
 

 

同轴反射式微型飞行时间质谱仪的研制

杨　栋，刘瑞东，吴向坤，李　静，侯可勇
（山东大学环境研究院，山东 青岛　266237）

摘要：在航天研究领域，对化学成分检测存在快速、实时、便携的需求，研发微型质谱仪以实现化学成分的快速分

析是在线质谱研究的重要方向。本工作基于飞行时间质谱的原理与设计特点，借助离子光学模拟软件 SIMION，

完成了基于同轴反射式微型飞行时间质量分析器及离子调制与传输装置的设计，并对仪器的总体性能及相关影

响因素进行优化。在模拟设计确定的仪器参数基础上，成功研制出 1台同轴反射式微型飞行时间质谱仪。该质

谱仪重量 716 g、体积 187 cm3、功耗 76 W、最高分辨率达 44，既满足了微型化和分辨率的要求，同时具备检测

铜、铁、铝、钛、镍等样品的能力，具有重要的科研价值与现实意义。
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Development of Coaxial Reflective Miniature Time-of-Flight
Mass Spectrometer
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Abstract: Due  to  the  demands  for  speed,  real-time  performance  and  portability  in  the  detection  of

chemical  components  in  aerospace  fields,  developing  a  miniaturized  mass  spectrometer  for  rapid

chemical  analysis  is  one  of  the  important  directions  in  online  mass  spectrometry  research.  In  this

study, a coaxial reflection miniaturized time-of-flight mass analyzer, which consisted of an ionization

region,  accelerating  region,  lens  region  and  microchannel  plate  region  was  first  designed  using

SolidWorks software. The resulting model was then imported into SIMION, an ion optics simulation

software, to simulate the ion trajectories. Based on the principle and design features of time-of-flight

mass  spectrometer,  SIMION  was  used  to  optimize  the  overall  performance  and  key  influencing

factors  related to ion modulation and transmission.  On the basis  of  determining the mechanical  and

electronic parameters of the instrument, a prototype of a coaxial reflection type miniaturized time-of-

flight  mass  spectrometer  was  successfully  developed.  The  mass  spectrometer  exhibited  a  weight  of

716 g (without pump), a volume of 187 cm3, a power consumption of 76 W, and achieved a maximum

mass resolution of 44, which satisfied the requirements for resolution and miniaturization. A 532 nm

laser was employed as the ionization source, and the positively charged ions were accelerated by the
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electric field with increasing voltage layer by layer. The accelerated ions were adjusted to change the

flight  direction  by  means  of  three-stage  ion  lenses,  thereby  achieving  the  coaxial  reflection  of  the

ions.  Coaxial  reflection  involved  that  the  ions  are  deflected  within  the  field-free  drift  region,  after

which they pass  through two reflection zones  and coaxially  return  to  the  field-free  flight  area.  This

coaxial reflection effectively extended the flight distance of the ions and realized second-order spatial

focusing.  Finally,  the  ions  impacted  on  the  coaxially  placed  microchannel  plate  (MCP),  and  the

electrons released by the MCP were captured by the anode plate. Furthermore, the mass spectrometer

exhibited the capability of simultaneous detecting metallic samples such as copper,  iron,  aluminum,

titanium  and  nickel.  In  summary,  the  developed  coaxial  reflection  miniature  time-of-flight  mass

spectrometer meets the requirements of light weight, small volume, low power consumption and high

resolution, thus, it offers significant scientific research value and practical significance, especially for

in-situ rapid chemical analysis in aerospace and other field-beployed scenarios.
Key words: coaxial reflective；miniature；simulation；mass spectrometer

随着人类对太空探索的不断深入，行星探

测的核心任务 [1]包括寻找人类生存所必需的矿

物质能源 [2-5]以及通过测定不同物种的同位素，

用于揭示天体的起源以及挥发性成分的迁移过

程 [6-7]。在这些研究目标的驱动下，质谱仪凭借

其较宽的质量检测范围、较高的灵敏度，以及

原位、快速、实时检测的优势，被越来越多地应

用于太空飞行器着陆后的样本分析，尤其适用于

有机化合物、无机化合物和同位素等物质的检

测[8-9]。因此，在过去的 50年里，质谱仪已作为重

要载荷搭载于苏联 [10]、美国国家航空航天局

（NASA）[6,11-12]和欧盟 [13]等航天机构发射的航天

器，并广泛用于多项深空探测任务中。

从近 50年发射和计划发射的航天器的质谱

载荷可以看出，质谱仪普遍存在体积过大且重量

过大的缺点，这一问题限制了航天器飞往更远天

体的能力 [14]。例如，维京号（Viking）任务中的气

相色谱-质谱仪（GC-MS）、用于表层土热解挥发

性成分分析的飞行时间质谱仪（Vapors）、行星探

索质谱仪（MASPEX）等能够测定很多无机物和

有机物，但这类质谱仪存在重量偏大的问题[6,15-17]。

具体来说，Viking任务的 GC-MS尺寸为 33 cm×

45.7 cm×33 cm，重量为 25.4 kg[6]；Vapors尺寸为

28  cm×18  cm×25  cm，重量为 10  kg[15]；MASPEX

的 探 测 设 备 （Sensor）尺 寸 最 大 ， 为 104.6  cm×

43.5 cm×29.2 cm，总重量为 64.8 kg[16-17]；即便是体

积最小的 Vapors，重量依然偏大。

多个研究团队在缩小质谱仪体积方面进行

了积极探索，重点集中于缩小质量分析器的体

积。在这方面，离子阱质谱（ITMS）具有独特优

势，如“罗塞塔”号（Rosetta）搭载的 Ptolemy离子

阱质谱仪 [18]，其尺寸仅为 25 cm×33 cm×11 cm，重

量仅为 4.5 kg，功耗仅 10 W；该仪器能够精确测

量同位素比值，质量范围为 12～150 u。四极杆

质谱同样实现了小型化，如 NASA于 2011年发

射的“好奇号”火星车（Curiosity Rover）搭载了

1台四极杆质谱仪（QMS），体积为 40 cm×30 cm×

20 cm，重量为 1.5 kg，功耗为 15 W[11]；该 QMS能

够测量轻元素同位素和挥发性物质，质量范围

为 2～535 u，并成功证实了火星上存在氯苯及其

类似的有机物[19]。飞行时间质谱仪（TOF MS）的

分辨率与其自身尺寸密切相关，因此其微型化面

临较大挑战；而相比传统垂直加速反射器 TOF

MS体积大、重量大的设计，同轴反射器 TOF MS

的设计既能够缩小体积，又可以保证分辨率[20-21]。

在以上几种质量分析器中，离子阱质量分析器的

缺点是难以测定小质量数物质，常需特殊处理；

四极杆则存在质量歧视效应，需通过模式切换实

现不同质量数区间的物质测量。因此，研究人员

需根据实际需求选择合适的质量分析器。

质谱器件的微型化是实现整机微型化的前

提。Riedo等[22]研发的质谱仪采用一种高速微波

传输带的多阳极多通道板探测器，该探测器系统

轻巧、功耗低，其紧凑的结构适合集成到同轴反

射式 TOF MS系统中，使质谱仪整机体积缩小至
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ϕ16 cm× 6 cm，并成功对美国国家标准技术研究

所认证的参考物质（NIST SRM 665）中的 20余种

元素进行测定。Tulej等 [23]研发的同轴反射式飞

行时间质谱仪也实现了小型化设计，最终集成为

尺寸 40 cm×20 cm、重量 13 kg、平均功率 45 W的

仪器，能够实现薄矿物层的同位素分析。这些研

究表明，通过对同轴反射式质量分析器、激光器

以及微通道板等关键部件的一体化设计，可有效

减小 TOF MS的系统体积。

同轴反射式 TOF MS耦合激光剥蚀技术已

被用于测定实验室模拟陨石样品中的元素与同位

素，如在 Riedo、Tulej、Brinckerhoff、Wiesendanger

等研究中，成功实现了 Fe、Al等几十种元素的定

量测定 [22-25]。其中，Wiesendanger等 [25]排除了受

峰展宽影响的单谱数值，将 Si、Ni、Cr元素的测

定精确度提高了 1.6～7.7倍。此外，作为 Luna-25

和 Luna-27任务的有效载荷，LASMA-LR激光电

离质谱仪的尺寸缩小至 13 cm×20.6 cm×25.4 cm，

质量减至 2.8 kg，平均功率低至 8 W；该仪器成功

测定了 MC146合金中 W、Ti、Ta、Nb、Co、C的

比例，100张谱图的分析精度不低于 10%，仅对

丰度比超过 10:1的同位素检测存在局限性 [26]。

以上实验表明，同轴反射器的设计在实现仪器小

型化的同时，仍能保证物质测定的准确性，具备

作为航天器质谱载荷的显著优势。

综上所述，目前的技术发展对质谱仪提出了

明确要求：既要能够精确测定更多种类的有机与

无机化合物、同位素、元素、分子结构和分子排

列；还需具备更小的体积、更轻的重量和更低的

能耗，以满足从月球到更遥远天体的原位探测。

本工作将通过离子光学模拟程序软件 SIMION

开展模拟研究，研制 1台同轴反射式微型飞行时

间质谱仪，以满足重量轻、体积小、功耗低、分

辨率高的要求，并对 Cu、Fe、Al、Ti、Ni等样品

进行检测，希望为未来太空探索任务提供技术思

路与支撑。

 1    仪器主体与设计思路

同轴直线加速反射式 TOF MS的结构设计

示于图 1a。TOF MS的电离源、加速器、反射

器、探测器采用同轴设置，点源产生的离子被加

速后，通过离子透镜进行角度发散，发散后的离

子进入反射器经反射后到达探测器。本设计使

用 532 nm脉冲激光器（北京镭宝光电技术有限

公司的 Lapa-80，能量≥50 mJ，频率 20 Hz，脉宽

5.75 ns），激光束经质谱腔体右侧透镜聚焦（图 1b），

从而对真空腔体内金属片样品实现电离。如图 1c

绿色线条所示，金属受激光溅射失去 1个电子形

成分子离子（如 Fe形成 Fe+），溅射出的金属正离

子被逐层增加电压的加速电场加速；加速后的离

子通过 3层离子透镜调整飞行方向，实现离子同

轴反射，即离子经过无场飞行区偏转，再经过一

级和二级反射区实现同轴折返回到无场飞行区，

最终打在同轴放置的微通道板（MCP）上，MCP

释放的电子被接收板捕获并进行数据采集工作。

 2    仪器模拟

 2.1    仿真设计思路

离子到达检测器的时间差异主要源于各离

子形成的精准时间和位置，以及相对于探测器的

各异初始速度矢量（即非均匀时间、空间和初始

动能分布）。因此，需在 SIMION软件中建立模

型对离子束轨迹进行仿真计算，通过理论分析

仪器的总体分辨率，综合分析初始空间分散特性

和初始离子位置，依据仿真结果反复调整质谱各

部分施加的电压，直至达到理论最优结构及性能

设计。

 2.2    SIMION 仿真使用

利用 SIMION软件进行电场与离子轨迹的

仿真。首先，在 SolidWorks中建立机械结构模型

并导入 SIMION，继而在 SIMION中构建质量分

析器的离子光学系统，以进行后续的仿真优化；

将生成的电极几何转换为 SIMION可处理的电

极文件 （.PA0格式文件 ）。随后 ，在 Workbench
中加载并装配各子系统的电极文件，得到离子光

学运行文件（.iob格式文件）；分别加载控制文件

（.lua格式文件）和离子初始条件文件（.fly格式

文件）后，即可对所建光学系统进行仿真计算。

最后，将结果输出为实时图形或保存为文档。

 2.3    SIMION 仿真结果

SIMION软件离子设置列于表 1，其三维

（3D）空间及 X-Y 平面的偏转角度示意图示于图

2a。统计结果表明，2 000个离子中有 1 764个离

子可到达检测器底板，离子利用率为 88%。对这
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部分离子的飞行时间进行频数分布统计与高斯

拟合，结果示于图 3。质荷比（m/z）设置为 59时，

飞行时间为 6.25 μs，半峰宽最大值为 0.05 μs，理

论分辨率（R）为 110。

 3    仪器设计

根据 SIMION仿真结果，对仪器各部件的结

构及施加电压参数进行优化，结果列于表 1。改

进后的仪器总长度为 23.55 cm，两端采用 9.50 cm×

9.50 cm的方形结构，中间为内径 7.00 cm的圆筒

腔体。

 3.1    离子偏转设计

质谱的核心设计在于离子偏转结构，即通过

在中间区域施加三透镜电压以实现离子偏转，并

与探测器集成 ，该偏转区域长度为 1.92  cm。

激光点源产生的离子经电场加速后，在三透镜系

统中以与轴向呈 3°的初始角度发生发散，发散后

的离子进入反射镜处，以 42°的发散角度被反

射。三透镜电压包括加速区底部电位 V6 为

−1 560 V、探测器结合部分金属底座电位 V3 为

−700 V、探测器底座电位 V6 为−1 560 V，示于

图 2b。上述三透镜电压的选取决定了离子初始

偏转 3°发散角度的形成，其有效性得到 SIMION

仿真与实验的确认。探测器整体与加速器和飞

行筒连接的部分包括金属底座电位（V3）、探测器

底座电位、阳极接收板电位（V0）、MCP输出电位
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图 1    质谱腔体剖面图（a），实物图（b）和电路示意图（c）
Fig. 1    Cross-sectional view (a), physical photograph (b) , and circuit schematic diagram (c) of

the mass spectrometer chamber
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（V4）、MCP输入电位（V5）、无场飞行区电位（V6）

等多路电压，结合部分总长度 1.92 cm。其中，探

测器的栅网与探测器的底座连接 ，因此同为

V6 电位；MCP主体由 MCP输出、MCP输入和阳

极接收板三部分组成；探测器端盖与无场飞行区

（即飞行筒）相连，从而同为 V6 电位；最终探测器

被成功集成到质谱系统中。

 3.2    同轴反射式设计

质量分析器是质谱仪的核心部件之一，TOF

质量分析器借助电场作用，根据不同 m/z 离子飞

行时间的差异，实现离子的区分与分离。利用同

 

表 1    SIMION 软件离子参数

Table 1    Parameters of ions in SIMION software

项目 Item 参数 Parameter 数值 Value

飞行离子的基本参数设置 输入离子数 2000

质荷比（m/z） 59

离子源方位 中心坐标（33, 70, 36.2），坐标轴（33, 70, 36.2），
中心直径0.1 cm，长度0.1 cm

离子方向矢量 （0, −1, 0）

动能/eV 0.5

SIMION模拟的电压数值加电方案 V1（接地电位）/V 0

V2（加速区入口电位）/V −195

Poffset（偏置电位）/V 25

V3（金属底座电位）/V −700

V4（MCP输出电位）/V −100

V5（MCP输入电位）/V −2030

V 0（阳极接收板电位）/V 0

V 6 （加速区底部电位、探测器底座电位、
无场飞行区电位）/V

−1560

V 7（反射1区电位）/V −300

V 8（反射2区电位）/V 1750

 

3°偏转

a

b

1.06 cm

底座电位V6=−1560 V
金属底座电位V3=−700 V
加速区电位V6=−1560 V

偏转
电压

图 2    SIMION 模拟偏转角度示意图（a）和探测器

连接部分（b）
Fig. 2    SIMION simulated on schematic diagram of

deflection angle (a) and connection part of
detector (b)
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轴反射式 TOF MS结构可有效延长离子飞行距

离，实现二阶空间聚焦，进而保障 TOF MS的分

辨率。经传输系统偏转后的离子，首先进入约

−1 560  V电压构建的 8.29  cm飞行区 ，在此过

程中逐渐增大偏移方位 ；随后依次通过 2.45、

3.15 cm长的两级反射区，进一步在减速过程中

扩大偏移方位；之后离子折返，再次穿过两级反

射区和飞行区；最后到达信号接收板阳极完成

检测。

 3.3    其他部件设计

MCP后接的大尺寸阳极（内孔 5 mm、外径

36 mm）可提供更大的离子接收面积，使数据测

定具备更窄的脉冲时间宽度，从而提高数据测

量的时间分辨率。MCP的应用使质谱仪结构

更紧凑，2片 MCP之间施加超 1 930 V的电压差

（−2 030 V和−100 V），可实现 107 级的增益，即能

将 nA级电流信号放大至 mA级，最终被示波器

检测。实验过程中，通过 DG645控制激光器触

发和示波器触发的频率和时序一致，采样周期设

置为 50 μs；真空系统由 80 L/s分子泵和 5 L/min

机械泵协同实现 1×10−4 Pa的真空度，以维持质

谱仪运行；电学系统主要包括主控板、真空计

板、MCC电源板等模块。

 4    结果与讨论

 4.1    仪器评估

本仪器在不包含电控系统的情况下，选用常规

7079铝合金、聚醚醚酮（PEEK）件、钛合金螺钉

及电阻时，质谱真空腔体质量为 563 g，其余部件

质量为 555 g，总质量为 1 118 g；若选用镁锂合

金、PEEK和钛合金进行加工，则总质量预计可

降至 716 g。经计算，质谱腔体的体积为 187 cm3。

通过功率计测试，仪器在样品测定过程中的功耗

为 76 W。

 4.2    实验结果与讨论

本研究对设计的激光电离同轴反射式 TOF

质量分析器进行测试，选取铜片（m/z 64）、铁片

（m/z 56）、铝片（m/z 27）、钛片（m/z 48）、镍片（m/z

59）作为待测样品，测得其出峰时间分别为 6.5、

6.0、4.2、5.5、6.2 μs。从采样周期 50 μs计算，质

量范围为 1～100 u。质谱峰经质量轴校正后，获

得 5种金属的电压值-m/z 散点图；对离子峰型进

行高斯拟合后，获得 5种物质的电压值-m/z 拟合

曲线，示于图 4。实验测得铜、铁、铝、钛、镍的

电压强度峰值分别为 0.16、 4.40、 15.30、 3.04、

4.90 V，其中激光对铝的电离效果最佳，可能是

由于不同金属材料吸收的激光能量不同。通过
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图 4    高斯拟合前后，激光电离铜片（a）、铁片（b）、铝片（c）、钛片（d）、镍片（e）的电压变化

Fig. 4    Voltage variations of laser-ionized copper (a), iron (b), aluminum (c), titanium (d) and nickel (e) before
and after Gaussian fitting
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换算公式 m/z=−0.59T2+22.39T–56.67（m/z 为对应

质荷比；T 为质谱出峰时间，单位为 μs）计算可

得，该质谱仪在 m/z 59（镍）处的质量分辨率达

44；钛离子峰高斯拟合效果最佳，决定系数（R2）

为 0.98。实验测定的分辨率较 SIMION仿真结

果有所降低，可能原因为：1）激光生成的点源在

经透镜聚焦后，激光光斑仍有较大的焦点，大

于 SIMION预设的离子初始发射点尺寸，导致形

成初始误差；2）信号屏蔽效果存在优化空间；

3）机械加工和装配本身会造成一定的误差；4）电

控提供给电脑的回读电压值本身存在一定的误

差，实际电压参数和仿真电压参数不完全一致。

 5    结论

本研究成功研制了 1台重量 716  g、体积

187 cm3、功耗 76 W、质量分辨率最高可达 44、

质量数范围为 1～100 u的同轴反射式微型飞行

时间质谱仪，并对仪器的各项性能进行了优化。

采用激光溅射电离源分析不同金属，发现相较于

其他质谱仪，该仪器具有体积较小、重量轻、功

耗低的优势，且质量分辨率能够满足常规检测。

尽管该同轴反射式微型飞行时间质谱仪的性能

仍有待提升，但已初步实现从理论设计到实际应

用的跨越，达到预期的阶段性目标。后续研究将

围绕灵敏度和分辨率的提升开展优化工作，以期

为深空探测任务提供更多的技术支撑。
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