
 

 

静电场轨道阱非完美谐振势场的分析与评估

赵钰泽1，屠秉晟1,2

（1. 复旦大学核科学与技术系，上海　200433；
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摘要：静电场轨道阱（Orbitrap）因其独特的电场构型，能够稳定囚禁带电物质并精确分析质荷比，已成为备受青睐

的高分辨质谱分析装置，在化学、生物学等领域发挥着重要作用。Orbitrap中的电场由纺锤形曲面电极构成，实

际电极的结构缺陷会极大地影响其质量分辨能力。本研究提出一种分析静电场轨道阱质量分辨率的方法。在此

基础上，通过有限元模拟仿真分别建立了标准型和强场型 2种结构模型，并通过调整实际电极的轴向截断长度、

外电极劈裂大小及离子入射孔大小等结构参数，研究其对分辨率的影响。结果表明，强场型轨道阱比标准型具有

更好的分辨效果；有限轴向长度对分辨率造成的影响在达到一定长度后可忽略不计；随着外电极劈裂增大，分辨

率显著下降；此外，离子入射孔的存在使轴向电场出现非对称效应，这一效应会降低质量分辨率，且轴向宽度大小

对分辨率更敏感。本研究对静电场轨道阱质谱仪的技术发展与设备优化具有指导意义。
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Abstract: Orbitrap  mass  analyzer  is  renowned  for  its  capability  to  confine  charged  particles  stably
and  precisely  determine  their  mass-to-charge  ratios  via  a  unique  electrostatic  field  generated  by
spindle-shaped electrodes. However, practical imperfections such as electrode axial truncation, outer

electrode splitting, and the incorporation of ion inlets can significantly degrade the instrument’s mass

resolving  power.  This  study  proposed  a  method  for  analyzing  the  mass  resolution  of  Orbitrap.  By

combining  finite  element-based  electromagnetic  field  simulations  with  higher-order  resonance  term

coefficient  analysis,  a  systematic  study  was  conducted  on  the  mass  resolution  of  Orbitrap  under

varying  axial  truncation  lengths,  outer  electrode  splitting  sizes,  and  ion  injection  inlet  dimensions.

Finite element simulations were employed to construct two distinct models: the standard Orbitrap and

the high-field type.  This study focused on three primary parameters:  the axial  truncation length,  the

outer electrode splitting size, and the size of the ion injection inlet. The results indicated that the high-
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field Orbitrap consistently exhibits superior resolving power compared to the standard Orbitrap. This
is  due  to  the  stronger  electric  field  in  the  high-field  model,  which  can  effectively  compensate  for
imperfect electric fields, resulting in smaller higher-order resonance terms and, consequently, higher
mass  resolution.  The  effect  of  a  finite  axial  electrode  length  on  resolution  is  negligible  when  the
length  is  within  a  certain  threshold,  beyond  which  deviations  may  disrupt  the  electrostatic  field.
Additionally,  as  the  degree  of  outer  electrode  splitting  increases,  the  resolving  power  decreases
significantly due to the resulting imperfect electric field, which distorts ion trajectories and degrades
mass  accuracy.  Furthermore,  the  presence  of  an  ion  injection  inlet  introduces  an  asymmetry  in  the
axial  electric  field,  leading  to  additional  resolution  loss.  This  asymmetry  disrupts  the  ideal  field
distribution necessary for stable ion motion, further highlighting the importance of precise electrode
design in optimizing Orbitrap performance. This study is of great significance for both the theoretical
research and practical optimization of Orbitrap mass spectrometers. Optimizing electrode dimensions
and  configurations,  particularly  by  adopting  a  strong-field  approach  and  minimizing  external
electrode  splitting,  can  substantially  improve  instrument  performance.  Although  the  finite  element
models  offer  valuable  insights  into  the  influence  of  electrode  variations,  the  study  acknowledges
certain  limitations.  The  simulations  are  based  on  idealized  operating  conditions  and  do  not  fully
capture real-world factors such as mechanical  tolerances.  In summary,  this  work provides a concise
yet  comprehensive  analysis  of  how  electrode  structural  parameters  impact  the  resolving  power  of
Orbitrap analyzers. The insights gained offer practical guidance for the future design and optimization
of  high-performance  mass  spectrometric  instruments,  contributing  to  advances  in  various  scientific
disciplines.
Key words: Orbitrap；mass spectrometer；mass resolution；numerical simulation

高精度质谱技术在科学研究中扮演着至关

重要的角色，为化学成分分析提供了定性定量基

础，在生物医学、环境科学、药物开发等领域展

现出应用潜力 [1-8]。长期以来，高精度质谱测量

通常依赖傅里叶变换离子回旋共振（FTICR-MS）
来实现 [9-12]。研究人员结合单离子灵敏的镜像

电荷测量技术 [13]，基于潘宁阱的 FTICR-MS可在

10−11 精度下测定原子分子质量[14]，进而分辨原子

细致能级并探测能级间跃迁[15]。然而，这些高精

度的测量设备需使用低温液氦制冷的高均匀高

场超导磁体，显著增加了其研发与运行成本。近

年来，Orbitrap质谱仪因其独特的离子轨道捕获

原理和非磁场设计受到广泛关注；其发展可追溯

到 1923年，当时金登（Kingdon）提出了一种带电

离子的捕获方式，Kingdon陷阱由 1个带负电的

柱状芯部电极和同轴桶状外部电极构成，正离子

能够在陷阱中长时间存储，同时围绕芯部电极旋

转。随着轨道阱技术的发展，1999年，Makarov
提出了静电场轨道阱[16-20]。

2005年，Thermo Electron公司（现为 Thermo

Fisher Scientific）正式推出了基于静电场轨道阱

的质谱仪—LTQ Orbitrap质谱仪[20]。该仪器结

合了 Orbitrap与线性捕获质谱仪，成为后续一系

列 Orbitrap型号的前身 [21-22]。然而，在实际生产

中，轨道阱有限轴向尺寸、外电极劈裂、离子注

入孔以及加工精度等因素都会影响静电场轨道

阱的分辨能力[23-26]。

本工作提出一种分析静电场轨道阱质量分

辨率的方法，分别探讨标准型和强场型静电场轨

道阱在不同轴向电极尺寸、不同外电极劈裂大

小及注入小孔影响下，轨道阱几何结构尺寸对分

辨率的影响。

 1    理论原理

静电场轨道阱由内部的纺锤形电极和与之

对应的外部电极组成，示于图 1。R1 和 R2 分别表

示内电极和外电极的最大半径，外电极厚度为

W；外部电极在中间（z=0）处分为两部分，用于镜

像电流检测 [27]，外电极劈裂大小为 g；离子通过

外部电极上的 1个孔（图中未显示）注入到Orbitrap
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r2 = x2+ y2中。其中，径向坐标 ，x、y、z 是笛卡尔坐

标，设定 z 轴为对称轴。内外电极的几何形状为[27]：

z1,2 (r) =

√
r2

2
−

(
R1,2

)2

2
+ (Rm)2ln

(
R1,2

r

)
（1）

U (r,z)

式中，下标 1和下标 2分别表示内电极和外电

极，Rm 表示特征半径。正常工作时，内电极施加

负直流电压，外电极则保持接地。Orbitrap内部

的电势 可表示为[27]：

U (r,z) = k
2

(
z2− r2

2
+ (Rm)2ln

(
r

Rm

))
+C （2）

ωz

其中，C 是常数，k 是电场曲率。待分析离子从外

部离子源通过脉冲注入 Orbitrap后，可被静电场

轨道阱约束；离子的运动包括围绕中心电极的旋

转运动和沿中心轴方向的谐振运动。离子沿中

心电极（z 轴）方向的运动频率 为：

ωz =

√
q
m

k （3）

r

离子的往复运动可在外电极上形成周期性

的镜像电荷，其经电荷放大器放大后输出，形成

可测的电信号。根据式（3），离子在 z 方向上的

振动频率仅与待测离子的质荷比相关。因此，静

电场轨道阱可通过探测镜像电流并做快速傅立

叶变换（FFT）获得离子的轴向频率及对应的质

荷比。为确保离子在 x-y平面上做半径为 的圆

周运动，离子的切向速度需满足：

v =

√
qk
2m

(
R2

m− r2
)

（4）

在实际应用中，若要产生理想的静电场轨道

阱电势（式（2）），需内外曲面电极的几何结构满

足式（1），且在 z 方向无限长。无限长的电极在

生产和装配中是不现实的，实际加工的电极必然

要在有限尺寸下进行截断，如图 1所示轴向截断

长度为 zmax。因此，实际静电场轨道阱的电势必

然偏离理想情况。此外，由于镜像电流的测量要

求外侧电极劈裂成对称的两部分，而离子注入要

求在外侧电极上开 1个小孔，这些几何结构的缺

陷会影响内部电势，从而影响质量分辨率。为描

述上述因素所造成的非理想电势，Kharchenko
等 [28]提出了具有几何缺陷下的静电场轨道阱内

部电势以及相应的离子运动方程：

U (r,z) = k
2

[
z2− r2

2
+Rm

2ln
(

r
Rm

)
+

2C3

L

(
2z3−3zr2

)
+

2C4

L2

(
8z4−24z2r2+3r4

) ]
+C （5）

z̈+ qk
m

z+ qk
m

6C3

L
z2+

qk
m

32C4

L2
z3 = 0 （6）

z = acosωt

ω

式中，C3 和 C4 分别为电势场的非对称与对称高

阶谐振项系数，L 为静电场轨道阱的轴向特征尺

寸。方程（5）实际上是在方程（2）中增加了高阶

的球谐函数来近似描述真实电势。通过逐阶近

似法 [29]求解运动方程（6）可得到 ，其中

频率 [28]为：

ω = ωz

[
1+

(
12C4

L2
−

15C2
3

L2

)
a2

]
（7）

ωz a

C4 z = a′cosω′t+∆z
＜Ez＞ = 0 ∆z z+∆z

r≫ z

式中， 由式（3）给出， 为轴向振幅。离子在阱

内的运动并非固定不变，其轴向振幅和径向运动

半径均会出呈现振荡行为 [20-23]，式（7）仅描述了

离子轴向振幅振荡对频率的影响；径向运动振荡

对频率偏移的影响可利用微扰法 [30]得出。忽略

式（5）中的 项，设 ，且电场强度

，可得 ，并将 代入式（5）；只有

二次项对频率偏移有影响，且假设 ，由此可

得离子运动方程：

z̈+ qk
m

(
1+36

C2
3

L2
r2

)
z = 0 （8）

r进而可得径向振荡 对频率的影响：

ω′ = ωz

√
1+36

C2
3

L2
r2 ≈ ωz

(
1+18

C2
3

L2
r2

)
（9）

合并式（7）、（9），得出轴向振幅与径向运动

振荡影响下的频率公式：

ωz∗ = ωz

[
1+

(
12C4

L2
−

15C2
3

L2

)
a2+18

C2
3

L2
r2

]
（10）

根据静电场轨道阱分辨率是因离子频率偏

移造成失相而被限制的原理，本工作通过计算离
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图 1    静电场轨道阱剖面图

Fig. 1    Cross section view of the Orbitrap
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C3 C4

f = ωz∗/2π

R

子轴向振幅和径向分散范围内的频率偏移分析

分辨率。采用有限元数值计算方法，求解拉普拉

斯方程得到静电场轨道阱内各处的电势；将电势

数据按照式（5）进行拟合，得到 、 参数值。

采用数值计算模拟离子在静电场轨道阱中的运

动轨迹，可确定轴向与径向运动的振幅。通过式

（10）可计算这些离子的轴向运动频率 。

由于各离子的运动振幅存在涨落，其轴向运动频

率将呈现自然展宽，质量分辨率 可由式（11）计算：

R =
M
∆M
=

1
2

f
∆ f
=

1
2
ωz∗

∆ωz∗
（11）

，∆ f其中 为频率分布的半高全宽（FWHM）。

 2    数值模拟

R1

R2 Rm =
√

2R2

本工作采用有限元模拟仿真分别建立了标

准型和强场型 2种结构模型，通过求解拉普拉斯

方程对不同结构尺寸的静电场轨道阱内部电势

进行计算，设置有限元精度为 0.01 mm，保证电

势计算的精度。根据文献[26]，设置标准型和强

场型轨道阱的内电极最大半径 分别为 6、9 mm，

外电极最大半径 均为 15 mm，特征半径

。外电极壁厚设为 2 mm；求解域的边界设

置为半径 20 mm、长 120 mm的圆柱形，边界设

置为 0电势，边界满足 Dirichlet条件，该设置确

保了模拟结果的准确性。

每种模型分别考虑轴向截断、外电极劈裂以

及入射孔结构对质量分辨率的影响。根据实际

需求可知[31]，外电极具有 0.8 mm的环形间隙，在

距离赤道平面 7 mm处具有长 2.8 mm、宽 0.5 mm
的入射孔。基于此，在轴向电极尺寸截断的研究

中，不考虑入射孔的影响，分别考察了外电极劈

裂为 0.1、0.8 mm，轴向截断位置为 10、12.5、15、
17.5、20、30、50 mm时，不同结构的质量分辨

率。在外电极劈裂大小的研究中，保持静电场轨

道阱轴向尺寸为 20 mm，不考虑入射孔的影响，

分别考察了 2个外电极劈裂大小为 0.01、0.05、
0.1、0.2、0.4、0.8、1.2、1.6 mm时的情况。在入

L

W

射孔结构的研究中，保持静电场轨道阱轴向尺寸

为 30 mm，不考虑外电极劈裂，设置小孔为距离

中心轴向位置 7 mm[31]，大小分别为长 ：1.4、2.8、

5.6 mm，宽 ：0.25、0.5、1 mm的矩形狭缝，孔中

心位于 y=0平面上，与入射离子初始位置对应。

在单个离子的轨迹模拟中，内电极上施加

−1 000 V直流电位，外电极则保持接地（0 V）。

离子的初始速度和位置对于后续模拟至关重

要。从文献[16]可知，Orbitrap工作时，标准型和

强场型轨道阱中离子运动旋转半径分别约为

9～10 mm、10～10.5 mm。在数值模拟中，设置

相应的离子初始位置并控制其轴向运动范围为

−6～6 mm。本研究以 m/z 100离子为例，强场型

和标准型轨道阱中离子的初始速度和位置列于

表 1。发射速度按照式（4）计算，离子初始速度

的设置使离子在 x-y 平面上做近似圆形的稳定运

动。离子轨迹模拟计算的总时长为 100 μs，计算

步长为 0.01 μs。

∆z
∆r

当离子在阱内飞行时，由于电势场的缺陷、

离子入射动能的能散等因素，轴向振幅与径向运

动半径出现振荡 [13-15]，从而导致频率偏移，示于

图 2。通过模拟单离子轨迹获得离子运动区间，

但实际上多离子间的库伦相互作用也会影响离

子运动区域。Makarov等 [7]提出，Orbitrap工作

时，离子在轴向振幅的分散 约 0.1 mm，径向分

散 约 1 mm。本研究采用与上述离散程度相当

的离子运动振幅，确保了该分析方法的合理性和

准确性。值得注意的是，通过做长时间的模拟

（秒量级），进而做 FFT分析可模拟真实情况，但

对计算资源与计算时长要求较高。因此，本研究

提出的方案，即通过数值计算模拟得到电磁场的

高阶谐振系数及离子的运动轨迹来计算离子运

动频率的分布，可以极大地减小模拟时间和计算

消耗。基于单离子运动轨迹的模拟，本研究采用

蒙特卡洛方法在上述模拟得到的振幅分散范围

内随机抽样 106 个服从高斯分布的样本点，按照
 

表 1    m/z 100 离子在强场型和标准型轨道阱的入射参数

Table 1    Injection parameters for ions with m/z 100 in high field and standard Orbitrap

类型 Type
参数 Parameter

x/mm y/mm z/mm Vx/(m/s) Vy/(m/s) Vz/(m/s)

强场型 10 0 6 0 46240 0

标准型 9 0 6 0 33466 0
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式 （10）计算对应的频率得到频率分布 ，根据

式（11）评估质量分辨率。

 3    结果与讨论

本工作分别调整标准型和强场型两种结构

模型的轴向截断长度、外电极劈裂大小及入射

孔大小等结构参数，研究其对分辨率的影响。基

于有限元数值分析方法，设定式（5）中 L 为 50 mm，

采用单位电压研究各结构参数对电场的影响。

10−10

R2

0.999 9

在不同外电极劈裂大小、不同轴向截断长

度时，电场式（5）中的 C4 系数值列于表 2。在对

称电极结构中，C3 系数的拟合值均小于 ，因

此未在表中展示。拟合决定系数 均大于

，确保了数据可信，下文数据同理。

在外电极劈裂 0.8 mm、轴向截断长度 10 mm

时，强场型轨道阱 C4 系数整体比标准型低 2个

数量级。随着截断长度的增加，强场型轨道阱

的 C4 系数值逐渐接近标准型。强场型轨道阱的

C4 系数在半径 10～50 mm范围内呈现约 2个数

量级的变化，而标准型轨道阱的 C4 系数在此范

围的变化超过 4个数量级，表明轴向电极尺寸对

f =

2.77×106 Hz ∆ f =0.933 Hz

R=1.49×106

标准型轨道阱的影响更显著。这是由于强场型

轨道阱的内电极半径更大，形成了更强的电势

场，从而减弱了轴向电极尺寸截断对电势分布的

影响。本研究同时给出了外电极劈裂 0.1、0.01 mm

的情况，其中，外电极劈裂 0.01 mm是为了近似

模拟没有劈裂的理想情况。不同外电极劈裂大

小的系数值变化趋势一致，然而，随着外电极劈

裂依次减小，C4 系数值依次降低 2个数量级，这

是由于外电极劈裂减小对电势场缺陷的影响减

弱。基于上述参数，并按照第 2节介绍的参数计

算离子运动范围内对应的频率分布。外电极劈

裂 0.1 mm、轴向长度 50 mm时，标准型轨道阱的

模拟分辨率结果示于图 3。其中，中心频率

、频率分布的半高全宽 ，

由此计算质量分辨率 。

不同轴向截断长度时，静电场轨道阱分辨率

示于图 4，其中质量分辨率采用对数坐标。可

见，对于不同外电极劈裂大小，随着静电场轨道

阱轴向截断的增加，质量分辨率呈先增大后稳定

的趋势；强场型分辨率整体高于标准型，外电极

劈裂越小 ，质量分辨率越高 ；在外电极劈裂

 

Δz

Δr

ba

注：a. 轴向离子运动轨迹；b. 径向离子运动轨迹

图 2    离子在静电场轨道阱中的运动轨迹示意图

Fig. 2    Ion trajectories in Orbitrap

 

表 2    外电极不同劈裂大小时，不同轴向截断长度的 C4 系数值

Table 2    C4 coefficients of different axial truncation lengths with different outer electrode split sizes

外电极劈裂
Outer electrode split size/mm

类型
Type

C4系数值 C4 coefficient

10 mm 12.5 mm 15 mm 17.5 mm 20 mm 30 mm 50 mm

0.8 强场型 −9.73×10−2 −5.79×10−3 −1.83×10−3 −1.74×10−3 −1.74×10−3 −1.74×10−3 −1.72×10−3

标准型 −4.98×101 −9.40×10−2 −1.00×10−2 −2.78×10−3 −2.32×10−3 −2.31×10−3 −2.31×10−3

0.1 强场型 −9.50×10−2 −4.06×10−3 −1.14×10−4 −2.45×10−5 −2.37×10−5 −2.37×10−5 −2.37×10−5

标准型 −1.81×100 −5.93×10−2 −5.28×10−3 −3.38×10−4 −4.21×10−5 −3.15×10−5 −3.18×10−5

0.01 强场型 −9.53×10−3 −8.12×10−4 −2.25×10−5 −1.12×10−6 −2.77×10−7 −1.89×10−7 −1.90×10−7

标准型 −1.81×100 −5.93×10−2 −5.25×10−3 −3.20×10−4 −1.10×10−5 −3.62×10−7 −4.33×10−7
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2.00×106

0.01 mm，轴向截断超过 30 mm时，2种轨道阱的

质量分辨率均稳定在 左右，这是由于外电极

近乎无劈裂，分辨率主要受轴向截断影响。由于

实际生产中无法呈现完美电极的情况，本研究着

重讨论外电极劈裂 0.1、0.8 mm的情况：1）对于

强场型轨道阱，轴向截断长度大于 17.5 mm时，

达到稳定的质量分辨率 （外电极劈裂

2.74×104

1.49×106

2.00×104

104

0.1 mm）和 （外电极劈裂 0.8 mm），此时

继续增加轴向截断长度对质量分辨率的影响可

忽略；标准型轨道阱的质量分辨率在轴向截断长

度 20 mm时接近稳定，分别为 （外电极

劈裂 0.1 mm）和 （外电极劈裂 0.8 mm），

表明强场型轨道阱轴向截断对电势缺陷的影响

比标准型小，对质量分辨率的影响也相对较小。

2）当轴向截断长度小于 12.5 mm时，无论外电极

劈裂大小，2种模型的质量分辨率均低于 ；当

轴向截断长度为 10 mm时，强场型轨道阱分辨

率不足 103，标准型轨道阱分辨率不足 102，表明

此时电势场畸变严重。3）当轴向截断长度在

10～15 mm时，无论外电极劈裂大小，强场型分

辨率均高于标准型，此时轴向截断带来的影响占

主导；当轴向截断大于 17.5 mm时，外电极劈裂

对电势场的影响占主导，无论是强场型还是标准

型 ，外电极劈裂 0.1  mm时的分辨率比 0.8  mm
时高约 2个数量级。

综合来看，轴向截断长度大于 20 mm时，2种

轨道阱在外电极劈裂 0.1、0.8 mm时均达到极限

分辨率，此时有限的轴向截断长度对分析性能的

影响可忽略不计；当轴向截断长度小于 12.5 mm
时，质量分辨率显著降低。同时，在轴向截断长

度对分辨率影响可忽略的情况下，外电极劈裂带

来的影响更显著。

轴向截断长度 20 mm时，不同外电极劈裂大

小的 C4 系数值列于表 3。结果表明，随着外电极

劈裂的增大，静电场轨道阱的 C4 系数值呈增大

趋势。外电极劈裂 0.01 mm模拟了接近理想的

情况，强场型的 C4 系数比标准型小 2个数量级，

体现了强场型静电场轨道阱具有更小的高阶谐

振项优势。随着外电极劈裂的增大，2种模型的

C4 系数趋于一致，外电极劈裂的影响显著破坏

了强场型轨道阱的优势。

在不同外电极劈裂大小时，静电场轨道阱分

辨率示于图 5。可知，无论外电极劈裂大小，强
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图 3    静电场轨道阱模拟分辨率评估

Fig. 3    Resolution estimation of Orbitrap
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轴向截断长度/mm

外电极劈裂0.1 mm 强场型
外电极劈裂0.1 mm 标准型
外电极劈裂0.8 mm 强场型
外电极劈裂0.8 mm 标准型
外电极劈裂0.01 mm 强场型
外电极劈裂0.01 mm 标准型

图 4    不同轴向截断长度时，静电场轨道阱模拟分辨率

Fig. 4    Resolution of Orbitrap with different axial
truncation lengths

 

表 3    轴向截断 20 mm 时，不同外电极劈裂大小的 C4 系数值

Table 3    C4 coefficients of different outer electrode split sizes with the axial truncation of 20 mm

类型
Type

C4系数值
C4 coefficient

0.01 mm 0.05 mm 0.1 mm 0.2 mm 0.4 mm 0.8 mm 1.2 mm 1.6 mm

强场型 −2.77×10−7 −4.78×10−6 −2.37×10−5 −1.03×10−4 −4.71×10−4 −1.68×10−3 −3.86×10−3 −7.25×10−3

标准型 −1.10×10−5 −1.56×10−5 −4.21×10−5 −1.51×10−4 −6.39×10−4 −2.32×10−3 −5.16×10−3 −9.63×10−3

第 5 期 赵钰泽等：静电场轨道阱非完美谐振势场的分析与评估 567



1.71×108 4.31×106

104

6.53×103 4.91×
103

场型轨道阱质量分辨率普遍高于标准型轨道阱，

且静电场轨道阱质量分辨率随着劈裂的增大显

著降低。当外电极劈裂 0.01 mm时，强场型质量

分辨率高于标准型约 2个数量级，此时强场型和

标准型的分辨率分别为 、 ，原

因在于强场型具有更小的高阶谐振项系数。随

着外电极劈裂的进一步增大，其对分辨率的影响

逐渐占主导地位，2种模型的分辨率差距逐渐缩

小，但强场型轨道阱的分辨率仍优于标准型。当

外电极劈裂大小超过 1.2 mm时，2种模型的质量

分辨率均低于 ，相对于外电极劈裂 0.01 mm，

强场型和标准型轨道阱的分辨率分别下降了

3个和 2个数量级。当外电极劈裂为 1.6 mm时，

强场型和标准型分辨率分别为 、

，均大幅降低，且呈进一步下降的趋势。

当存在离子入射孔时，理想静电场轨道阱轴

对称电势场将被破坏，且距离入射孔越近的位

置，电势场缺陷越显著。本研究选取位于入射孔

截面处的电势分布，重点分析该位置电势的非对

称性及其对质量分辨率的影响，结果列于表 4。
随着入射孔尺寸的增大，C3 和 C4 均显著增

大，表明电场畸变程度加剧；其中，C4 比 C3 变化

小，反映了入射孔结构严重破坏了电场的对称

性。相较于标准型，强场型在各入射孔尺寸下

的 C3 和 C4 数值均略低，表明强场型设计在一定

程度上能够缓解因入射孔引起的电场畸变，保持

更好的电势均匀性。此外，研究发现入射孔的轴

向宽度对电场畸变更加敏感，具体表现为：轴向

宽度由 0.25 mm变化为 1 mm时，C3 和 C4 系数均

增大 10倍以上，而长度 L 变化导致 C3 和 C4 系

数增大约 3倍。

1.10×104 9.37×103

不同入射孔尺寸下的静电场轨道阱模拟分

辨率列于表 5。随着入射孔尺寸的增大，2种模

型的质量分辨率不断降低，这与高阶系数 C3 和

C4 的增大直接相关。强场型轨道阱的高场强部

分抵消了高阶畸变对分辨率的影响，使其分辨率

高于标准型轨道阱。当入射孔大小为 5.6 mm×
1  mm时 ，强场型和标准型的分辨率分别为

、 。此外，根据表 4可知，轴向

宽度变化对电场畸变敏感 ，从而导致其对质

量分辨率影响更大；随着入射孔宽度从 1 mm减

小至 0.25 mm，2种模型的分辨率提高 10倍以

上；而长度 L 从 5.6 mm减小为 1.4 mm时，分辨

率仅增大 3倍左右。从分辨率优化的角度来看，

应尽可能减小入射孔尺寸，特别是轴向宽度，或

通过补偿电极 [31]等设计来补偿因入射孔引入的

电势畸变。
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图 5    不同外电极劈裂大小时，静电场轨道阱模拟

分辨率

Fig. 5    Resolution of Orbitrap with different outer
electrode splitting sizes

 

表 4    存在入射孔影响时 C3 和 C4 的系数值

Table 4    C3 and C4 coefficients with ion inlet influences

入射孔尺寸
Ion inlet size/mm

类型
Type

系数值
Value of coefficient（×10−4）

L=1.4 mm L=2.8 mm L=5.6 mm

C3 C4 C3 C4 C3 C4

0.25 强场型 0.484 1.09 0.936 1.72 1.52 2.78

标准型 0.415 1.33 0.810 2.09 1.51 3.35

0.5 强场型 1.76 3.64 3.83 7.12 6.34 9.81

标准型 1.51 3.85 3.26 7.41 6.11 12.2

1 强场型 6.20 11.5 15.1 27.4 27.4 43.2

标准型 5.26 11.8 13.1 29.0 25.9 50.6
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 4    结论与展望
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本工作提出了一种分析静电场轨道阱质量

分辨率的方法，通过结合基于有限元的电磁场仿

真和高阶谐振项系数分析方法，对强场型和标准

型轨道阱在不同轴向截断长度、外电极劈裂大

小及离子入射孔尺寸条件下的质量分辨率进行

系统研究。结果表明，质量分辨率随轴向截断长

度的增加呈先升高后趋于稳定的变化趋势；当轴

向截断长度大于 20 mm时，2种轨道阱均达到极

限分辨率，此时有限的轴向长度对分析性能的影

响可忽略不计。随着外电极劈裂的增大，质量分

辨率显著降低；当外电极劈裂超过 1.2 mm时，

2种轨道阱的质量分辨率均低于 。离子入射

孔会严重破坏电场的对称性，进一步降低质量分

辨率，且入射孔轴向宽度对分辨率更敏感，随着

入射孔尺寸的增大，其对分辨率的影响更显著。

此外，通过对比强场型和标准型静电轨道阱在相

同轴向截断长度、外电极劈裂和入射孔结构的

情况，发现强场型轨道阱的质量分辨率整体高于

标准型，对电极加工缺陷的敏感性更低。
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