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摘要：为了对基质辅助激光解吸/电离飞行时间质谱仪（MALDI-TOF MS）进行优化设计，提高仪器的分辨率，用

Matlab建立双场加速延时引出的直线式 TOF MS数学理论模型，列举了离子在空间和速度上可能出现的 4种分

布。针对鲸鱼优化算法收敛速度慢、精度低和易陷入局部最优等缺点，改进收敛因子、惯性权重和位置更新策

略，并以分辨率为目标，对仪器参数进行优化计算。经优化分析，分别得到萃取区长度与无场飞行管长度和萃取

电压与延时时间对分辨率的影响规律，合理的萃取区长度、加速区长度和无场飞行管长度分别为 3 mm、

12 mm和 0.95 m。对于相对分子质量在 2 000～20 000 u范围内的任意离子，选择分布 4下相应的萃取电压和延

时时间的优化参数组合，可以获得较高的分辨率。
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Abstract: Matrix-assisted laser desorption/ionization time-of-flight mass spectrometer (MALDI-TOF
MS) plays  a  key role  in  the  field  of  modern basic  scientific  research and analysis.  Resolution is  an
important  indicator  to  evaluate  the  performance  of  a  mass  spectrometer  to  distinguish  ions  with
different  mass-to-charge  ratios.  A  mass  spectrometer  with  higher  resolution  can  provide  more
accurate  measurement  results,  which  is  particularly  important  when  analyzing  and  identifying  the
components  in  complex  samples  and  distinguishing  similar  structural  ions.  In  order  to  optimize  the
design of  MALDI-TOF MS and improve the  resolution of  the  instrument,  the  following steps  were
adopted.  Firstly,  the  mathematical  theoretical  model  of  linear  TOF  MS  induced  by  double-field
acceleration  delay  was  established  by  Matlab,  and  four  possible  distributions  of  ions  in  space  and
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velocity  were  listed.  To  address  the  shortcomings  of  the  Whale  optimization  algorithm,  including
slow convergence speed, low precision and susceptibility to local optima, improvements were made
on  the  convergence  factor,  inertia  weight  and  position  update  strategy.  Subsequently,  aiming  at
improving the resolution, the optimization and calculation of the instrument parameters were carried
out.  Considering that  the  selection of  acceleration length  could  influence the  selection of  extraction
length and field-free flight  tube length,  through comparative analysis,  acceleration length is  set  to  a
fixed value of 12 mm. Then, by analyzing the distribution diagrams of extraction length and field-free
flight  tube  length  of  ions  under  different  mass-to-charge  ratios  at  the  ideal  resolution,  extraction
length and field-free flight tube length are set to 3 mm and 0.95 m, respectively. Since the distribution
of  extraction  length  and  field-free  flight  tube  length,  and  the  distribution  of  extraction  voltage  and
delay time at  the  ideal  resolution both  showed that  the  curve  of  distribution 1  is  far  away from the
curves of the latter three distributions, and the curve of distribution 4 is in the middle of the curves of
distribution  2  and  distribution  3.  In  order  to  take  into  account  distribution  2  and  distribution  3,
distribution  4  are  selected  as  the  research  object.  Finally,  the  effect  of  extraction  voltage  and  delay
time on resolution was obtained through optimization analysis. For any ion with a relative molecular
mass  in  the  range  of  2  000-20  000  u,  a  relatively  high  resolution  can  be  obtained  by  selecting  the
optimal  parameter  combination  of  the  corresponding  extraction  voltage  and  delay  time  under
distribution 4.
Key  words: matrix-assisted  laser  desorption/ionization  time-of-flight  mass  spectrometry  (MALDI-
TOF MS)；resolution；whale optimization algorithm；parameter optimization

基质辅助激光解吸 /电离飞行时间质谱

（MALDI-TOF MS）是最常用的质谱仪之一。相较

于价格昂贵的傅里叶变换质谱仪和低性能四极

杆质谱仪，MALDI-TOF MS具有高分辨率、宽质

量范围、高灵敏度和适用范围广等优点，在生物、

医疗、农业、环境等领域有着广阔的应用前景[1-2]。

分辨率[3]是衡量质谱仪能够分辨不同质荷比

（m/z）离子能力的指标。较高的分辨率可以提供

更精确的测量结果，因此，在分析复杂样品和识

别相似离子时尤为重要。质谱的分辨率被定义

为质量（m）与质谱特征宽度（Δm）的比值，或飞行

时间（t）与2倍飞行时间扩散（Δt）的比值，由式（1）表示：

Rm =
m
∆m
=

t
2∆t

（1）

直线式 TOF MS是最早开发的 TOF MS类

型之一，通过加速离子并使其在无场飞行管中飞

行，测量离子从起始位置到达终点位置所需的时

间，从而确定离子的 m/z。为了提升性能，研究人

员致力于改进直线式 TOF MS设计，以满足不断

增长的科学研究需求。如，Vestal等 [4]提出采用

均匀电场的飞行时间质量分析器的数学模型，根

据 m/z、初始速度和位置、外加电压和仪器几何

形状来精确地计算飞行时间，并根据此模型导

出 1个近似方程，针对不同仪器的几何形状和操

作条件确定聚焦条件和分辨率限制。为了聚焦

特定 m/z 的离子束，实现给定仪器几何形状的最

佳分辨率，Tauro等[5]应用遗传算法优化了MALDI-

TOF MS的脉冲电压和提取延时时间，最终得到

二者的最佳组合。Cai等为了优化飞行时间质谱

仪的设计，提出空间聚焦和速度聚焦耦合的计算

方法，通过数值分析，得到萃取区长度越短分辨

能力越强的结论 [6]；从理论上分析了离子初始速

度扩散和空间扩散对直线式 MALDI-TOF MS质

量分辨能力的影响，用仿真实验证明了表面粗糙

度对分辨率 Rm 的影响低于初始速度分布 [7]；随

后，将萃取区长度 da 和无场飞行管长度 D 设为

定值，通过分析加速区长度 d0 在 2～500 mm范

围内变化时 Rm 的变化情况，证明了离子加速区

长度对分辨率有着重要影响，另外，还证明了仪

器总长度（L）与 m/z 之间存在相关性 [8]。针对某

一特定 m/z，当萃取电压 Va、da/L 和 d0/L 比例相

同时，无论仪器尺寸大小，都可以提供相同的分

辨率，并存在 1组最佳的 Va、da/L 和 d0/L 比值 [9]。

最后，讨论了之前开发的将空间聚焦和速度聚焦

结合起来的综合计算模型优化线性 MALDI-TOF
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MS的合理性，使用实验室制造的仪器进行验证[10]。

Yu等[11]研究了离子起始坐标和靶板几何偏差对

m/z 准确性的影响，为了进一步提高精度，提出了

可以使用改进分辨率更快的 AD转换器或增加

离子飞行时间。冯彬 [12]通过预先设定初始参数，

分析单个仪器参数对分辨率的影响，利用粒子群

优化算法得出 1组最佳的仪器参数组合。为获

得更高的分辨率，黄奇等[13]改进粒子群优化算法

并结合离子光学模拟，对多次反射飞行时间质量

分析器的电压参数进行优化。Chang等 [14]开发

了一款 MAXTOF软件，对仪器尺寸、电压、m/z
和离子提取延迟时间进行大数据分析以预测最

终分辨率，可在秒级内完成计算，并提供参数作

为后续优化的起点。

粒子群算法主要依赖全局最优和个体最优

的位置信息，其性能受限于最大速度、加速系数

等参数的选择。鲸鱼优化算法（whale optimization
algorithm,  WOA）[15]是  Mirjalili 和  Lewis 于  2016
年提出的一种元启发式种群智能优化算法，模拟

了鲸鱼群体在自然界中的捕食行为，包含螺旋攻

击、包围捕食和随机搜索 3种机制，展现出更快

的收敛速度和更高的搜索精度 [16-17]。此外，该算

法的参数较少、易于调整，在解决优化问题时更

高效，已广泛应用于众多领域 [18-20]。然而，在处

理复杂高维优化问题时，WOA仍存在收敛速度

慢、易陷入局部最优、收敛精度低等问题[21]。

基于以上问题，本研究选出 2个离子在离子

源处的 4个典型初始位置及其在相应位置的初

始速度，得到 4种典型分布，并采用将空间聚焦

和速度聚焦耦合的计算方法建立数学模型。针

对鲸鱼优化算法收敛速度慢、容易陷入局部最

优和收敛精度低的缺点，改进其收敛因子、惯性

权重和位置更新策略，并以分辨率为指标，对仪

器参数进行优化计算。通过分析，确定合理的萃

取区长度、加速区长度和无场飞行管长度，得到

萃取区长度与无场飞行管长度和萃取电压与延

时时间对分辨率的影响规律。 

1    直线式飞行时间质谱仪的工作原理及

理论建模 

1.1    工作原理

在 MALDI-TOF MS中，样品被混合在基质

溶液中，用激光瞬时加热基质使其蒸发，将样品

中的分子电离。这些离子经过加速器加速，具有

较高的能量和速度，然后进入飞行管道，该管道

中存在 1个离子透镜，可以使离子聚焦。

双场延时引出脉冲加速的飞行时间质谱仪

的离子源区域有样品电极、萃取电极和接地电

极，这 3个电极会产生萃取区和加速区 2个加速

电场，其长度分别为 da、d0，示于图 1。在延时引

出（DE）模式下，质量数为 m，电荷数为 z 的离子

在距离样品电极 x 处产生，并以初始速度 v0 飞
行，此时样品电极和萃取电极两端的电压均为

20 000 V，二者之间没有电势差；经过 t0 延迟后，

萃取电极电压骤减 Va，产生电势差，使离子沿电

场方向加速飞行，通过延时加速，期望所有离子

同时达到萃取电极，以消除空间分散和速度分

散；离子飞离萃取区后进入加速区，因接地电极

电压为 0，与萃取电极间存在电势差 V1，离子在

此区域继续加速飞行；离子飞离加速区后，进入

长度为 D 的无场飞行管中，并在此区域以恒定

速度飞行，最终到达离子检测器，示于图 2。由

于相对分子质量不同的离子在经过加速后所获

得的速度不同，其到达检测器的时间也不相同，

可以由飞行时间推算出分子质量，获得质量图

谱。 

 

D

d
a

样品电极

x

v
0

d
0

加
速
区
域

萃
取
区
域 萃取电极

接地电极

检测器

无
场
飞
行
区
域

图 1    延时引出理论模型

Fig. 1    Theoretical model of delay extraction
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1.2    理论建模

本文采用 Vestal等[4]提出的飞行时间质谱仪

的数学理论模型所导出的“近似”方程，参考 Cai
等 [6]提出的将空间聚焦和速度聚焦耦合的计算

方法建立数学模型，并对飞行时间质谱仪的分辨

率进行研究。

在选取离子的初始位置和初始速度时，参考

文献[12]，本文中离子的初始分布为分布 1，此分

布下离子 1的初始位置 x01 和初始速度 v01 是比

较特殊的情况。因此，本文又列举了离子在空间

和速度可能出现的 3种典型分布，列于表 1。
  

表 1    4 种分布下离子的初始位置和初始速度

Table 1    Initial positions and initial velocities of
ions under four distributions

分布
Distribution

离子
Ion

初始位置
Initial position/μm

初始速度
Initial velocity/(m/s)

分布1 离子1 0 0

离子2 10 300

分布2 离子1 8 600

离子2 10 300

分布3 离子1 10 600

离子2 8 300

分布4 离子1 10 600

离子2 10 300
 

在直线式飞行时间质谱仪中，离子总飞行时

间 t 是离子在萃取区、加速区和无场飞行区域所

花费的时间之和，Δt 是 2个离子飞行时间之差的

绝对值。

根据 Vestal等[4]提出的飞行时间质谱仪的数

学理论模型，飞行时间的精确方程可以近似为：

t = (D f0/vn)[1+ f1 p/ f0+ f2 p2/ f0+ f3 p3/ f0+ · · ·
− (2day/ f0D)(v0/vn)] （2）

式中：p 为扰动；y 为电压比；vn 为离子从样品电

极出发，经萃取区和加速区 2次加速后的速度。

p = [T1 (0,0)−T1 (x,v0)]/T1 (0,0)

= (x+ v0t0)/da− yT0/ zV
= (x+ v0t0)/da− y(v0/vn)2

（3）

y = V/ (V −V1) （4）

vn = (2zV/m)1/ 2 （5）

f0 = 1+2day1/ 2
/

D+ (2d0/D)× [
y/ (y−1)

] (
1−1

/
y1/ 2

)
（6）

f1 =
{
1/y−2day1/2/D− (2d0/D)×

[y/(y−1)(1/y−1/y1/2)]
}
/2 （7）

f2 =
{
3/y2−2day1/2/D−

(
2d0/D

)[
y/

(
y−1

)]
×(

1/y2−1/y1/2
)}
/8 （8）

f3 =
{
5/y3−2day1/2/D− (2d0/D)

[
y/(y−1)

]
×(

1/y3−1/y1/2
)}
/16 （9）

 

2    改进鲸鱼优化算法 

2.1    非线性收敛因子

在 WOA中，通过参数 |A|来调节全局搜索和

局部开发能力， |A|值由收敛因子（a）决定。a＞1
时，WOA全局搜索能力较好；a＜1时，局部开发

能力较强 [16,19]。收敛因子 a 随迭代次数的增加

从 2线性递减到 0，不能体现实际的优化过程。

因此，对 a 进行改进，其改进后的公式如下：

a = 2−2tan
(
π
4
· t

Tmax

)u

（10）

式中： t 是当前迭代次数；Tmax 是最大迭代次数；

u 为大于 0的常数，用于调节 a 的衰减程度。

改进后的 a 可以根据需要，通过设置不同大

小的 u 值来调节算法的侧重点，示于图 3。
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图 2    双场加速延时引出原理示意图

Fig. 2    Schematic diagram of double-field
acceleration delay extraction principle
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图 3    a的衰减程度与 u值的关系

Fig. 3    Relationship between attenuation degree of
a and u value
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在本文中，令 u=0.6，使算法迭代的前期侧重

全局搜索，后期注重局部优化。 

2.2    动态惯性权重

在标准的 WOA中，惯性权重是固定值 1，导

致算法在迭代过程中只能在最优解附近搜索，不

利于算法在迭代后期的局部收敛。

为 扩 大 WOA的 搜 索 范 围 ， 本 文 参 考 文

献 [17, 22-23]所提出的自适应权重策略，并做了一定

改进。采用动态惯性权重使鲸鱼的位置可以根

据当前的适应度和鲸鱼种群的平均适应度变化，

动态惯性权重公式如下：

ω=

ωmin+(ωmax−ωmin)
F[Xi(t)]−F t

min

F t
ave−F t

min

,F[Xi(t)]<F t
ave

rand( ),F[Xi(t)] ⩾ F t
ave

（11）
ωmin ωmax

F [Xi (t)]

F t
min

F t
ave

式中， 为惯性权重的最小值， 为惯性权重

的最大值， 代表第 t 次迭代时第 i 头鲸鱼

个体的适应度， 代表经过 t 次迭代后鲸鱼种

群中所有鲸鱼个体的最小适应度， 代表第 t

次迭代时鲸鱼种群中所有鲸鱼个体的平均适应度。 

2.3    三角形游走策略

p1<0.5

p1⩾0.5

三角形游走策略针对鲸鱼螺旋更新阶段进

行改进，通过生成 1个 0～1之间的随机数 p1，当

时 ，使用原算法中的螺旋更新策略 ；当

时，使用三角形游走策略。这一改进保留

了原算法中鲸鱼个体以螺旋上升的方式逐渐逼

近猎物，并在此基础上，使鲸鱼个体的游走路径

以一半概率仿照三角形形状的方式向猎物逼近，

以此增加对解的探索能力，避免陷入局部最优。

三角形游走策略的公式如下：

L1 = X∗ (t)−X (t) （12）

L2 = L1× rand( ) （13）

β = 2×π× rand( ) （14）

X (t+1) = L1
2+L2

2−2×L1×L2× cos(β) （15）
X∗ (t)

X (t)

式中， 是当前鲸鱼种群中目标函数值最优的

鲸鱼个体的位置， 是当前鲸鱼个体的位置。 

3    改进鲸鱼优化算法在直线式 TOF MS
上的应用

在将改进后的 WOA应用到直线式 TOF MS

参数优化前，需要设置 4个参数的取值范围，即

萃取电压 Va 在 400～4 000 V之间、萃取区长度

da 在 2～10 mm之间、飞行管长度 D 在 0.4～3 m

之间、延时时间 t0 在 100～800 ns之间。为了更

好地呈现参数变化对分辨率的影响，选取分辨率

的倒数作为评价函数。

多次运行算法后发现，理想分辨率对应多

组 4个参数组合，且各参数组合之间取值差异较

大，没有规律。

先将其中的 3个参数设为定值来研究另外

1个参数对分辨率的影响，由于 Va、D 和 t0 的取

值不同，最佳分辨率所对应的 da 取值也不相同，

示于图 4。在理想分辨率下，分布 4的曲线处于

分布 2与分布 3中间，这一点将在下文中展示，

因此以下研究默认以分布 4下相对分子质量

10 000 u为研究对象。
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a
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Va=2000 V, t0=500 ns, D=1 m

Va=2500 V, t0=200 ns, D=1 m

Va=2000 V, t0=300 ns, D=1.5 m

1
/R
m

图 4    不同 Va、D和 t0 下，da 与 1/Rm 的曲线

Fig. 4    Curve of da to 1/Rm under different Va,
D and t0 

将这 4个参数分为 2类，即可调参数 Va 和

t0、不可调参数 da 和 D。可调参数在仪器安装完

后可以通过仪器的控制系统进行设定，不可调参

数在制造安装完后不能再进行调节。本文先探

讨不可调参数 da 和 D 对分辨率的影响规律，并

对 da 和 D 合理取值；再研究可调参数 Va 和 t0 对
分辨率的影响规律。 

3.1    萃取区长度 da 和无场飞行管长度 D 对分辨

率 Rm 的影响规律

考虑到加速区长度 d0 的选择也会影响 da 和

D 的选取。参考文献[12]中的部分初始参数，先将

萃取电压 Va 设定为 2 000 V，延时时间 t0 设定为

300 ns，第 1种将加速区长度 d0 设定为 2～500 mm
之间的变量，第 2种将其设定为固定值 12 mm，

使用这 2种情况得到的 d0、da 和 D 优化组合示

于图 5。
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可以看到，加速区长度 d0 为变量时，d0、da

和 D 这 3个参数的优化组合较多，分布较杂乱；

而当加速区长度 d0=12 mm时，da 和 D 这 2个参

数的分布很规律，呈平面曲线分布。另外，选择

12 mm这个尺寸主要是考虑加工制造和结构尽

可能紧凑等因素，其是连接锥结构优化设计后的

最佳尺寸，在后续研究中，将 d0 固定为 12 mm。

考虑到 4种离子分布下 da 和 D 对分辨率的影响

规律一致，四者的分布图形状相似，在上述已选

定的参数下，da 和 D 与分辨率倒数的关系示于

图 6。
 
 

无场飞行管长度
D/m 萃取区

长度da
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图 6    da 和 D与 1/Rm 的分布规律

Fig. 6    Distribution regularity between da and
D to 1/Rm 

可以看到，颜色最深的“沟壑”地带是理想

分辨率下 da 和 D 的分布带。在设定的 Va 和 t0
下，da 和 D 的取值越接近这条分布带，所得到的

分辨率越高。

为观察离子在不同分布下 da 和 D 的分布差

异，对改进后的 WOA连续运行 100次，将 4种分

布下得到的每组 da 和 D 提取出来绘制成二维

图，所得曲线示于图 7（即图 6中颜色最深的“沟

壑”地带）。
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图 7    理想分辨率下，da 和 D的分布图

Fig. 7    da and D distributions at ideal resolution
 

可以看到，分布 1下，da 和 D 的理想曲线远

离其他 3种分布下的理想曲线，主要原因是离

子 1的初始位置和初始速度均为 0，导致 2个离

子的初始空间分散和初始速度分散都较大；另

外，分布 4下的理想曲线位于分布 2与分布 3中

间。因此，选择分布 4作为研究对象，以兼顾分

布 2和分布 3的情况。

为研究不同 m/z 下 da 和 D 的分布情况，整理

了 2 000～20 000 u范围内的理想分辨率下 da 和

D 的分布曲线，示于图 8。
可以看出，当萃取区长度 da 为定值时，对于

相对分子质量较小的离子，较短的无场飞行管长

度 D 即可达到最佳分辨率；但随着离子相对分

子质量的增大，最佳分辨率所对应的无场飞行管

长度 D 也在变大。此外，无场飞行管长度 D 会

随着萃取区长度 da 的增大而急剧增大，这一现

象对于相对分子质量较大的离子愈发明显。

从图 8还可以看出，当萃取区长度 da≤2 mm
时，对于相对分子质量小于 10 000 u的离子，达

不到理想的分辨率。要使相对分子质量在

2 000～20 000 u范围内的所有离子都能达到理

想的分辨率，萃取区长度 da 至少取 3 mm。当萃

取区长度 da 大于 3 mm时，对于相对分子质量较

大的离子，理想分辨率所对应的无场飞行管长

度 D 急剧增大。以相对分子质量 20 000 u的离
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图 5    d0 为变量和 12 mm 时，da、d0 和 D的对比图

Fig. 5    Comparison of da, d0 and D when d0 is a
variable and 12 mm
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子为例，萃取区长度 da 取 3 mm时，理想分辨率

所对应的无场飞行管长度 D 为 1.6 m；而 da 取

3.5 mm时，D 则达到 2.75 m。大的无场飞行管长

度会使仪器的结构尺寸增大，因此，为了减小仪

器尺寸，萃取区长度 da 取 3 mm。同时，为了兼

顾到相对分子质量在 2 000～20 000 u范围内的

所有离子，以相对分子质量中间值 10 000 u的离

子为研究对象，取 0.95 m作为无场飞行管长度。

综上，将萃取区、加速区、无场飞行管长度

分别设为 3 mm、12 mm、0.95 m，用于后续研究。 

3.2    萃取电压 Va 和延时时间 t0 对分辨率 Rm 的

影响规律

在 4种分布下，萃取电压、延时时间对分辨

率倒数呈现的三维分布图形状一致，在不可调参

数已确定的前提下，Va 和 t0 与分辨率倒数的关

系示于图 9。
可以看出：Va 和 t0 取优化参数组合时，其分

布如图 9中的“沟壑”地带，呈反比例形状；当选

用的 Va 和 t0 在这条曲线上时，均可以得到理想

的分辨率，达 1010 以上。

为了比较不同离子分布下 Va 和 t0 的分布差

异，对改进后的 WOA连续运行 100次，将 4种分

布下得到的每 1组最优 Va 和 t0 提取出来绘制成

二维图，得到的曲线示于图 10（即图 9中的“沟

壑”地带）。

可以看出，同 da 和 D 的分布曲线类似，Va 和

t0 的分布同样是分布 1的曲线与后 3种分布下

的曲线相距较远，且分布 4的曲线处于分布 2和

分布 3的中间。因此，选用分布 4下 Va 和 t0 的
优化曲线上的参数，能够较好地兼顾到分布 2和

分布 3。

为研究不同 m/z 下 Va 和 t0 的分布情况，整理

了 2 000～20 000 u范围内 Va 和 t0 的分布曲线，

示于图 11。

可以看出，当延时时间 t0 相同时，相对分子

质量越大的离子所需的 Va 越大；或者说，当萃取

电压 Va 相同时，相对分子质量越大的离子所需

的 t0 越大。这是因为在延时时间相同时，前后

2个离子的加速距离是恒定的，相对分子质量

大、速度慢的离子要想赶上速度快的离子，就需

要更大的加速电动势 Va。当萃取电压相同时，延

时时间决定了前后 2个离子的加速距离，相对分

子质量大、速度慢的离子要想赶上速度快的离

子，就需要相对更长的加速距离，因此，延时时间

更长。
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Fig. 8    da and D distributions of ions with different
m/z at ideal resolution

 

延时
时间

t 0/
ns

萃取电压V
a/V

2

0

4

6

8

×10−7

1
/R
m

0.015

0.010

0.005

0

1000
2000

3000
4000

图 9    Va 和 t0 与 1/Rm 的分布规律

Fig. 9    Distribution regularity between Va and t0
to 1/Rm

 

1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

100

200

300

400

500

600

700

800

延
时
时
间
t 0
/n
s

分布1
分布2
分布3
分布4

萃取电压V
a
/V

图 10    理想分辨率下，Va 和 t0 的分布图

Fig. 10    Va and t0 distributions at ideal resolution

第 3 期 张宇鹏等：基于改进鲸鱼优化算法的MALDI-TOF MS参数优化研究 331



从图 11还可以看出，不同相对分子质量下，

离子的 Va 和 t0 分布曲线均呈反比例趋势，意味

着针对某一相对分子质量的离子，可以通过适当

降低 Va 提高 t0 或者适当降低 t0 提高 Va 来获得较

高的分辨率。但是，当延时时间 t0 小于 200 ns

时，对于相对分子质量大的离子，获得理想分辨

率所需要的萃取电压 Va 急剧增大，这种瞬时高

下拉电压对电子元器件有着较高要求，仪器成本

也较高；当延时时间 t0 大于 500 ns时，获得理想

分辨率所需的萃取电压下降得较缓慢，延时时间

越长，延时模块的误差越大，因此，延时时间不能

太长。

为了使不同 m/z 下的离子都能获得较高的

分辨率，同时避免由于延时时间过短或者过长导

致的各种问题，选择 200～500 ns延时时间以及

对应的萃取电压作为仪器的可调参数。 

4    结论

在理想分辨率下，无场飞行管长度会随着萃

取区长度的增大而增大，这一现象会随着离子相

对分子质量的增大变得愈发明显；萃取电压和延

时时间的分布曲线呈反比例趋势 ，针对某一

m/z 下的离子，可以通过适当降低萃取电压提高

延时时间或者适当降低延时时间提高萃取电压

来获得较高的分辨率。合理的萃取区、加速区

和无场飞行管的长度分别为 3 mm、 12 mm和

0.95 m，在此仪器参数下，对于相对分子质量在

2 000～20 000 u范围内的任意离子，选择分布 4

下优化后的萃取电压和延时时间均可获得较高

的分辨率。
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