谱信号强度呈现出先上升后下降的趋势。 通

过仿真分析,得出该系统的最佳进样气体流速约为

0. 3
 

mL / min。

图 7　 仿真研究进样速率对信号强度的影响

Fig. 7　 Simulation
 

on
 

sample
 

injection
 

speed
 

influence
 

on
 

signal
 

intensities

4　 实验验证

　 　 为验证仿真系统的有效性,结合质谱仪研发历程,加
工了 5 种孔径尺寸的 EI 源透镜出口,如图 8 所示。 搭建

了性能验证平台,如图 9 所示,主要由质谱仪相关功能产

品、可调节毛细管直径的进样系统、真空系统、可调节支

撑架、离子电流强度测试仪(吉时利 6517A 微电流计)等

单元构成。 真空系统 ( 泵组) 维持真空腔体运行在

5×10-4 ~ 1×10-3
 

Pa 的高真空环境下;离子接收挡板与微

电流计相连用于收集和测量不同工况下的离子流强度;
可调节支撑架用于调节 EI 源深入四极质量分析器的深

度。 标气通过毛细管进样到离子源组件中,可通过调节

节流阀控制进样流量。

图 8　 5 种孔径尺寸的 EI 源透镜出口

Fig. 8　 EI
 

source
 

lens
 

outputs
 

with
 

5
 

aperture
 

sizes



　 第 1 期 周文兴
 

等:小型四极杆质谱仪性能仿真系统研究 177　　

图 9　 调试平台

Fig. 9　 Instrument
 

platform

4. 1　 关键参数的验证结果分析

　 　 首先,通过可调节支撑架对 EI 源伸入 QMA 的深度

进行了设置,如图 10 所示。 然后进样标准苯气体,测量

EI 源透镜引出的离子流强度。 如图 11 所示,实验测得信

号强度随伸入深度的变化趋势与仿真预测高度一致。 当

伸入深度约为 0. 1 ~ 0. 3 mm 时,信号强度达到最大值。
该结果证实了仿真关于“适度伸入可改善离子注入条件,
抑制入口边缘场不利影响”的结论。 深度过小( <0)导致

离子束在进入 QMA 前发散严重;深度过大( >0. 3
 

mm)则
可能使离子束过度收敛并撞击 QMA 入口端壁,导致传输

效率下降。

图 10　 EI 源深入 QMA 深度调节装置

Fig. 10　 EI
 

depth
 

adjusting
 

devices

调换不同内径的 EI 透镜出口进行测试。 如图 12 所

示,EI 透镜出口的内径越大,离子强度越大;但信噪比

(signal
 

to
 

noise
 

ratio,SNR)随着尺寸的增加呈先增大再减

小的趋势,约在 2 mm 内径处得到 SNR 最大值。
最后,对进样速率的影响进行测试。 由于进样速率、

泵的抽吸速率共同决定了腔体的真空度,且不同真空度

图 11　 EI 源深入 QMA 不同深度电信号强度

Fig. 11　 EI
 

depth
 

in
 

the
 

QMA
 

and
 

signal
 

intensities

图 12　 不同孔径尺寸
 

EI
 

源透镜出口的离子强度与 SNR
Fig. 12　 Ion

 

intensity
 

and
 

SNR
 

at
 

the
 

exit
 

of
 

EI
 

source
 

lens
 

with
 

different
 

aperture
 

sizes

条件下泵的抽吸负荷不同, 为便于测试, 首先建立

5×10-4
 

Pa 的初始压力,通过真空规进行检测,尽可能维

持真空度在 1×10-3
 

Pa 以上,调节进样速率时,监测分子

泵和离子泵电流值,由于离子泵为离子溅射原理,电流值

越小,泵将有更好的运行环境,寿命也就更长。 经测试,
进样速率在 0. 3 ~ 0. 5 mL / min 时,质谱仪运行在较好工

况。 考虑到调试设备腔室远大于真实产品状态,选取较

小的进样速率 0. 3 mL / min。
4. 2　 整机性能评估

　 　 依据以上四极杆质谱软件系统分析和 EI 源深入

QMA 深度试验结果,确定了产品研制工程参数:EI 源出

口直径为 3 mm,EI 源伸入 QMA 深度为 0. 2 mm,EI 出口

内径为 3
 

mm,样品进样速率为 0. 3
 

ml / min。 装配完成质

谱仪 征 集 后, 采 用 1
 

ppm 全 氟 三 丁 胺 ( perfluorotri-
butylamine,PFTBA)作为标样进行了测试,结果如图 13
所示,满足任务要求。 除了质谱分辨率和灵敏度外,

 

质

量覆盖范围是另一个需要表征的性能指标。 如图 13 所
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示,显示了从 m / z
 

10 ~ 180 的质谱图。 其中,m / z
 

28 的质

谱峰来自背景中 N2
+的信号。 m / z = 31,69,131 和 158 来

自 PTEBA 的碎片离子信号。

图 13　 全氟三丁胺检测质谱图

Fig. 13　 Mass
 

spectrum
 

of
 

perfluorotributylamine

5　 结　 　 论

　 　 本研究面向某小型 QMS 工程研制的具体需求,系统

开展了基于数值仿真技术的性能优化与实验验证工作,
主要结论为:

1)研制开发了 QMS 性能仿真系统。 基于 QMS 物理

模型与离子运动式,集成开发了集多物理场(电场、磁场、
流场)耦合计算、离子全生命周期(电离、传输、过滤、检
测)轨迹动态模拟以及参数批量处理于一体的专用仿真

平台。 该系统有效弥补了商用软件在特定工程场景下针

对性不足的缺陷,为复杂工况下的仪器性能预测与优化

提供了核心工具支持。
2)针对性的开展了 EI 源透镜出口孔径、EI 源伸入

四极杆质量分析器( QMA) 的深度以及进样速率 3 个工

程关键参数的仿真研究。 仿真结果表明:EI 源伸入 QMA
的最佳深度为 0. 2

 

mm,该尺寸能有效抑制入口边缘场效

应,离子的空间分布更加聚焦;EI 源透镜出口孔径的最

优尺寸为 3. 0
 

mm,此时可获得最大的离子流通量;最佳

进样速率约为 0. 3
 

mL / min,在此条件下可在获得高信号

强度的同时维持系统高真空度,保障灯丝寿命与离子传

输效率。
3)通过实验验证了仿真系统的有效性与优化方案的

可行性。 搭建了专用实验测试平台,对仿真确定的关键

参数进行了实验验证。 实验结果与仿真预测结果有较好

的吻合度:在优化参数下(出口孔径 3. 0
 

mm,伸入深度

0. 2
 

mm),实测信号强度达到最大,验证了仿真模型的有

效性。 整机性能测试表明,优化后的质谱仪对 PFTBA 能

获得 SNR 优良的质谱图,质量范围覆盖 m / z
 

10 ~ 180,满
足指标要求。 基于软件仿真设计的四极杆质谱系统,具
有质谱分析能力,尤其适合分析一些小分子样品。

本研究开发的性能仿真系统及由此得出的参数优化

方案,为小型 QMS 的精密设计、性能提升和研制周期的

缩短提供了有效的技术支撑。
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