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半圆弧面线性离子阱性能优化的模拟研究

袁广洲 张在越 钱 洁 张曙光 姚如娇 何 洋 李晓旭*

（苏州大学机电工程学院，苏州 215021）

摘 要 半圆弧面线性离子阱具有电极结构简单、便于加工和安装精度高等优点。为进一步提升半圆弧面线

性离子阱的分析性能，本研究在实验室原有半圆弧面线性离子阱的基础上提出了一种四面开槽的半圆弧面

线性离子阱，并对其电极半径与场半径之比 ｒ ／ ｒ0 以及离子出射方向上电极的“拉伸”距离进行了优化。模拟
结果表明：当 ｒ ／ ｒ0 ＝ 5∶ 5，离子出射方向上的电极向外“拉伸”0． 8 ～ 1． 2 ｍｍ时，离子阱的性能有较大提升，尤其
是“拉伸”距离为 0． 9 ｍｍ时所得质量分辨率最高，当扫描速率为 409 Ｄａ ／ ｓ时，ｍ ／ ｚ＝ 609 Ｄａ的离子质量分辨

率可达到 6264 （Ｍ ／ ΔＭ，ＦＷＨＭ）。作为对比，本研究同时对双曲面线性离子阱的性能进行了仿真优化，结果

表明，经过优化后的半圆弧面线性离子阱的性能可与双曲面线性离子阱相媲美。
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1 引 言

作为质谱仪的核心部件，离子阱质量分析器因其结构简单、对真空要求低、可实现多级质谱分析［1］

并且适用于小型化质谱仪［2］而受到广泛应用。
常见的离子阱分为三维离子阱［3］和线性离子阱［4］。三维离子阱由 Ｐａｕｌ等人提出，其离子捕获效率

较低、存储容量较小容易产生空间电荷效应［5］；Ｓｃｈｗａｒｔｚ等提出的线性离子阱（Ｌｉｎｅａｒ ｉｏｎ ｔｒａｐ，ＬＩＴ）［4］，
与三维离子阱相比，其离子捕获效率高、离子储存容量大，不易产生空间电荷效应。上述两种离子阱的
电极均采用双曲面结构，增加了其加工和装配难度。因此，简化电极结构的离子阱成为近年来质谱领域
的研究热点之一。

Ｗｅｌｌｓ等报道的一种圆柱形离子阱（Ｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌ ｉｏｎ ｔｒａｐ，ＣＩＴ）［6］，改变了传统三维离子阱的双曲面结
构，降低了加工和安装难度；Ｘｉａｏ等报道的三角形电极离子阱（Ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅ ｌｉｎｅａｒ ｉｏｎ ｔｒａｐ，ＴｅＬＩＴ）［7］

由 4个包含离子引出槽的三角柱状电极和 2 个平板端盖电极构成，实验结果表明，ＴｅＬＩＴ 的分析性能优
于 ＣＩＴ；本课题组在此基础上对 ＴｅＬＩＴ的几何结构进行了优化，进一步提升了 ＴｅＬＩＴ的性能［8］。但是，
由于电极简化引起的内部电场畸变，由此导致 ＴｅＬＩＴ的分析性能大大低于传统双曲面线性离子阱。

Ｄｏｕｇｌａｓ等［9］对圆柱面线性离子阱进行了模拟研究，主要对其电极半径和场半径的比值（ｒ ／ ｒ0）进行
了优化。但是，其建立的离子阱模型圆柱形电极上未开设离子引出槽，无法实现离子径向出射的研究。
本课题组设计了一种半圆弧面线性离子阱（Ｈａｌｆ ｒｏｕｎｄ ｒｏｄ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ｌｉｎｅａｒ ｉｏｎ ｔｒａｐ，ＨｒｅＬＩＴ）［10］，由 4 个
半圆柱面电极和 2 个端盖电极组成。实验结果表明，ＨｒｅＬＩＴ 的质量分辨率可达 4350，明显优于 ＣＩＴ 和
ＴｅＬＩＴ等其它简化电极结构的离子阱。
尽管 ＨｒｅＬＩＴ的实验结果已相对较优，但是相对于传统双曲面线性离子阱其分析性能仍有较大差

距，并且 ＨｒｅＬＩＴ也未经过系统优化。在 ＨｒｅＬＩＴ的前期研究基础上，本研究借鉴 ＴｅＬＩＴ 4 个电极均开设
离子引出槽的对称式几何结构［7］，提出一种四面开槽的 ＨｒｅＬＩＴ，优化其几何结构，达到与传统双曲面线
性离子阱相当的分析性能。
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2 实验部分
2． 1 离子阱模型的建立
在本实验室报道的 ＨｒｅＬＩＴ［10］基础上，利用电场模拟软件 ＳＩＭＩＯＮ 8． 0 进行 ＨｒｅＬＩＴ 的建模，如图 1

所示。其中 ｒ为电极半径，ｒ0 为场半径，离子阱几何中心到离子出射电极（ｘ 电极）的距离用 ｒｘ表示。
4 个电极均设有离子引出槽，在 ｘ电极两侧设有电极，模拟实验中的离子检测器。

rx
r0

r

图 1 使用 ＳＩＭＩＯＮ8． 0 建立的 ＨｒｅＬＩＴ的二维模型
Ｆｉｇ． 1 12－Ｄｉｍｅｎｓｉｏｎ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｈａｌｆ ｒｏｕｎｄ ｒｏｄ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ
ｌｉｎｅａｒ ｉｏｎ ｔｒａｐ （ＨｒｅＬＩＴ）ｂｕｉｌｔ ｂｙ ＳＩＭＩＯＮ 8． 0

模拟过程中，首先研究电极半径与场半径比 ｒ ／ ｒ0
对 ＨｒｅＬＩＴ分析性能的影响。利用离子轨迹模拟软件
ＡＸＩＳＭ［11］对不同尺寸 ＨｒｅＬＩＴ 中离子运动轨迹进行
模拟，得出最优结构，并在此基础上进一步探究“拉
伸”距离对 ＨｒｅＬＩＴ 性能的影响，进一步优化并提升
ＨｒｅＬＩＴ的分析性能。
2． 2 内部电场分析方法
离子阱的电极形状、离子引出槽以及装配精度

等都会引入高阶场［12］，不同比例的高阶场对离子阱

性能有不同的影响。一般情况下，高阶场会降低离
子阱的分析性能，但是恰当比例的高阶场也会提高

离子阱的分析性能，如少量的正八极场可提高离子

阱性能［13］。根据二维多极场理论，ＨｒｅＬＩＴ 内某点的
电势表达式为［10］：

φ（ｘ，ｙ，ｔ）＝ ＶｒｆＲｅ（∞
Ｎ ＝ 2ＡＮ（

ｘ ＋ ｉｙ
ｒ0
）Ｎ）ｃｏｓΩｔ （1）

其中，Ω为射频电压 ＲＦ的角频率，ＡＮ 为相对应的多极场，ｒ0 为场半径，Ｖｒｆ为 ＲＦ的幅值。本研究中的
高阶电场分布参数由软件 ＰＡＮ33 通过对取样电势进行傅里叶变换所得，取样半径设置为场半径 ｒ0。
2． 3 模拟方法
模拟过程中，选择质荷比分别为 609，610，611 Ｄａ的离子各 100 个作为测试离子，放置于离子阱中

心位置。ＨｒｅＬＩＴ的 ｘ和 ｙ电极分别施加大小相等方向相反的射频电压 ＲＦ，ｘ 方向电极上施加共振激发
电压 ＡＣ。模拟中采用硬球碰撞模型，相当于实验中使用氦气作为缓冲气体，使离子通过碰撞冷却而被
束缚在离子阱中心［13］。整个模拟过程中只观察离子在 ｘ－ｙ平面上的离子运动轨迹。
设置离子阱的工作模式为“模拟射频扫描模式”，即模拟过程中射频电压 ＲＦ 为频率不变的正弦信

号，通过扫描 ＲＦ实现质量分辨扫描。本研究所用的 ＲＦ是频率为 1 ＭＨｚ的正弦信号，所加的共振激发
信号为频率在 ＲＦ频率 1 ／ 3 附近的正弦信号。当离子在离子阱中的振动频率接近 ＡＣ的频率时，离子产
生共振，振动幅度显著增大，直至被弹射出离子阱，得到模拟质谱图。分析过程中，根据质谱峰所在的
质荷比 Ｍ与半峰宽 ΔＭ的比值计算质量分辨率。

3 结果与讨论
3． 1 ｒ ／ ｒ0 对离子阱分析性能的影响

模拟过程中，电极半径 ｒ保持 5 ｍｍ不变，离子引出槽的宽度为 0． 6 ｍｍ，场半径 ｒ0 取值在［3． 5 ｍｍ，
5． 5 ｍｍ］范围内，每隔 0． 25 ｍｍ取一组数据，共有 9 组。ｒｘ 仍采用在 ｒ0 的基础上“拉伸”0． 75 ｍｍ 的方
式取值。
图 2 给出了电极半径为 5 ｍｍ，场半径分别为 4． 0，5． 0 和 5． 5 ｍｍ的 ＨｒｅＬＩＴ得到的模拟质谱图。由

图 2 可知，ｒ ／ ｒ0 ＝ 5∶ 5 的 ＨｒｅＬＩＴ得到的质谱图峰形最好，且离子丰度和质量分辨率最高，可以达到 3047。
表 1 为不同 ｒ ／ ｒ0 的 ＨｒｅＬＩＴ内部各高阶场的分布情况。由表 1 可知，改变 ｒ ／ ｒ0 主要影响了离子阱中

Ａ4 ／ Ａ2和Ａ6 ／ Ａ2的值，因此在此过程中主要考虑Ａ4和Ａ6对ＨｒｅＬＩＴ性能的影响。图3为不同 ｒ ／ ｒ0的
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图 2 不同 ｒ ／ ｒ0 的 ＨｒｅＬＩＴ得到的质谱图：ｒ ／ ｒ0 ＝ （ａ）5 ／ 4；（ｂ）5 ／ 5；（ｃ）5 ／ 5． 5 对应的质量分辨率分别为

935、3047 和 2743
Ｆｉｇ． 2 Ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｐｅａｋｓ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒ ／ ｒ0（ａ）5 ／ 4；（ｂ）5 ／ 5；（ｃ）5 ／ 5． 5． Ｔｈｅ ｍａｓｓ ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ｗａｓ 935，3047

ａｎｄ 2743，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ． ｒ0：ｆｉｅｌｄ ｒａｄｉｕｓ；ｒ：ｅｌｅｃｔｒｏｄｅ ｒａｄｉｕｓ．

表 1 具有不同 ｒ ／ ｒ0 的 ＨｒｅＬＩＴ的内部电场
Ｔａｂｌｅ 1 Ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ＨｒｅＬＩＴ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒ ／ ｒ0
电极半径 ／场半径

ｒ ／ ｒ0 5 ∶ 3． 5 5 ∶ 3． 75 5 ∶ 4 5 ∶ 4． 25 5 ∶ 4． 5 5 ∶ 4． 75 5 ∶ 5 5 ∶ 5． 25 5 ∶ 5． 5

八极场 ／四极场
Ａ4 ／ Ａ2（％） "1． 6 "1． 2 "0． 89 "0． 55 "0． 25 0． 04 0． 26 0． 52 0． 72

十二极场 ／四极场
Ａ6 ／ Ａ2 （％） "1． 5 "1． 2 "0． 92 "0． 54 "0． 16 0． 24 0． 57 0． 99 1． 22

十六极场 ／四极场
Ａ8 ／ Ａ2 （％） "0． 57 "0． 58 "0． 62 "0． 57 "0． 51 "0． 45 "0． 41 "0． 45 "0． 44

二十极场 ／四极场
Ａ10 ／ Ａ2 （％） "0． 6 "0． 63 "0． 74 "0． 7 "0． 66 "6 "0． 56 "0． 62 "0． 88

ＨｒｅＬＩＴ经过模拟得到的质量分辨率的变化趋势图。由图 3 可知，场半径在 3． 5 ～ 5． 0 ｍｍ之间时，随着场
半径的增大，质量分辨率逐渐提升，而在 5． 0 ～ 5． 5 ｍｍ之内逐渐降低，场半径 ｒ0 为 5． 0 ｍｍ时质量分辨
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图 3 ｒ＝5 ｍｍ时，不同 ｒ0 下，质量分辨率变化趋势图

Ｆｉｇ． 3 Ｍａｓｓ ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｒ0，ｗｈｅｒｅ ｒ＝5 ｍｍ

率最高，可以达到 3047。结合表 1，当离子阱内部
Ａ4，Ａ6 与四极场的方向相同且比例适中时 ＨｒｅＬＩＴ
性能相对较优，说明适当比例的正八极场可以促

进离子激发，提高 ＨｒｅＬＩＴ性能［13］。
3． 2 “拉伸”距离对 ＨｒｅＬＩＴ分析性能的影响
电极“拉伸”通常用于弥补由离子引出槽所带

来的内部电场畸变，在三维离子阱和线性离子

阱［4］中都有应用。本实验室报道的 ＨｒｅＬＩＴ［10］也
是通过电极“拉伸”补偿内部电场。本研究在优化
ｒ ／ ｒ0 基础上，选取 ｒ ／ ｒ0 ＝ 5 ∶ 5 的 ＨｒｅＬＩＴ，对其“拉
伸”距离进行优化（相当于改变 ｒｘ 的值）。保持离
子阱结构的其它参数不变，离子出射方向电极的

“拉伸”距离在 0． 3 ～ 1． 6 ｍｍ范围内取值，每隔 0． 1 ｍｍ取一组数据，共 14 组，如表 2 所示。

表 2 具有不同“拉伸”距离的 ＨｒｅＬＩＴ的几何参数设置
Ｔａｂｌｅ 2 Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ＨｒｅＬＩＴ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ“ｓｔｒｅｔｃｈ”ｄｉｓｔａｎｃｅ

拉伸距离
Ｓｔｒｅｔｃｈ ｄｉｓｔａｎｃｅ
（ｍｍ）

0． 3 0． 4 0． 5 0． 6 0． 7 0． 8 0． 9 1． 0 1． 1 1． 2 1． 3 1． 4 1． 5 1． 6

场半径 ｒ0（ｍｍ） 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0 5． 0
场半径 ｒｘ（ｍｍ） 5． 3 5． 4 5． 5 5． 6 5． 7 5． 8 5． 9 6． 0 6． 1 6． 2 6． 3 6． 4 6． 5 6． 6

图 4ａ为运用 ＰＡＮ33 软件，以 ｒ0 为取样半径，读取的不同尺寸 ＨｒｅＬＩＴ 内部各高阶场分布情况；
图 4ｂ为不同尺寸 ＨｒｅＬＩＴ所得到的质量分辨率的变化趋势图。由图 4ａ可见，随着“拉伸”距离的不断增
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大，Ａ4 ／ Ａ2 的值显著增加，而 Ａ6 ／ Ａ2、Ａ8 ／ Ａ2 以及 Ａ10 ／ Ａ2 都基本保持不变。因此，在其它结构参数不变
的情况下，改变“拉伸”距离，只对 ＨｒｅＬＩＴ内部 Ａ4 ／ Ａ2 的值有着较大影响，所以在此过程中只考虑八极
场 Ａ4 对 ＨｒｅＬＩＴ的影响。由图 4ｂ 可见，当拉“拉伸”距离在0． 8 ～ 1． 2 ｍｍ之间时，质量分辨率相对较
高。出现这种性能差异可能是由于不同尺寸 ＨｒｅＬＩＴ 内 Ａ4 ／ Ａ2 的差异决定的，当 Ａ4 ／ Ａ2 的值在 0． 3％
～0． 5％之间时，ＨｒｅＬＩＴ性能相对较优。
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图 4 不同尺寸离子阱（ａ）内部电场分布（ｂ）质量分辨率
Ｆｉｇ． 4 （ａ）Ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ａｎｄ （ｂ）ｍａｓｓ ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＨｒｅＬＩＴ

当“拉伸”0． 9 ｍｍ 时，扫描速率为 1200 Ｄａ ／ ｓ 时，质荷比为 609 Ｄａ 的离子质量分辨率可以达到
3296。图 5 是扫描速率为 800 和 409 Ｄａ ／ ｓ时，“拉伸”距离为 0． 9 ｍｍ 的 ＨｒｅＬＩＴ 所得到的最优质谱图，
其质量分辨率可分别达到 3811 和 6264。
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图 5 “拉伸”0． 9 ｍｍ的 ＨｒｅＬＩＴ在扫描速率分别为 （ａ）800 Ｄａ ／ ｓ；（ｂ）409Ｄａ ／ ｓ时得到的模拟质谱峰
Ｆｉｇ． 5 Ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒａ ａｃｈｉｅｖｅｄ ｆｒｏｍ ＨｒｅＬＩＴ ｗｉｔｈ ａ“ ｓｔｒｅｔｃｈ”ｏｆ 0． 9 ｍｍ：（ａ）ｓｃａｎ ｒａｔｅ：800 Ｄａ ／ ｓ；（ｂ）ｓｃａｎ
ｒａｔｅ：409 Ｄａ ／ ｓ

3． 3 与双曲面线性离子阱性能比较
为进一步评估优化后的 ＨｒｅＬＩＴ性能，本研究对文献［4］报道的双曲面线性离子阱进行了优化，比

较 ＨｒｅＬＩＴ与传统双曲面线性离子阱的分析性能。
首先，根据文献［4］报道的双曲面线性离子阱建立离子阱模型，离子引出槽大小为 0． 6 ｍｍ，离子出

射方向上电极的“拉伸”距离在 0． 3 ～ 1． 6 ｍｍ范围内取值，每隔 0． 1 ｍｍ 取一组数据，共 14 组数据。模
拟方法与 ＨｒｅＬＩＴ完全相同，在相同扫描速率下，分析不同离子阱能够达到的最高质量分辨率，并结合质
谱峰形及离子丰度，比较 ＨｒｅＬＩＴ和双曲面离子阱的分析性能。
根据模拟结果分析，当双曲面线性离子阱离子出射方向上的电极向外“拉伸”0． 9 ｍｍ 时，性能最

优，质荷比为 610 Ｄａ的离子质量分辨率可以达到 3518。图 6 为“拉伸”0． 9 ｍｍ 的双曲面线性离子阱，
在扫描速率分别为 800 和 409 Ｄａ ／ ｓ 下得到的模拟质谱图，质量分辨率最高可分别达到 4341 和 7711。
与图 5 的 ＨｒｅＬＩＴ模拟质谱图对比可知，在相同扫描速率下，双曲面线性离子阱可达到的最高质量分辨
率高于 ＨｒｅＬＩＴ，但是离子丰度却略低，且峰形相对较差。因此，本研究优化后的 ＨｒｅＬＩＴ，在简化了电极
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结构、降低加工和装配难度的同时，其分析性能与传统双曲面线性离子阱相当。
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图 6 不同扫描速率下（ａ）800 Ｄａ ／ ｓ（ｂ）409Ｄａ ／ ｓ双曲面离子阱质谱峰图
Ｆｉｇ． 6 Ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｐｅａｋｓ ｆｏｒ ｌｉｎｅａｒ ｉｏｎ ｔｒａｐ ｗｉｔｈ ｈｙｐｅｒｂｏｌｉｃ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ：（ａ）ｓｃａｎ ｒａｔｅ：800 Ｄａ ／ ｓ；
（ｂ）ｓｃａｎ ｒａｔｅ：409 Ｄａ ／ ｓ

4 结 论

为了提高 ＨｒｅＬＩＴ的性能，在之前报道的 ＨｒｅＬＩＴ［10］基础上，本研究提出一种四面开槽的 ＨｒｅＬＩＴ，并
运用模拟软件对其电极半径与场半径之比 ｒ ／ ｒ0 以及离子出射方向上的电极的“拉伸”距离进行优化。
结果表明：四面开槽，ｒ ／ ｒ0 ＝ 5∶ 5，“拉伸”距离在 0． 8 ～ 1． 2 ｍｍ 之间，ＨｒｅＬＩＴ 的性能较优，尤其是“拉伸”
距离为 0． 9 ｍｍ，即 ｒｘ ＝ 5． 9 ｍｍ时，ＨｒｅＬＩＴ性能最优，当扫描速率为 1200 Ｄａ ／ ｓ时，所得到的最高质量分
辨率可以达到 3296，并且当扫描速率下降到 409 Ｄａ ／ ｓ 时质量分辨率可以进一步提升到 6264。为了进
一步说明 ＨｒｅＬＩＴ的优越性，对文献［4］报道的双曲面线性离子阱进行了优化，对比结果表明，优化后的
ＨｒｅＬＩＴ性能足以与双曲面线性离子阱相媲美。
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《岩矿测试》于 1982 年创刊，是中国地质学会岩矿测试技术专业委员会和国家地质实验测试中心共同主办的专业性
学术期刊。本刊秉承严谨求实的办刊作风，以国家需求为导向，以发表优秀的地质与地球化学分析研究成果为核心目
标，注重科技成果的原创性，报道国内外地质科学、环境保护、石油化工、冶金及相关领域的基础性、前瞻性和创新性研究
成果，着力满足读者对学科生长点、研究方向、发展趋势等方面的文献需求。本刊注重学术参考价值，追求技术方法实
用，研究思路和写作内涵能够给读者启迪与借鉴。征稿领域包括：元素分析，岩石矿物分析与鉴定，同位素，勘查地球化
学，矿床地质，矿产综合利用与评价，海洋地质（海洋油气与固体矿产地质、海洋环境与灾害地质、古海洋地质），环境地
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