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摘要：离子传输系统沿离子转移路线对离子进行调控和传输，是影响质谱仪性能的重要部件。本研究报道了一

种用于粗真空区域离子传输的新型双螺旋离子漏斗（double-helix ion funnel, DH-IF），其结合了多极杆电极对称连

续和堆叠环结构在离子捕获方面的优点。使用 COMSOL Multiphysics 6.0研究其内部电场特性，并在 SIMION

8.1中构建 DH-IF离子轨迹仿真模型，探究电极间距、射频频率及电压幅值等参数对离子传输效率的影响。结果

表明，DH-IF具有陡峭的径向赝势分布，有效抑制粗真空离子云发散；由于连续对称的电极结构，DH-IF相比传统

的堆叠环离子漏斗（ion funnel，IF）具有改善的轴向电场分布，受电势“陷阱”影响微弱。此外，DH-IF在测试气压

范围（200～1 200 Pa）内，对中低质荷比离子均呈现较高的传输效率，工作气压范围较宽。同时，在粗真空离子导

向器典型的工作气压（266.6 Pa）下，当射频反相电极间距为 0.5 mm、射频频率为 1.5 MHz时，离子传输效率最

高。此外，DH-IF相比 IF提高了宽质量范围离子（m/z 68～1 755）同时传输的效率。
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Abstract: The ion guide system, functioning as a pivotal component in mass spectrometers, governs
ion  regulation  and  transmission  along  the  ion  transfer  route,  and  serves  as  an  important  part

influencing the performance of mass spectrometry instruments. In this work, a novel double-helix ion

funnel (DH-IF) was designed for ion transmission in the rough vacuum region, which combined the

advantages  of  multipole  electrodes  in  symmetry  and  continuity  and  stacked-ring  ion  guides  in  ion

capturing. The electric field properties of DH-IF were investigated using COMSOL Multiphysics 6.0.

The results showed that the steep radial pseudopotential distribution of DH-IF is effective in reducing

the  divergence  of  ion  clouds  in  rough  vacuum  region.  In  addition,  the  DH-IF  improves  the  axial

electric  field  distributions  compared  with  the  conventional  stacked-ring  ion  funnels  (IF)  benefiting
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from the continuous symmetric electrode, and sufferes little from the potential traps. Then, the model
of ion trajectory simulation in rough vacuum was constructed in SIMION8.1 to assess the impacts of
structural  parameters  (electrode  spacing),  operational  conditions  (operating  pressure),  and
radiofrequency (RF) parameters (frequency and amplitude) on ion transmission efficiency. The results
showed  that  DH-IF  maintains  high  transmission  efficiency  across  a  broad  operating  pressure  range
(200-1 200 Pa) for low-to-medium mass-to-charge ratio (m/z) ions. Under typical operating pressure
for  rough  vacuum  ion  guides  (266.6  Pa),  optimal  ion  transmission  efficiency  was  achieved  with  a
distance between RF+ and RF− electrodes of 0.5 mm and RF frequency of 1.5 MHz. Additionally, the
influence of  RF amplitude on the transmission efficiency of  ions ranging from m/z 68 to m/z 1  755
was studied. The results showed that the transmission efficiency of all ions increases rapidly with the
increase of the RF voltage amplitude and remains stable after reaching the peak value. It was worth
noting that  DH-IF improves the efficiency of  the simultaneous transferring of  low and medium m/z
ions  compared  with  IF,  which  is  attributed  to  its  improved  electric  field  distribution.  The  structure
design  and  transmission  performance  of  DH-IF  were  elaborated  and  simulated,  hoping  to  provide
some theoretical support for the practical application. This study of DH-IF provides a new idea for the
design of ion guides used in rough vacuum region, and the DH-IF is expected to be widely used as an
ion import  device in  MS instruments,  which is  due to its  improved performance and advantages in,
e.g., integration and power supply design.
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以电喷雾电离源（electrospray ionization，ESI）
为代表的大气压电离源是目前质谱系统中应用

最广泛的离子源之一 [1-2]，可在大气压下工作而

无需真空设备，在简化样品制备、降低设备成

本、扩大分析应用范围等方面具有显著优势。

在电喷雾电离 -质谱（electrospray ionization mass
spectrometry, ESI-MS）仪中，样品在大气压环境

电离产生分析物离子 ，而质量分析器通常在

10−4～10−5 Pa高真空环境中工作，两者之间通过

差分真空室级联以维持真空度，相邻真空室之间

通过限流孔结构供离子转移。研究表明 [3]，电离

源产生的分析物离子最终只有一小部分 （约

0.01%～0.1%）会到达质量分析器并被检测，绝大

部分将沿离子转移路线湮灭。其中，粗真空区域

（第一真空室）的离子损失尤为严重，该区域位于

大气压电离源的下游、真空系统的始端，气压通

常较高（10～3 000 Pa），离子-分子碰撞和空间电

荷效应导致的离子运动复杂 [4-5]。因此，开发高

效的提升粗真空区域离子传输效率，实现更高的

检测灵敏度，已成为高性能质谱仪发展和多元化

应用的关键问题。

早期，静电透镜 [6-8]、毛细管 [9-10]等装置因结

构简单被用作粗真空离子导向装置，即大气压接

口（atmospheric pressure interface，API）。然而，此

类装置对离子缺乏强有力的约束和聚焦，导致传

输效率较低，应用受限。自 Gerlich等 [11]证明离

子可以被周期性交变的射频电场有效限制以来，

大量研究集中到射频离子导向器的开发上。多

极杆离子导向器（multipole ion guide）是最常见的

射频离子导向器之一，其由 4根或更多沿圆周均

匀分布的金属电极组成，相邻电极施加反相射频

电压以产生径向约束离子的“赝势”[11-12]，结合碰

撞聚焦能够在中等真空中有效传输、聚焦离

子。不同阶数的多极杆在使用中有优劣之分，

如，高阶杆的质量歧视较小、离子捕获能力强，

但聚焦能力弱；四极杆离子聚焦能力强，但质量

歧视较严重 [13]。2021年，Bradley等 [14]报道了一

种用于粗真空离子传输的场半径逐渐缩小的十

二极离子导向器，增强了高阶杆的离子聚焦性

能，离子传输效率比传统的四极杆提高了 5～
6倍，拓宽了多极杆离子导向器在粗真空区域中

的应用。2022年，翟雁冰团队 [15]报道了一种场

梯度聚焦离子导向器，其入口为十二极场并平滑

过渡到四极场，该装置结合了高阶场离子捕获和

四极场离子聚焦的优势，提高了粗真空中低质荷

比离子同时传输的效率。
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离子漏斗（ion funnel，IF）是目前质谱系统中

使用最广泛的 API之一 ，其源于 Gerlich等在

1969年提出的堆叠环结构（stacked ring ion guide，

SRIG），该装置由一系列内径逐渐缩小的环形电

极按顺序排列而成，相邻电极施加反相射频电

压[16]。2000年，Kim等[17]在此结构的基础上增加

了恒定内径电极部分作为漂移管，改善了离子漏

斗内部气压分布，提高了离子传输的质量上限，

被认为是离子漏斗较为成熟的结构设计并沿用

至今。相对于多极杆离子导向器，离子漏斗具有

更陡峭的“赝势”分布，结合漏斗形电极设计，具

有较强的离子捕获和聚焦性能。然而，由于非连

续的电极结构，IF中心轴线“赝势”浮动导致电

势“陷阱”，对离子产生质荷比（m/z）依赖性阻

碍，即质量歧视效应 [18-19]。1999年，Shaffer等 [20]

通过扩大离子漏斗出口内径显著减小了质量歧

视。2016年，田地团队 [21]使用调相矩形波替换

反相射频电压，削弱了电势“陷阱”对离子传输

的干扰。2021年，Wang等 [22]报道了一种四极离

子漏斗，每个环形电极由 4个 1/4环组成，且射

频施加方法与四极杆类似，在 m/z 低于 70的范

围内，该装置的传输效率比传统的离子漏斗提高

了约 10%。2023年，丁传凡团队[23]研究了四极离

子漏斗的电极结构参数对离子传输的影响，为进

一步增强低质荷比离子传输效率提供了重要指

导。此外，“V”型离子漏斗 [3]、方形离子漏斗 [24]

等也被用于灵敏度提升和与其他离子导向装置

的联用。总之，针对 IF的优化非常必要，可以发

挥其在粗真空区域强大的离子捕获和聚焦性能。

本文将介绍一种新型双螺旋离子漏斗（double-
helix ion funnel, DH-IF），其结合了多极杆电极对

称连续和堆叠环结构较强离子捕获能力的特

点。在 SIMION 8.1中对 DH-IF的几何尺寸、供

电参数进行优化，并使用COMSOL Multiphysics 6.0
研究其内部电场特性，评估和对比 DH-IF与传

统 IF的传输性能差异。

 1    实验部分
 1.1    DH-IF 的工作原理及结构设计

射频离子导向器的离子约束机制是在相邻

电极上施加相位相反、幅值相同的射频电压，构

建周期性交变的偶极阵列，以此生成空间不均匀

射频场，实现离子径向束缚[12]。作为多极杆的变

体，双螺旋结构采用 2组螺旋电极相互缠绕的几

何设计。在施加反相射频电压后，得到电极配

置，示于图 1a。该电极配置与堆叠环结构（图 1c）
类似，沿中心轴线（z 轴）形成射频正负交替的偶

极阵列，产生径向限制离子的有效电势，即“赝

势”；但该电极配置又与堆叠环结构具有显著差

异，双螺旋结构电极连续且在径向截面上的射频

正负对称，与多极杆类似，示于图 1b。
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图 1    双螺旋（a）、四极杆（b）、堆叠环结构（c）射频

供电示意图

Fig. 1    RF supply schematics of double-helix (a),
quadrupole (b), stacked ring structure (c)
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基于双螺旋结构的 DH-IF结构示意图示于

图 2。图中， 为射频电压；U 为射频电压

的直流偏置，配合入口、出口直流偏置电压构成

直流场以提供离子轴向驱动。螺旋电极由 2部

分组成：第 1部分（z：0～20 mm）具有 20 mm恒

定内径；第 2部分（z：20～54 mm）内径可变并逐

渐缩小至 2 mm。恒定内径部分可改善导向器内

部气压分布，而电极内径收缩将增强离子聚焦性

能。此外，先前研究表明 [25]，该形状电极内部气

流表现出湍流特性，羽流剪切层形成的部分涡流

向上游方向运动，并最终重新加入中心射流形成

较为显著的回流区。该回流机制可增加离子和

液滴在装置内部的停留时间，有利于增强带电液
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图 2    DH-IF 三维结构图

Fig. 2    3D structure diagram of DH-IF
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滴的去溶剂化效果。螺旋电极线径 1 mm，反相

电极间距作为可变参数将在后文中探索优化。

 1.2    仿真模型的建立

根据图 2中 DH-IF结构设计 ，在 SIMION
8.1中建立粗真空离子轨迹仿真模型。为探究射

频正负电极间距对离子传输的影响，对间距为

0.5、1、1.5、2 mm的 4种螺旋电极分别建模和离

子轨迹仿真，以得到最优值。电极间距为 0.5 mm
的 DH-IF仿真模型示于图 3a，包含前直流偏置电

极、双螺旋电极、后偏置电极（限流孔板）以及计

数板 4部分。其中，后偏置电极厚度 0.5 mm，其

上开有直径 2 mm限流孔供离子转移，尺寸与实

际限流孔板一致；计数板用于统计通过粗真空

区域到达第 2真空室的离子数，以计算离子传输

效率。

  
a

b

后偏置电极（限流孔板）计数板 双螺旋电极 前偏置电极

Vpp: 100 V
Vpp: 0 V

离子运动方向

注：a. 三维仿真模型；b. m/z 609离子轨迹测试

图 3    DH-IF 的 SIMION 仿真模型图

Fig. 3    SIMION model diagram of DH-IF
 

在 SIMION 8.1平台中，利用“Define Particles”
定义释放离子。分别选择 m/z  68、 195、 406、
609、1 006、1 399、1 755离子进行仿真，各离子

的种类、碰撞截面信息列于表 1，每种离子释放

的数量设为 1 000，采用硬球碰撞（HS）模型模拟

离子-分子间的碰撞。离子采用“圆形分布”，位

于导向器中心，分布半径 4 mm。为模拟伴随粗

真空复杂超音速气流的离子云膨胀，离子的初始

速度分布呈圆锥形 ，半角 30°，动能设为 0.1～
1 eV，缓冲气体为空气（质量 28）。为弥补离子与

缓冲气体分子碰撞导致的动能损失，设置前直流

偏置 28 V，射频电压直流偏置 8 V，后直流偏置

0 V。

为模拟 DH-IF内部气流对离子的轴向驱动，

仿真中设置 z 轴向气流 10 m/s，该值约为本实验

室质谱仪粗真空区域的平均流速，其计算过程如

下：本实验室质谱系统采用 Nano-ESI电离源，以

内径（直径 d）为 0.7 mm、长度 L 为 60 mm的毛

细管作为常压接口 ，毛细管入口端为大气压

101 325 Pa，粗真空区域气压约 265 Pa。
粘滞流长管道气体流量计算公式示于式（1）：

Qn =
πd4

128ηL
(p1+ p2)

2
(p1− p2) （1）

η

p1 p2

Qn

式中，d 为毛细管内径；L 为毛细管长度； 为气体

粘滞系数（1.8×10−5 N·s/m2）； 和 分别为毛细

管两端压强。由此计算出质谱仪粗真空区域气

体流量 =28.009 707 m3/s。
平均流速计算公式示于式（2）：

V̄ =
Qn

P ·S （2）

式中，P 为压强，S 为质谱仪粗真空腔体截面积。

本实验室质谱仪粗真空腔体的截面为圆角矩形，

边长 102 mm，截面积 0.010 404 m2。由式（2）可
计算得到质谱仪粗真空区域的平均流速为

10.159 m/s。因此，仿真中设置 z 轴向气流 10 m/s
来模拟质谱仪粗真空区域平均流速。

设置好参数后，初步测试仿真模型，电极间

距为 0.5 mm的 DH-IF内部离子轨迹示于图 3b。
可知，不施加射频场时，离子因初始动能参数设

置向外发散，并最终湮灭在电极表面，而射频场

的引入能够显著提升离子的聚焦效果和传输效

率，表明该仿真模型的各项参数设置符合要求。

 2    结果与讨论

 2.1    射频反相电极间距优化

在相同电参数条件下，射频反相电极间距影

 

表 1    仿真使用的离子信息

Table 1    Details of tested ions in simulations

名称
Name

加合物
Adduct

质荷比
m/z Å

碰撞截面
CCS[26] ( 2)·10−20

Pyrazole [M+H]+ 68 125.47

Caffeine [M+H]+ 195 141.8

Hexnac-Hex [M+H]+ 406 190.2

Reserpine [M+H]+ 609 208.8

Lacto-N-difucohexaose [M+H]+ 1006 301.4

TVMENFVAFVDK [M+H]+ 1399 390.2

TAGIQIVADDLTVINPK [M+H]+ 1755 450.6
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响射频电压产生的电场强度，最终表现为离子束

缚能力的差异。固定射频电压峰峰值为 100 Vpp，

频率 1 MHz，气压 266.6 Pa，使用 m/z 195、609离

子分别对正负电极间距为 0.5、1.0、1.5、2.0 mm
的 4种双螺旋离子漏斗进行离子轨迹仿真，结果

示于图 4。在固定电参数下，m/z 195离子的传输

效率整体低于 m/z 609离子。低 m/z 离子受射频

场作用振荡更剧烈，离子束更宽，通过限流孔到

达计数板的离子数量更少。DH-IF电极间距为

0.5、1.0 mm时的离子传输性能较高且差异较小；

然而，随着射频反相电极间距的持续增大，目标

离子的传输效率均呈现显著衰减的趋势。值得

注意的是，当间距扩展至 2.0 mm时，m/z 195、609
离子的传输效率相较于电极间距 0.5 mm时降低

超过 50%，表明采用较小射频正负电极间距的双

螺旋结构对离子聚焦更有利。在后续的仿真中，

将采用射频反相电极间距 0.5 mm的双螺旋电极

作为 DH-IF的优化结构，并考察其余电参数对离

子传输的影响。

 2.2    DH-IF 电场特性

基 于 DH-IF优 化 结 构 ， 使 用 COMSOL
Multiphysics 6.0软件研究其内部电场特性。射

频偶极子阵列产生的有效电势（即“赝势”）计算

公式示于式（3）：

V∗ =
qE2

4mω2
（3）

ω其中，m 和 q 分别为离子的质量和电荷；E 和 分

别为射频场的振幅和角频率。固定射频电压峰

峰值 100 Vpp，频率 1 MHz。以 m/z 195为例，根据

式（3）计算 DH-IF内部有效电势分布。z 坐标为

42 mm处的径向截面有效电势分布示于图 5a。
可知，DH-IF内部约束离子的势阱在中心区域宽

而平坦，离子捕获容量大；而靠近电极电势分布

陡峭、变化梯度较大，这有利于捕获随超音速气

流膨胀的离子云；随着螺旋电极内径不断收缩，

自由电场面积减小、势阱变窄，离子逐渐被聚焦

到导向器中心。

为对比 DH-IF与传统堆叠环 IF的电场特性

差异，对 IF的电场分布进行研究。IF的尺寸如

下：恒定内径部分直径 20 mm，离子出口内径

2 mm，环形电极厚度 0.5 mm，电极间距 0.5 mm。

DH-IF和 IF轴向（z 轴）有效电势变化示于图 5b，
r=0 mm为中心轴线，r=1 mm为距中心轴线 1 mm。

可以看出，由于不连续的堆叠环结构，IF电势存

在浮动，即电势“陷阱”。随着环形电极内径逐

渐减小，IF有效电势浮动幅度增大，并在离子出

口处表现出较强的边界场，阻碍离子传输。而

DH-IF的有效电势几乎没有起伏，仅在离子出口
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处存在相对较弱的边界场。因此，DH-IF相对于

IF具有改善的轴向电场分布，降低了有效电势起

伏造成的离子损失。

 2.3    DH-IF 在不同气压下的传输性能

固定射频频率为 1 MHz，射频幅值分别为

100 Vpp 和 150 Vpp，考察 DH-IF在不同工作气压下

对 m/z 195、609离子的传输效果，结果示于图 6。
在 2种射频电压幅值下，2种离子的传输效率随

气压升高，均呈现先增大后减小的趋势。低气压

时，离子碰撞冷却效果稍差，随射频场变化振荡

幅度较大，导致传输效率稍低；随着气压持续升

高，恒定电压幅值的射频场对离子约束有限，传

输效率在达到峰值后降低。同时，更高电压幅值

的射频场对离子约束能力更强，因此，电压幅值

为 150 Vpp 时的离子传输效率整体高于 100 Vpp。

此外，在测试气压范围内，观察到 2种离子均具

有较高的传输效率，表明 DH-IF工作气压范围

较宽。

 2.4    射频频率对离子传输的影响

射频频率是射频场关键电参数之一，固定射

频电压峰峰值 100 Vpp，气压 266.6 Pa，考察射频

频率对离子传输的影响，结果示于图 7。频率初

值为 0.5 MHz，间隔 0.5 MHz增加至 4.5 MHz，统
计 m/z 68～1 755共 7种离子达到计数板的数量，

并计算传输效率。结果表明，m/z 68、195离子传

输效率先上升后缓慢下降，而更大 m/z 离子在测

试频率范围内均呈下降趋势。低 m/z 离子惯性

小，对射频场的变化更灵敏，初始频率小幅增加

有利于电场对离子运动的调整。此外，在固定射

频幅值电压时 ，提高射频频率有利于拓宽低

m/z 离子运动的稳定区。因此，m/z 68、195离子

传输效率随频率升高先上升，并在 1.5 MHz时达

到最大值；继续提高频率，有效电势将降低，限制

离子的势阱变弱，各离子传输效率逐渐下降，高

m/z 离子下降尤为明显。从图 7可知，射频频率

为 1.5 MHz时，几乎所有离子传输效率均达到较

高值，虽然高 m/z 离子传输效率略有下降，但在

可接受范围内。
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 2.5    射频幅值对离子传输的影响

根据图 7的结论，射频频率为 1.5 MHz时，

DH-IF对 m/z 68～1 755离子的聚焦能力较强。

固定射频频率为 1.5 MHz，考察射频幅值对离子

传输的影响，结果示于图 8a。射频幅值（峰峰

值）变化范围为 10～550 V，其中，10～230 V步

进值 20 V，230～550 V步进值 40 V。从图 8a可
以看出，所有离子的传输效率对射频幅值的依赖

趋势相似。m/z 68离子的传输效率在 130 Vpp 时

达到峰值，而较高 m/z 离子则需要更高幅值的射

频电压以实现最佳传输。另外，当射频电压超过

低 m/z 离子的最佳传输点时，其传输效率曲线呈

现缓慢变化的趋势，即获得 1个平台而不是快速

下降。传统堆叠环 IF的射频幅值对离子传输效

率的影响示于图 8b。可见，持续增大射频幅值

将导致低 m/z 离子传输效率急剧下降。这种急

剧下降与先前报道[19]的结果一致，归因于轴向电
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势“陷阱”对离子的捕获。为直观展示电势“陷阱”

对离子的捕获效果， IF在射频峰峰值为 200 V
时，m/z 68离子轨迹示于图 9。可以看出，离子

在 IF出口附近被电势“陷阱”囚禁，无法通过限

流孔进入下游真空。因此，相对于 IF，DH-IF质

量歧视效应更小，能够提高宽质量范围离子同时

传输的效率。
 
 

离子被因禁

图 9    IF 中，m/z 68 离子在 200 Vpp 时的离子轨迹

Fig. 9    Ion trajectories of m/z 68 at 200 Vpp in IF
 

 3    结论
本文详细介绍了用于粗真空区域离子传输

的新型双螺旋离子漏斗设计与仿真。基于 SIMION
8.1平台对 DH-IF的电极间距、工作气压、射频

频率及射频幅值对离子传输的影响进行系统仿

真，并使用 COMSOL Multiphysics 6.0研究其内

部电场分布特性。仿真结果表明，DH-IF结合了

多极杆电极对称连续和堆叠环结构陡峭赝势分

布的优点，在具有较强离子捕获能力的同时，轴

向赝势电势分布更平滑。此外，DH-IF工作气压

范围较宽，在测试气压范围（200～1 200 Pa）内对

中、低质荷比离子均具有较高的传输效率。在

优化的射频反相电极间距（0.5 mm）和射频频率

（1.5 MHz）参数下，探究了装置的离子传输效率

随射频幅值变化的传输特性。相较于 IF，DH-IF
质量歧视效应更小，显著提升了 m/z 68～1 755
范围内离子同时传输的效率。本研究可为新型

粗真空离子导向器设计提供思路，今后将搭建实

验装置对 DH-IF进行系统测试。
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