
 

微尺度质谱仪离子源结构设计及
离子光学系统仿真
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摘要：文章针对多领域对便携式质谱仪的需求，对微尺度质谱仪的核心部件离子源进行结构设计，

并利用离子光学模拟软件 SIMION进行仿真，探究电极电压、透镜结构、电极结构等对离子传输的影响

并进行优化，获取相关参数研究规律，为微尺度质谱仪的研制提供设计依据。
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Abstract: In view of the demand of the portable mass spectrometer in many fields, the structure of the ion
source,  as the core functional  component of the microscale mass spectrometers,  is  designed,  and its  ion optical
system  is  simulated  by  the  software  SIMION.  The  effect  of  the  electrode  voltage,  the  lens  structure,  and  the
electrode  structure  on  the  ion  width  and  the  divergence  angle  are  investigated  and  optimized.  The  related
parameters obtained may provide a basis for the development of microscale mass spectrometers.
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0    引言

质谱仪是通过对样品离子质荷比的分析实现

对样品定性和定量分析的仪器。大型质谱仪目前已

经广泛应用于生命科学、药物、化工、军事和国防等

各种微量或痕量物质检测领域。近年来，在空间环

境探测、突发事件应急和食品安全检测等领域的迫

切需求要求分析仪器具有体积小、功耗低、价格低

廉、使用方便等特点，因此微尺度质谱仪成为当前

质谱仪研究领域的重点和热点
[1-2]

。开发并设计新

型微尺度质谱仪将促进其在航空航天、军事探索和

军民融合领域的进一步应用，对于现有质谱技术的

革新具有重要的理论意义和应用价值。

在过去 10年中，分析系统小型化发展较为迅

速，突破了传统的庞杂结构，能够应用新设备和新

技术在现场进行环境勘探
[3]
、深空探索

[4]
或国土安

全应用
[5]
。而且随着微电子机械系统（MEMS）制

造方法的不断发展完善，质谱仪的尺寸正向着更小

的量级发展。国外研究团队在相关研究中已发展出

离子阱
[6-7]

、四极杆
[8]
、飞行时间（TOF）[9-11]

、维恩

滤波器
[12]

等质谱仪整机或核心部件。国内在小型质

谱仪方面的研究虽起步较晚，然也有小型磁偏转
[13]

、

四级杆
[14]

、离子阱质谱仪
[15]

的相关研究报道，但是

在 MEMS尺度下的质谱仪技术较为薄弱，亟待实

现突破。

本文基于MEMS工艺特点，结合微型质谱仪的

发展现状，对微尺度质谱仪的核心部件——离子源

进行结构设计，并运用离子光学模拟软件 SIMION[16]

进行了仿真模拟，考察电极电压、透镜结构、电极结

构等参数和结构对离子传输效果的影响规律，通过

优化获取最佳的设计方案，为质谱仪核心部件的结

构设计和机理研究提供参考。

1    微尺度质谱仪离子源芯片结构方案

本文设计的微尺度质谱仪离子源芯片主要包

括进样系统和离子源，芯片结构主要包含底层硅、

中间层玻璃、顶层玻璃及位于两层玻璃之间的导电

硅。其功能实现过程为：待测样品经过进样系统传

输，由离子源进行离化，并通过离子源中离子光学

系统的提取、聚焦和加速后，方可进入后续的质量

选择器进行选择区分。

1.1    进样系统

国外学者报道的微尺度质谱仪
[9-12]

采用泵送输

送样品的方式，其进样系统较为烦琐。本次设计采

用直接进样方式，可大大简化进样系统的构成，如

图 1所示，主要包括进样毛细管、流量计、微阀等部

件：通过芯片所处真空系统造成质谱仪内外压差，

利用微阀调解、流量计控制气体流量，将待测样品

送入电离室中。
 

 

进样毛细管 流量计 微阀

 
图 1    质谱仪进样系统示意

Fig. 1    Injection system of the mass spectrometer
 

1.2    离子源

有相关文献报道过微尺度质谱仪的离子源
[9-10]

，

但将电子源与离子传输系统进行集成的方法未见

报道。本次离子源设计采用碳纳米管（CNT）作为

电子源材料，将电子源与离子传输系统集成于一

体。CNT具有优异的电学、力学等性能，在高真空

环境下具有优良的场致发射特性，是理想的电子源

材料。图 2为本次设计所用三级场致发射碳纳米管

离子源的结构示意：在阴阳极之间引入栅极，对栅

极施加合适的电压产生高场强，使得电子逸出；电

子通过栅网后，利用阳极和栅极间的低电场对电子

进行汇聚和二次加速，电子束能量可由栅极、阳极

电压进行控制；离子源中的离子传输系统由引出极

和透镜电极组组成，利用引出电极和电离室所形成

的电场把离子由电离室内引出，引出的离子通过透

镜电极组进行聚焦、加速后，进入质量分析区中进

行选择区分。
 

 

透镜 引出极 阳极

电离室

电离室

栅极

栅极 离子传输

离子束

(a) 侧视图

(b) 俯视图

阴极

CNT

 
图 2    离子源结构

Fig. 2    Structure of the ion source
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2    离子光学系统计算与模拟优化

质谱仪中的离子光学系统能够将离子引出电

离区，并进一步加速、聚焦成离子束。良好的离子

光学系统能将大部分离子以较小的束宽和散角送

入质量分析器中，这在很大程度上决定了质谱仪的

灵敏度和分辨率。因此，离子光学系统的计算与模

拟是质谱仪设计的关键环节。

2.1    离子光学系统计算

图 3为常见的双透镜离子源设计方案：由电离

室 A和引出极 B组成，设电离室电压为 V1，引出电

极电压为 V2，电离室与引出电极间距为 L1，引出电

极与加速电极间距为 L2。 

 

电离室A
引出极B

L1 L2

V1 V2 
图 3    双透镜离子源结构

Fig. 3    Schematic diagram of double lens ion source
 

对于电离室出口处产生的聚焦效果，其焦距
[17]

为

f1 =
2V1

(V1−V2)/L1
； (1)

对于引出极产生的聚焦效果，其焦距
[17]

为

f2 =
2V2

V2/L2− (V1−V2)/L1
； (2)

总焦距 F 的计算公式
[17]

为

1
F
=

1
f1
+

1
f2
− L1

f1× f2
。 (3)

为了更好地提高聚焦性能，得到更小的离子束

宽，我们采用多组电极组成的离子光学系统，但利

用上述经典公式无法计算实际焦距，而施加在电极

上的电压、电极间距离、开口宽度均会影响末端电

极处的离子束宽，因此拟采用 SIMION软件模拟离

子传输情况，分析其相互影响规律并进行方案优选。

2.2    离子光学系统模拟

2.2.1    引出极与聚焦极电压对离子束宽的影响

如图 4所示，传统离子源包含电离室、引出极、

聚焦极、加速极和出口狭缝。利用 SIMION模拟软

件进行模型建立（参图 5）及参数设置，具体设置

包括：离子源出口宽度为 500 μm，电极间距离为

600 μm，电离室与电极宽度均为 400 μm，电极高度

均为 500 μm。设置离子初始状态，以 50 amu带正

电离子为例，数量为 200，在电离室内沿直线分布，

起始坐标为 (15, 2.5, 16)、终止坐标为 (15, 2.5, 25)，
初始离子动能为 0.1 eV。电离室电压设为 100 V，
一般情况下，加速极、出口狭缝接地为 0 V。
 

 

电离室
引出极

V1 V2

聚焦极加速极狭缝

 
图 4    传统离子源结构

Fig. 4    Traditional ion source structure
 

 

 

 
图 5    离子源 SIMION模型

Fig. 5    SIMION model of the ion source
 

在传统离子源中，引出极、聚焦极对离子束宽

的影响较大。在本文研究中，设定引出极电压 V1 的

范围为-50～50 V，聚焦极电压 V2 的范围为 20～
70 V。在此范围内，对离子在末端电极处的离子束

宽及散角进行对比，将引出极、聚焦极电压对离子

传输的影响进行数据统计和处理，结果如图 6、图 7
所示。
 

 

0.5

0.4

0.3

0.2

0.1

-60 -50 -40

束
宽

/m
m

-30 -20 -10

V1/V

V2=20 V

V2=30 V

V2=40 V

V2=50 V

V2=60 V

V2=70 V
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图 6    引出极、聚焦极电压对离子束宽影响

Fig. 6    Effect  of  voltage  of  extraction  electrode  and  focusing
electrode on ion beam width

 

 

 

V1=30 V

V2=60 V

V1=40 V

V2=70 V

400 μm 400 μm 
图 7    不同引出极、聚焦极电压下末端电极处离子束散角情况

Fig. 7    Ion beam divergence angle at the end electrode
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由图 6可以看出，引出极、聚焦极电压变化均

会影响离子束宽：当固定聚焦极电压 V2，改变引出

极电压 V1 时，离子束宽随 V1 的升高先增大后减

小；当固定引出极电压 V1，改变聚焦极电压 V2 时，

离子束宽随 V2 的升高逐渐减小。由 2.1节的离子

光学系统计算可知，当改变引出极、聚焦极电压时，

会改变相邻电极压差，进而影响焦距，适当地调整

电压可使离子在末端电极处产生较好的聚焦效果，

离子束散角较小。

由图 7可看出当 V1=40 V、V2=70 V时，离子束

宽最小，但此时模拟结果显示离子束散角较大，会

影响质谱仪的分辨率。经综合考量，在 V1=30 V、V2=
60 V时，离子束宽为 0.141 2 mm，且散角较小，离

子传输效果最佳。

2.2.2    聚焦透镜类型对离子束宽的影响

聚焦透镜由多个带不同电压的电极组成，其目

的是将离子束进行汇聚、加速。对于聚焦透镜而

言，结构不同会影响离子聚焦效果。除了在 2.1节
中介绍的聚焦极、加速极结构组成外，聚焦透镜的

常用类型还包括单透镜、五级单透镜等结构，如

图 8所示。
 

 

(a) 带有单透镜的离子源

(b) 带有五级单透镜的离子源

电离室

电离室开口宽 各电极开口宽
聚焦极

引出极

l1 l1 l2

V1 V2 V2

五级单透镜

五级单透镜
极间距为l2

电离室
引出极

单透镜

狭缝

V1 V2

 
图 8    带有聚焦透镜的离子源

Fig. 8    Ion source with different focusing lens
 

我们基于 2.2.1节的电压设置（电离室电压

100 V、引出极电压 30 V、聚焦极电压 60 V），讨论不

同聚焦透镜对离子束宽的影响，相应的模拟结果见

图 9及表 1。可以看出，在相同电压下，采用五级单透

镜较单透镜、传统透镜传输具有更小的离子束宽且

散角较小，这与之前相关文献报道的结果吻合
[11,18]

。
 

传统透镜

单透镜

五级单透镜

400 μm

400 μm

400 μm 
图 9    不同聚焦透镜下末端电极处离子束散角情况

Fig. 9    Ion  beam  divergence  angle  at  the  end  electrode  for
different focusing lens

 
 

  
表 1    不同聚焦电极对离子束宽的影响

Table 1    Effect  of  different  focusing electrodes on ion beam
width

 

离子源类型 离子束宽/mm
传统离子源 0.141 2
单透镜离子源 0.118 2

五级单透镜离子源 0.096 9
 

2.2.3    电极间距对离子束宽的影响

由 2.2.2节的模拟结果统计可以看出，当聚焦

透镜类型为五级单透镜时，其聚焦效果较其他 2种
类型的离子源表现更佳。在本部分研究中，我们基

于五级单透镜模型，利用 SIMION模拟软件对 2种
电极间距进行模拟讨论，设定引出极与电离室间距

及透镜间距为 l1，五级单透镜电极间距为 l2，设置

l1、l2 变化范围为 0.3～0.7 mm，将其对离子束宽的

影响结果进行统计分析，如图 10、图 11所示。
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l1=0.3 mm
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束
宽

/m
m

0.6 0.8

 
图 10    电极间距对离子束宽的影响

Fig. 10    Effect of electrode distance on ion beam width
 

由图 10可以看出，电极间距的变化会影响离

子束宽，当 l1 一定时，随着 l2 增大，离子束宽逐渐

增大；当 l2 一定时，整体来看离子束宽随 l1 增大而

减小。这是由于 l1、l2 分别影响着引出极、聚焦透镜
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的聚焦效果，当电压确定时，总焦距是关于 l1、l2 的
等式，适当调整 l1、l2 会使得离子束恰好聚焦于末端

电极处，且有良好的散角。
 

 

l1=0.3 mm

l2=0.3 mm

l1=0.7 mm

l2=0.4 mm

400 μm 400 μm 
图 11    不同电极间距下末端电极处离子束散角情况

Fig. 11    Ion  beam  divergence  angle  at  the  end  electrode  for
different electrod distances

 

由图 11可知，虽然在 l1=0.7 mm、l2=0.4 mm时

有最小离子束宽，但是离子束散角较大，会影响质

谱仪的分辨率。考虑到产品尺寸越小越好，我们最

终取引出极与电离室间距及透镜间距 l1=0.3 mm、

五级单透镜电极间距 l2=0.3 mm，此时离子束宽为

0.092 4 mm，且散角小。

2.2.4    电离室出口宽度与电极开口宽度对离子束

宽的影响

基于上述离子传输模型讨论电离室出口宽度与

电极开口宽度对离子束宽的影响，电极电压及间距

设定为上述最优结果。取电离室出口宽 d1 在 0.3～

0.7 mm范围变化，电极开口宽 d2 在  0.3～1.1 mm

范围变化，通过 SIMION软件模拟不同 d1、d2 对离

子束宽的影响结果，统计数据整理如图 12、图 13

所示。
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图 12    电离室出口宽度及电极开口宽度对离子束宽影响

Fig. 12    Effect  of  ionization  chamber  and  electrode  opening
width on ion beam width

 

从图 12可知：d1=0.5 mm情况下，d2＜d1 时，离

子束宽随电极开口宽度 d2 的增加逐渐减小；d2＞d1
时，离子束宽随电极开口宽度 d2 的增加迅速增大；

当 d1=d2=0.5 mm时有最小离子束宽 0.090 8 mm，且

散角较小。综合比对，当 d1=d2=0.5 mm时离子传输

效果最佳。
 

d1=0.3 mm

d1=0.7 mm
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400 μm
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400 μm 
图 13    不同电离室出口宽度下的离子束散角情况

Fig. 13    Ion  beam  divergence  angle  at  the  end  electrode  for
ionization chamber opening width

 

由图 13模拟结果来看：在电离室出口宽度 d1=
0.3 mm和 0.7 mm时，无论电极开口宽度 d2 在 0.3～
1.1 mm之间取何值，都会有离子与电离室、电极相

碰撞的情况；而在 d1=0.5 mm时，离子都可以顺利

通过，只是存在聚焦效果优良之分。这表明电离室

开口不能过大或过小。

3    结束语

本文对于微尺度质谱仪核心部件——离子源

进行了原理介绍和结构设计，利用离子光学模拟软

件 SIMION进行仿真，探究电极电压、透镜结构、电

极结构对离子传输的影响并进行优化取值：

1）研究不同引出极、聚焦极电压对离子束宽

和散角的影响，结合散角综合考量认为，当引出极

电压 V1=30 V、聚焦极电压 V2=60 V时离子束宽和

散角均较小；

2）对比不同聚焦透镜类型对离子束宽和散角

的影响，得出采用五级单透镜较单透镜、传统透镜

传输具有更小的离子束宽且散角较小；

3）分析不同电极间距对离子束宽和散角的影

响，表明当引出极与电离室间距及透镜间距 l1=
0.3 mm、五级单透镜电极间距 l2=0.3 mm时，离子

束宽和散角均较小；

4）改变电离室出口宽度 d1、电极开口宽度 d2，
得到当 d1=d2=0.5 mm时有最小离子束宽 0.090 8 mm，

且散角较小。

本文的研究内容对质谱仪微型化的结构设计
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有一定指导意义：通过模拟结果探究电极电压、透

镜结构、电极结构对微尺度离子源中离子传输性能

的影响规律，优化相关参数取值，可为后续微尺度

质谱仪研制提供参考。 
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