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摘 要 利用流体力学模拟软件 Ｆｌｕｅｎｔ 构建了电喷雾离子源的二维模型，并基于所构建的模型探讨了离子源

构型、辅助气引入方式、气体流速对源内流场分布的影响。结果表明，相比于其它两种结构，矩形结构的离子

源能够提供较为稳定的流场。通入同轴辅助气和正交方向辅助气都能够起到聚集样品喷雾的效果，但作用效

果却并不相同。提高同轴辅助气流速，能够增大喷口处混返区域，改变气流驻点位置。而增大正交方向辅助

气流速，虽然同样能够提高源内各处气体流速，但并不会改变喷口处混返区域的大小。以 Ｔｕｒｂｏ Ｖ 离子源为

研究对象，考察了喷针位置、辅助气流速对溶液总离子流的影响，实验趋势与模拟结果基本吻合。
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1 引 言

电喷雾离子源是液相色谱－质谱联用中最常见的离子源之一。作为一种软电离方式，电喷雾离子源

能够形成样品的多电荷离子，适用于热不稳定、极性化合物的分析，在蛋白组学［1］、代谢组学［2］、食品科

学［3］等领域有广泛的应用。离子化机理的研究，对于优化离子源构型、操作参数，并最终提高仪器检测

的灵敏度有重要意义。
为得到电喷雾离子源中样品离子化的各种信息，除了充分利用离子淌度质谱（ＩＭ－ＭＳ）［4］、傅里叶变

换－离子回旋共振质谱（ＦＴ－ＩＣＲ－ＭＳ）［5］、飞行时间质谱［6］等高分辨率质量分析器之外，各种成像和模拟

技术也逐渐得以应用。例如，离子源中液滴的粒径分布等信息可以通过多普勒相位仪（ＰＤＡ）直接得

到［7 ～ 9］，这也是目前使用最为广泛的技术之一。但是由于 ＰＤＡ 精度有限，难以捕捉到直径较小的液滴，

因此更精细的研究还需要借助其它高精度的成像技术。Ｇｏｍｅｚ 等［10］采用缩影成像技术得到电喷雾离

子源中带电液滴的产生过程，证明母液滴通过非均匀爆裂可产生大约 20 个子液滴。Ｎｅｍｅｓ 等［11］利用

快速成像技术，成功得到不同喷雾模式中泰勒锥和带电液滴的图像。将分子动力学模拟的方法用于离

子化过程中中球状蛋白质和链状分子的分子构型的模拟，形象说明两种不同构型的分子离子化过程的

差异［12 ～ 14］。
Ｆｌｕｅｎｔ 软件是进行计算流体动力学模拟常用的软件之一，具有丰富的物理模型、先进的数值方法和

强大的前后处理功能，可用来模拟从不可压缩到高度可压缩范围内的复杂流动，在气体动力学［15］、流体

扩散模拟［16］、热传递［17］和化学反应［18］等方面均有广泛应用。目前，Ｆｌｕｅｎｔ 软件已被用于电喷雾离子源

中样品带电过程［19］、样品溶液流型［20］、离子传输［21］等的模拟。本研究将 Ｆｌｕｅｎｔ 软件用于电喷雾离子源

中气体流场分布的模拟，详细考察了离子源结构、辅助气体的通入方式、流速对源内流场分布的影响，进

一步以 Ｔｕｒｂｏ Ｖ 离子源为研究对象，对模拟结果进行实验验证。

2 实验部分

2． 1 离子源模型的建立

电喷雾离子源为三维轴对称结构，是关于喷针中心轴所在直线的轴对称体。该结构类型的流体动

力学问题可以简化为二维轴对称模型。采用 Ｆｌｕｅｎｔ 14． 5 构建了 3 种离子源模型（图 1）。模型（ａ）计算
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区域大小为 52 ｍｍ×60 ｍｍ，共计 101250 个网格。中心的无厚度管状通道表示毛细管喷针，管长

16． 5 ｍｍ，内管径为 0． 1 ｍｍ。辅助气有两种通入方式：同轴方向（1 号进气口）和正交方向（2 号进气

口）。模型（ｂ）的计算区域为 46 ｍｍ × 42 ｍｍ，区域内计算网格为 210000 个。中心的无厚度管状通道表

示液体进入的管道，内管径为 1 ｍｍ。模型（ｃ）的计算区域为 31 ｍｍ×20 ｍｍ，计算网格为 298901 个。为

得到更精确的驻点附近气流状况，计算模型采用分区域划分网格法，在喷管喷口附近进行了网格加密，

往外围网格逐渐变得稀疏。辅助气为氮气，喷针中的液体为水。
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图 1 矩形离子源的二维几何模型

图中，1 和 2 为辅助气入口；3 和 7 表示模型边界；4 表示压力出口，出口表压为 0；5 表示阻挡空气流动的挡板；6 表

示毛细管，管道为无厚度壁面；8 表示液体入口

Ｆｉｇ． 1 Ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎ ｍｏｄｅｌｓ ｏｆ ＥＳＩ ｓｏｕｒｃｅ

1 ａｎｄ 2 ａｒｅ ｅｎｔｒａｎｃｅｓ ｏｆ ａｕｘｉｌｉａｒｙ ｇａｓ；3 ａｎｄ 7 ａｒｅ ｂｏｕｎｄａｒｙ；4 ｉｓ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｏｕｔｌｅｔ；5 ｉｓ ｏｒｉｆｉｃｅ ｐｌａｔｅ；6 ｉｓ ｃａｐｉｌｌａｒｙ ｗｉｔｈ ｚｅｒｏ－

ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ；8 ｉｓ ｅｎｔｒａｎｃｅ ｏｆ ｓｏｌｖｅｎｔ．

模型中用到的方程如下所示［22］：

气相控制方程采用基于雷诺平均的纳维－斯托克斯方程方程，使用 ＳＩＭＰＬＥ 算法对气相流场进行求

解，其中方程组具体形式为：

ρ
ｔ

＋
（ρｖｘ）
ｘ

＋
（ρｖｙ）
ｙ

＝ 0 （1）

式中：ρ 为气体密度（ｋｇ ／ ｍ3），ｖ 为流体运动速度矢量。
连续相的动量方程为：

（ρｖｉ）
ｔ

＋ 
ｘｊ

（ρｖｊｖｔ）＝ ρ
ｘｉ

＋ 
ｘｉ

［μ（
ｖｊ
ｘｉ

＋
ｖｉ
ｘｊ

）］＋ Δρｇｉ ＋∑ρｋ（ｖｋｉ － ｖｉ）／ τｒｋ ＋ ｖｉＳ ＋ ＦＭｉ （2）

采用湍流模型的 ｋ－ε 模型，其输运方程形式如下：
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式中：Ｇｋ 为由于平均速度梯度引起的湍动能产生，Ｇｂ 为由于浮力引起的湍动能，ＹＭ 为可压缩湍流脉

动膨胀对总的耗散率的影响，Ｓｋ、Ｓε 为自定义源项，μｔ 为湍流粘度，其中 μｔ ＝ ＣμρＫ
2 ／ ε。在 Ｆｌｕｅｎｔ 中，默

认常数值为 Ｃ1ε ＝1． 44，Ｃ2ε ＝1． 92，Ｃ3ε ＝0． 09，湍流动能 ｋ 和耗散率 ε 的湍流普朗特数分别为：σｋ ＝ 1． 3，

σε ＝1． 0。
二维多相流控制方程为：
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ｘ Γ φ( )ｘ ＋ 
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式中：φ 为通用变量，ｖ 为速度分量，Γ 为广义扩散系数，Ｓ 为广义源项。
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2． 2 仪器与试剂

相关实验在配有 Ｔｕｒｂｏ ＶＴＭ电喷雾离子源的 ＱＴｒａｐ 5500（Ａｐｐｌｉｅｄ Ｂｉｏｓｙｓｔｅｍｓ ／ ＭＤＳ ＳＣＩＥＸ，美国）上

进行。乙腈（色谱纯，美国 Ｆｉｓｈｅｒ 公司）。实验用水均为 Ｍｉｌｌｉ－Ｑ（美国 Ｍｉｌｌｉｐｏｒｅ 公司）超纯水。样品溶液

为乙腈－水（50∶ 50，Ｖ ／ Ｖ）。
2． 3 质谱条件

溶液以 20 μＬ ／ ｍｉｎ 的流速由注射泵直接通入质谱。采用 Ｓｃａｎ 模式对溶液的总离子流进行扫描，质

量范围：ｍ ／ ｚ 50 ～ 500。毛细管电压 5000 Ｖ，离子源温度 300℃，帘气流速 20 ｐｓｉ（137． 900 ｋＰａ），ＧＳ1 雾

化气（同轴气）30 ｐｓｉ（206． 850 ｋＰａ），ＧＳ2 辅助加热气（非同轴气）35 ｐｓｉ（241． 325 ｋＰａ），去簇电压 80 Ｖ。

3 结果与讨论

3． 1 离子源结构对流场分布的影响

为模拟离子源结构对气体流场分布的影响，分别在图 1 所示的 3 种结构源中通入流速为 10 ｍ ／ ｓ 的

同轴气。结果如图 2 所示，3 种离子源中均存在明显的气流混返（漩涡位置）和驻点（辅助气流速近似为

零），其中，结构（ａ）中的混返区域大小约为 2×0． 006 ｍ×0． 005 ｍ，结构（ｂ）中混返区域约为 2×0． 035 ｍ×
0． 020 ｍ，结构（ｃ）中混返区域约为 2×0． 020 ｍ×0． 005 ｍ。3 种结构中的气体流场分布存在明显差异，其

中结构（ａ）中的混返区明显小于其它两种结构，流场分布更加均匀、稳定。基于以上模拟结果，后续模

拟及实验均采用结构（ａ）型离子源。
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图 2 3 种离子源结构中气体流场分布（同轴气流速均为 10 ｍ ／ ｓ）
Ｆｉｇ． 2 Ｇａｓ ｆｌｏｗ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｒｅｅ ＥＳＩ ｓｏｕｒｃｅｓ（ｆｌｏｗ ｒａｔｅ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ：10 ｍ ／ ｓ）

3． 2 辅助气对流场分布的影响

模拟了辅助气对电喷雾离子源中液体流场分布的影响。在模型（ａ）中连续通入流速为 5 ｍ ／ ｓ 的水

（约 23． 8 μＬ ／ ｍｉｎ），分别针对无辅助气和通入不同方向的辅助气时，源内气体和液体的流场分布情况进

行模拟（图 3）。由图 3ａ 可知，当无辅助气时，喷口处产生的液体喷雾扩散明显（浅蓝色部分），几乎没有

喷雾能够传输进入质量分析器；而当在模型中分别通入 20 ｍ ／ ｓ 同轴辅助气（图 3ｂ）或正交辅助气

（图 3ｃ）时，两种给气方式均能在喷口的轴向提供均匀、稳定的气体流场，从而聚集喷雾，提高喷雾的传

输效率。
比较图 3ａ 和 3ｂ 可知，不同的辅助气引入方式能够导致源内气体流场的不同。另外，气体流速的

变化也有可能引起离子源内气体流场分布的差异。
3． 3 辅助气的通入方式和辅助气流速对流场分布的影响

模型（ａ）中同时通入流速为 5 ｍ ／ ｓ 的同轴辅助气和正交辅助气时，源内的气体轨迹图如图 4 所示。
喷针两侧产生明显气流混返（与喷雾喷出的方向相反）；喷口处存在驻点；沿喷针轴向，辅助气所形成的

气体轨迹线均匀，气流稳定（稳定域）。假设喷口位于混返区域，由于反方向气流的作用，喷雾的传输效

率可能严重降低；若喷口位于驻点前方的稳定区域，虽然轴向气流能够对喷雾产生较好的聚集，但同时

喷雾可能受气流干扰产生波动，最终影响质谱信号的稳定性。由此推断，当喷口位于驻点位置时，源内

气流既能较好地聚集喷雾，也能保证喷雾的稳定性，此时采集的质谱信号最佳。
3． 3． 1 同轴辅助气流速对流场分布的影响 模拟了不同流速的同轴辅助气对源内气体流场分布的影
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图 3 无辅助气（ａ）、通入同轴辅助气（ｂ）和正交方向辅助气（ｃ）时源内的流场分布喷针中液体流速为

5 ｍ ／ ｓ，同轴辅助气（ｂ）和正交方向辅助气（ｃ）均为 20 ｍ ／ ｓ
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0.020

0.01
x (m )

径向 Radial

轴向
Axial

0.020.00 0.03 0.04

0.020
0.015
0.010
0.0０５

０
－0.0０５
－0.0１０
－0.0１５
－0.0２０

22
20
18
16
14
12
10
8
6
4
2
0
-2
-4

y(
m
)

x Velocity
(m/s)

图 4 两种辅助气所形成的气体轨迹图（图中同轴气

和正交气的流速均为 5 ｍ ／ ｓ）
Ｆｉｇ． 4 Ｔｒａｊｅｃｔｏｒｙ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ ａｎｄ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ
ｇａｓ（Ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅｓ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ ａｎｄ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ ｇａｓ：
5 ｍ ／ ｓ）

响。将正交气的流速设置为 5 ｍ ／ ｓ，当同轴辅助气流

速为 5、10、20 和 30 ｍ ／ ｓ 时，源内气体的所形成的气体

轨迹线均与图 4 类似。分别比较了同轴气流速对喷口

径向（图 5ａ）和轴向（图 5ｂ）的气体流速的影响。如

图 5ａ所示，当同轴气流速由 5 ｍ ／ ｓ 增至30 ｍ ／ ｓ 时，喷

口径向的混返区和非混返区的气体流速均明显增大；

当同轴气流速为 5 ｍ ／ ｓ 时，喷口径向混返；10 ｍ ／ ｓ 时，

喷 口 附 近 产 生 气 流 混 返 （ｙ 分 别 在 !0． 0064 ～
!0． 0020 ｍ和 0． 0020 ～0． 0064 ｍ 之间）；进一步提高流

速至30 ｍ ／ ｓ，混返区域为 ｙ＝!0． 0076 ～ 0． 0076 ｍ之间。
提高同轴气流速，喷口处混返区域增大。

同轴气流速对喷针轴向气流的影响如图 5ｂ 所

示。当同轴气流速为 5 和 10 ｍ ／ ｓ 时，喷针轴向气流

无混返；流速增至 20 ｍ ／ ｓ 时，喷口处气流产生混返；

流速进一步增至 30 ｍ ／ ｓ，混返区域进一步增大。
由此可知，提高同轴气体流速，能够增大喷口附近气流的混返区域，从而改变源内的驻点位置。
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图 5 同轴气流速分别为 5、10、20 和 30 ｍ ／ ｓ 时，喷口径向（ａ）和喷针轴向方向（ｂ）上气体流速随距离的变化

情况（采用矩形模型，正交气的流速为 5 ｍ ／ ｓ）
Ｆｉｇ． 5 Ｒａｄｉａｌ ｇａｓ ｖｅｌｏｃｉｔｙ （ａ）ａｎｄ ａｘｉａｌ ｇａｓ ｖｅｌｏｃｉｔｙ （ｂ）ａｌｏｎｇ ｗｉｔｈ ｙ－ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ａｕｘｉｌｉａｒｙ
ｇａｓ ｗａｓ 5，10，20 ａｎｄ 30 ｍ ／ ｓ（Ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ （ａ）ｗａｓ ａｐｐｌｉｅｄ，ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅｓ ｏｆ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ ｇａｓ ｗａｓ 5 ｍ ／ ｓ）

3． 3． 2 正交辅助气流速对流场分布的影响 除同轴气以外，商用离子源中常通入非同轴辅助气，用于

促进溶剂蒸发。图 1ａ 模型中的 2 号进气口即用于考察正交辅助气对离子源内气体流场分布的影响。
同样模拟了同轴辅助气为 5 ｍ ／ ｓ，正交辅助气流速分别为 5，10，20 和 30 ｍ ／ ｓ 时喷口附近的气体流场分
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布，结果如图 6 所示，改变正交气流速，喷口径向始终无混返区域出现（图 6ａ）；当正交气流速由 5 ｍ ／ ｓ
增至 10 ｍ ／ ｓ 时，轴向气流产生混返；增 大 流 速，混 返 区 域 无 明 显 变 化，但 气 流 混 返 程 度 有 所 增 加

（图 6ｂ）。与图 5 中同轴气的模拟结果对比发现，同轴气对于离子源内气体流速、混返区域的影响明显

强于正交气，证明不同的气体引入方式能够直接影响源内的气体流场分布。

15

12

-0.010
y 鄄position （m）

x鄄
ve
lo
ci
ty
（ m

/s
）

-0.005 0.00 0.005 0.010 0.015

0 m/s

9

6

3

0

5 m/s
10 m/s
２0 m/s
30 m/s

（a） 15

12

x 鄄position （m）

x鄄
ve
lo
ci
ty
（ m

/s
）

0.02 0.03 0.04 0.05

0 m/s

6

3

0

5 m/s
10 m/s
２0 m/s
30 m/s

（b）

0.01-0.015

9

图 6 正交辅助气流速分别为 5，10，20 和 30 ｍ ／ ｓ 时，喷口径向（ａ）和喷针轴向方向（ｂ）上气体流速随

距离的变化情况（采用矩形模型，同轴气的流速为 5 ｍ ／ ｓ）
Ｆｉｇ． 6 Ｒａｄｉａｌ ｇａｓ ｖｅｌｏｃｉｔｙ （ａ）ａｎｄ ａｘｉａｌ ｇａｓ ｖｅｌｏｃｉｔｙ （ｂ）ａｌｏｎｇ ｗｉｔｈ ｙ－ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅ ｏｆ ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ
ａｕｘｉｌｉａｒｙ ｇａｓ ｗａｓ 5，10，20 ａｎｄ 30 ｍ ／ ｓ（Ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ （ａ）ｗａｓ ａｐｐｌｉｅｄ，ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅｓ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ ｗａｓ 5 ｍ ／ ｓ）

3． 4 喷针位置与辅助气流速对 ＭＳ 信号影响的实

验验证

相关实验在配有 Ｔｕｒｂｏ ＶＴＭ 电喷雾离子源的

ＱＴｒａｐ 5500 上进行。该离子源既包括同轴辅助气，

也包括两侧 60°方向通入的非同轴辅助气（图 7），

与模型（ａ）的结构类似。

模型 Model （a）

非同轴气
Non coaxial gas

同轴气
Coaxial gas

非同轴气
Non coaxial gas

非同轴气
Non coaxial gas

非同轴气
Non coaxial gas

同轴气
Coaxial gas

图 7 ＡＢ ＳＣＩＥＸ 公司的 Ｔｕｒｂｏ Ｖ 离子源示意图

Ｆｉｇ． 7 Ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ Ｔｕｒｂｏ Ｖ ｉｏｎ ｓｏｕｒｃｅ（ＡＢ ＳＣＩＥＸ）

3． 4． 1 喷针垂直位置对总离子流的影响 由源内

气体轨迹线（图 4）可知，喷针轴向的不同位置，气

流的方向和大小均有明显差异，能够对喷雾产生不

同的影响，因此喷针垂直位置的改变可能影响样品

的质谱响应。喷雾针垂直位置对乙腈－水溶液响应
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图 8 喷针垂直方向不同位置的质谱响应总离子流图

样品溶液为乙腈－水（50∶ 50，Ｖ ／ Ｖ），流速：20 μＬ ／ ｍｉｎ，采集模

式：ｓｃａｎ，质量范围 ｍ ／ ｚ 50 ～ 500 。毛细管电压 5000 Ｖ，离子

源温度 300℃，帘气流速 137． 900 ｋＰａ，ＧＳ1 雾化气（同轴气）

206． 850 ｋＰａ，ＧＳ2 辅助加热气（非同轴气）241． 325 ｋＰａ，去簇

电压 80 Ｖ

Ｆｉｇ． 8 Ｔｏｔａｌ ｉｏｎ ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｍ （ＴＩＣ）ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｖｅｒｔｉ－
ｃａｌ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｓｐｒａｙ ｎｅｅｄｌｅ
Ｔｈｅ ｍｉｘｅｄ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ａｃｅｔｏｎｉｔｒｉｌｅ－ｗａｔｅｒ （50 ∶ 50，Ｖ ／ Ｖ）ｗａｓ ｉｎ－

ｆｕｓｅｄ ｄｉｒｅｃｔｌｙ ｉｎｔｏ ＥＳＩ－ＭＳ ａｔ ｔｈｅ ｆｌｏｗ ｒａｔｅ ｏｆ 20 μＬ ／ ｍｉｎ ｉｎ ｓｃａｎ

ｍｏｄｅ，50－500 ｍ ／ ｚ． Ｔｈｅ ｃａｐｉｌｌａｒｙ ｖｏｌｔａｇｅ ｗａｓ 5000 Ｖ，ｔｈｅ ｉｎｌｅｔ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｗａｓ 300℃，ｔｈｅ ｃｕｒｔａｉｎ ｇａｓ，ＧＳ1 ａｎｄ ＧＳ2 ｗｅｒｅ

137． 900 ｋＰａ，206． 850 ｋＰａ ａｎｄ 241． 325 ｋＰａ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｔｈｅ

ｄｅｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｗａｓ 80 Ｖ．

强度的影响如图 8 所示。当喷雾针位置由 2 ｍｍ 调节至 4 和 6 ｍｍ 时，溶液的响应强度呈现略微降低的

趋势，信号波动变大；至 7 ｍｍ 时，溶液的响应强度由 2． 2×109 降至 1． 9×109，变化趋势明显；至8 ｍｍ 时，

溶液的响应强度降至 1． 5×109。如图 8 右上角示意图所示，当喷口位于驻点位置时，源内气流既能较好

的聚集喷雾，也能保证喷雾的稳定性，此时采集的质谱信号应当最佳，该区域可能对应图 8 中的 2 ｍｍ

mmmm第 11 期 高方园等：密闭式电喷雾离子源中流场的分布特征



处；当调节喷针垂直位置，喷针增长，喷口将逐渐离开驻点，进入稳定区域。此时受气流扰动，信号产生
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图 9 喷针垂直方向不同位置的质谱响应总离子流图

（实验条件同图 8）

Ｆｉｇ． 9 ＴＩＣ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ ｓｐｒａｙ ｎｅｅｄｌｅ
（Ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｓ ｉｎ Ｆｉｇ． 8）

明显波动，响应强度有所降低。
3． 4． 2 喷针水平位置对总离子流的影响 分别将

喷针水平位置设置为 1，3，5，7，9 和 11 ｍｍ，此时溶液

的响应强度变化如图 9 所示。当喷针调节至 3 ｍｍ
时，溶液的响应强度最高；喷针左右位置的变化，均

能引起样品信号的明显降低。结合图 4 模拟结果，

当离子源中同时通入同轴辅助气和非同轴辅助气

时，喷针两侧均存在气流混返，喷针偏左或偏右都将

进入该区域，在反方向气流的带动下，喷雾的传输效

率降低，最终导致响应强度的明显减弱。
3． 4． 3 同轴气体流速对总离子流的影响 由模拟

结果可知，同轴气能够严重影响喷针附近气体流场的

分布。如图 5 所示，在一定范围内提高同轴气流速，喷

针轴向辅助气流速增大，对喷雾的聚集效果增强，有利于增强样品的质谱响应；但当同轴气流速过高时，源

内气流的驻点发生变化，此时喷口可能偏离驻点位置，所产生的喷雾将受到气流混返的影响，传输效率降

低，最终降低样品的响应强度。在所使用的电喷雾离子源中，样品流速为 20 μＬ ／ ｍｉｎ 时，同轴气的推荐数

值为 15 ～ 20 ｐｓｉ （103． 425 ～ 137． 900 ｋＰａ）。参 考 此 值，考 察 同 轴 气 分 别 为 5 ｐｓｉ （34． 475 ｋＰａ），

10 ｐｓｉ（68． 950 ｋＰａ），20 ｐｓｉ（137． 900 ｋＰａ），40 ｐｓｉ（275． 800 ｋＰａ）和 60 ｐｓｉ（413． 700 ｋＰａ）时溶液的总离

子流图。如图 10 所示，当同轴气流速由 5 ｐｓｉ（34． 475 ｋＰａ）增至 20 ｐｓｉ（137． 900 ｋＰａ）时，溶液总离子流

的强度由 1． 2×108 增至 2． 4×109 以上；流速增至 40 ｐｓｉ（275． 800 ｋＰａ），溶液的质谱响应产生较大波动，

质谱响应强度有所降低；流速为 60 ｐｓｉ（413． 700 ｋＰａ），溶液响应强度降至 1． 8×109 以下。随同轴气流速

增大，样品的质谱响应呈现先增大后减小的趋势，与模拟结果相吻合。
3． 4． 4 非同轴气体流速对总离子流图的影响 比较图 5 和图 6 可知，非同轴气与同轴气影响效果不

同。增大非同轴气流速，几乎不会改变喷口处驻点与混返区域大小，只能增大喷针轴向辅助气流速，有

利于聚集喷雾，增强样品的响应强度。实验考察了非同轴气为 5 ｐｓｉ（34． 475 ｋＰａ），10 ｐｓｉ（68． 950 ｋＰａ），

20 ｐｓｉ（137． 900 ｋＰａ），40 ｐｓｉ（275． 800 ｋＰａ）和 60 ｐｓｉ（413． 700 ｋＰａ）时，溶液的总离子流变化情况。如

图 11 所示，随非同轴气流速由 5 ｐｓｉ（34． 475 ｋＰａ）增至 60 ｐｓｉ（413． 700 ｋＰａ），溶液的响应强度由 8×108

逐渐增至 1． 8×109。在仪器所能承受的操作范围内，样品响应强度随非同轴气流速的增大而增强，与

图 6 模拟结果一致。
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图 10 不同的同轴气流速条件下，质谱响应总离子流

图（实验条件同图 8）

Ｆｉｇ． 10 ＴＩＣ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ｏｆ ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ （Ｔｈｅ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｓ ｉｎ Ｆｉｇ． 8）
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图 11 不同的非同轴气流速条件下，质谱响应总离子

流图（实验条件同图 8）

Ｆｉｇ． 11 ＴＩＣ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｖｅｌｏｃｉｔｙ ｏｆ ｎｏｎ－ｃｏａｘｉａｌ ｇａｓ（Ｔｈｅ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｓ ｉｎ Ｆｉｇ． 8）
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4 结 论

通过 Ｆｌｕｅｎｔ 模拟软件构建了密闭式电喷雾离子源的二维模型，并模拟了离子源构型、不同气体引入

方式条件下的流场分布，推测其对检测结果的影响，并通过实验进行验证。模拟结果表明在离子源中通

入轴向和正交方向辅助气，所形成的气体流场均能有效聚集喷雾；由于辅助气能够在源内不同位置产生

混返、驻点等特征流场，因此喷针位置的改变能够影响信号稳定性和响应强度。一定范围内增大同轴气

的流速，不会改变驻点位置；同轴气流速较大时，改变气流能够使喷口处混返区域的大小和驻点位置发

生变化，影响喷雾的稳定性和传输效率；改变正交辅助气不会影响混返区域的大小，增大正交辅助气流

速有利于聚集喷雾，能够提高传输效率，增强样品的响应。实验证实了当喷口位于源内某一位置时，质

谱响应强度最大，信号最稳定；增大同轴气流速，样品的质谱响应呈现先增大后减小的趋势；增大非同轴

气流速，样品的质谱响应增强。实验趋势与模拟结果取得了良好的一致性。所建立的模型为进一步了

解离子化过程、改进离子源构型、优化仪器参数等提供了指导意义，从而得到具有更高离子化效率和传

输效率的离子源结构。
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