
􀅰电气与自动化􀅰 张超凡ꎬ等􀅰质子转移反应－飞行时间质谱仪控制器设计

基金项目:国家自然科学基金(２１６０５１０７)
第一作者简介:张超凡 (１９９１—)ꎬ 男ꎬ河南洛阳人ꎬ 硕士研究生ꎬ 研究方向为分析仪器研发ꎮ

ＤＯＩ:１０.１９３４４ / ｊ.ｃｎｋｉ.ｉｓｓｎ１６７１－５２７６.２０２０.０３.０５０

质子转移反应－飞行时间质谱仪控制器设计

张超凡ꎬ任标ꎬ付玉ꎬ赵忠俊ꎬ赵世平

(四川大学 制造科学与工程学院ꎬ四川 成都 ６１００６５)

摘　 要: 为了实现对质子转移反应－飞行时间质谱仪的集中控制ꎬ满足仪器控制要求ꎬ设计了

基于 ＡＲＭ 内核微控制器 ＳＴＭ３２Ｆ４０７ 和实时嵌入式操作系统 μＣ / ＯＳ－ＩＩＩ 的质子转移反应－飞

行时间质谱仪控制器ꎮ 控制器通过 ＴＣＰ / ＩＰ 协议建立与上层应用软件的通信ꎬ并采用自定义命

令格式实现对高压电源、分子泵、质量流量计、射频电源、进样温度的控制和真空度的测量以及

仪器的状态监控等功能ꎮ
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０　 引言

质谱法是一种通过对样品进行离子化ꎬ获得离子质荷

比用于分析的一种分析方法ꎬ其主要通过质谱仪完成分析

过程ꎮ 飞行时间质谱仪( ｔｉｍｅ ｏｆ ｆｌｉｇｈｔ ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒꎬ
ＴＯＦ－ＭＳ)是一种通过测量离子在质量分析器中的飞行时

间来获得离子质荷比的分析仪器ꎬ具有分析速度快、灵敏

度高、分辨率高和理论质量检测无上限等优点[１] ꎬ是一种

应用广泛的质谱仪器ꎮ 质子转移反应质谱(ｐｒｏｔｏｎ ｔｒａｎｓｆｅｒ
ｒｅａｃｔｉｏｎ ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙꎬＰＴＲ－ＭＳ)是一种化学软电离质

谱技术ꎬ专门用于挥发性有机物(ＶＯＣｓ)的实时在线测量ꎬ
具有不需要定标、灵敏度高、测量速度快的优点[２] ꎮ ＰＴＲ－
ＭＳ 技术和飞行时间质量分析器结合起来ꎬ能够发挥两种

技术的优势ꎬ可应用于大气环境监测、医疗诊断、化工生

产、农业种植等领域[３] ꎮ
在质子转移反应－飞行时间质谱仪(ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ)

的研制过程中ꎬ面临着仪器结构复杂、外围设备多、信号类

型多、部分控制指标要求高、难以集中控制的问题ꎬ且仪器

涉及高电压和真空ꎬ存在设备安全问题ꎮ 为了解决以上问

题ꎬ满足仪器研制的需要ꎬ设计了基于 ＳＴＭ３２ 和 μＣ / ＯＳ－
ＩＩＩ 的 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 的控制器ꎬ并在实验室自行研制的

ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 上进行应用ꎮ

１　 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 仪器结构及原理

ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 主要由离子源、传输区、质量分析器

等部分组成[４] ꎬ仪器结构如图 １ 所示ꎮ 离子源结构上包

括空心阴极放电区和漂移管区两部分ꎮ 利用质子转移反

应原理将从质量流量计(ｍａｓｓ ｆｌｏｗ ｃｏｎｔｒｏｌｌｅｒꎬＭＦＣ)进入

的样品离子化ꎮ 样品离子化后进入传输区ꎬ经过离子漏

斗和离子透镜的调制进入质量分析器ꎬ其中离子漏斗施

加有频率为 １.８ ＭＨｚꎬ峰－峰值 ３００ Ｖ 的射频电压ꎬ在离子

透镜的电级上施加直流高压ꎮ 质量分析器是 ＰＴＲ－ＴＯＦ－
ＭＳ 的核心部分ꎬ内部包含脉冲加速区、直流加速区、无
场飞行区、反射区等多级电场ꎬ通过测量离子在电场中的

飞行时间来获得其质荷比ꎮ 仪器整个测量工作过程如图

２ 所示ꎮ 仪器工作时内部需要由前级泵和分子泵提供高

真空环境(１０－４ Ｐａ)ꎮ
仪器外围包含高压电源、脉冲电源、射频电源、流量

计、真空规、加热器、分子泵等辅助设备ꎮ 控制器用于实

现对这些外围设备的控制以及与上层应用软件通信、仪
器状态的监测等功能ꎬ在仪器的研制和使用过程具有重

要作用ꎮ
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１—放电区ꎻ２—漂移管ꎻ３—离子漏斗ꎻ４—离子透镜ꎻ５—脉冲加速区ꎻ６—直流加速区ꎻ７—阳极接收板ꎻ
８—微通道板ꎻ９—离子飞行轨迹ꎻ１０—无场飞行区ꎻ１１—一级反射区ꎻ１２—二级反射区ꎮ

图 １　 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 仪器结构
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图 ２　 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 工作过程

２　 硬件设计

２.１　 控制器设计要求

ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 在研制过程中根据仪器设计需求对

控制器的具体要求如下:１) 能够实现对仪器设备的集中

控制ꎬ并能够获取电压、真空度、流量、温度、分子泵工作状

态等信息ꎻ２) 与上层应用软件要保证可靠且实时通信ꎬ能
够及时响应命令ꎻ３) 高压电源控制误差要<±０.１ Ｖꎻ４) 进

样温度控制误差<±１℃ꎬ温度控制范围为室温 ~１５０℃ꎬ且
连续可控ꎻ５) 关键参数能够修改、存取ꎮ

２.２　 控制器电路设计

为了满足仪器对控制系统的要求设计了 ＰＴＲ－ＴＯＦ－
ＭＳ 控制器ꎬ硬件框图如图 ３ 所示ꎮ
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图 ３　 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 控制器硬件框图

　 　 ＰＴＲ － ＴＯＦ － ＭＳ 控 制 器 主 控 芯 片 采 用 以 ＡＲＭ
ＣｏｒｔｅｘＭ４为内核的 ３２ 位微控制 ＳＴＭ３２Ｆ４０７ＶＥＴ６ꎬ其具有

最高 １６８ＭＨｚ 的主频ꎬ内部包含通用异步收发器(ｕｎｉｖｅｒ￣
ｓａｌ ａｓｙｎｃｈｒｏｎｏｕｓ ｒｅｃｅｉｖｅｒ / ｔｒａｎｓｍｉｔｔｅｒꎬＵＡＲＴ)、串行外设接

口(ｓｅｒｉａｌ ｐｅｒｉｐｈｅｒａｌ ｉｎｔｅｒｆａｃｅꎬＳＰＩ)、直接内存存取控制器

(ｄｉｒｅｃｔ ｍｅｍｏｒｙ ａｃｃｅｓｓꎬ ＤＭＡ)、 通用输入 输 出 ( ｇｅｎｅｒａｌ
ｐｕｒｐｏｓｅ ｉｎｐｕｔ ｏｕｔｐｕｔꎬＧＰＩＯ)、通用定时器等片内外设[５] ꎬ处

理器性能和片内外设资源能够满足仪器对控制器集中控

制的要求ꎮ ＭＡＸ３２３２ 是低压差 ＲＳ－２３２ 收发器ꎬ用于实现

分子泵、ＭＦＣ、射频电源与主控芯片的通信ꎮ
高压电源控制电压均为 ０~ １０ Ｖꎬ检测电压有 ０~ １０ Ｖ

和 ０~ －１０ Ｖ 两种范围ꎮ 为保证 ０.１ Ｖ 的检测和控制精度ꎬ
选用集成 ４ 路输出的 １６ 位数模转换芯片 ＤＡＣ８５５４ 和支

持双极性输入的 １８ 位数模转换芯片 ＡＤＳ８６９８ꎮ
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仪器真空规选用 Ａｇｌｉｅｎｔ 的皮拉尼真空规 ＰＶＧ－５００ꎬ
其能够实现 １０５ Ｐａ~ １０－５ Ｐａ 真空测量范围ꎬ输出信号范围

为 ０~１０.３ Ｖꎮ 为减小共模干扰ꎬ使用支持 ０~ １２ Ｖ 输入范

围和差分输入的模数转换芯片(ＡＤ７３２８ 芯片)用于真空

度的测量ꎮ 控制器关键参数ꎬ如 ＩＰ 地址、端口号、分子泵

启动的阈值真空度、高压电源初始电压等存储在ＥＥＰＲＯＭ

芯片 ＡＴ２４Ｃ０４ 中ꎬ存储容量为 ５１２ Ｂｙｔｅꎮ
ＴＣＰ / ＩＰ 协议是面向连接的可靠通信协议ꎬ能够提供

可靠和高速的数据收发[６] ꎬ因此选用集成 ＴＣＰ / ＩＰ 硬件协

议栈的网络通信芯片 Ｗ５５００ꎬ用于控制器和上层应用软

件的通信ꎮ 网络通信模块电路如图 ４ 所示ꎬ ＳＴＭ３２ 和

Ｗ５５００ 通过中断和 ＳＰＩ 通信实现数据收发ꎮ
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图 ４　 Ｗ５５００ 网络通信模块电路

　 　 进样温度控制通过调整 ＰＷＭ 信号的占空比实现ꎬ电
路如图 ５ 所示ꎮ ＰＷＭ 信号由 ＳＴＭ３２ 的通用定时输出引

脚产生ꎬ当 ＰＷＭ 信号为高电平时ꎬＮＭＯＳ 导通ꎬ加热器工

作ꎬＰＷＭ 信号为低电平时ꎬＮＭＯＳ 截止加热器停止工作ꎮ
温度的测量采用热敏电阻至数字转换器 ＭＡＸ３１８６５ 连接

三线制温度传感器 ＰＴ１００ 实现ꎬ测量精度为±０.５℃ꎮ
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510 Ω

PWM

GND GND

10 k
1
2

图 ５　 温度控制电路

３　 软件设计

３.１　 软件功能模块及命令格式

ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 控制器软件采用 Ｃ 语言开发ꎬ开发环

境为 Ｋｅｉｌꎬ采用模块化思想设计ꎮ 根据控制器的功能需

求ꎬ将软件划分为 ５ 个任务模块ꎬ如图 ６ 所示ꎮ 由于任务

之间的功能相对独立ꎬ且为保证能够多任务运行ꎬ选用支

持多任务的嵌入式实时操作系统 μＣ / ＯＳ－ＩＩＩ 作为控制器

软件运行环境[６] ꎮ
任务 １ 用于执行上层应用软件命令ꎬ实现仪器的控

制ꎮ 由于命令的类型和功能较多ꎬ为设计统一且便于拓展

的命令格式ꎬ本文选择自定义方式ꎮ 命令采用 ＡＳＣ－ＩＩ 编
码ꎬ由命令名称和参数列表组成ꎬ单条命令的参数个数可
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图 ６　 软件功能模块

变ꎬ参数之间以空格分割ꎬ支持多条命令发送ꎬ命令之间使

用 “ꎻ”分割ꎮ

３.２　 高压电源电压设定

在执行高压电源的电压设定命令时ꎬ电源输出存在一

定的非线性ꎬ使用常规的最小二乘法对电源进行标定ꎬ控
制误差仍>０.１ Ｖꎬ满足不了仪器要求ꎮ 本文选用分段线性

插值进行电压设定ꎮ 具体算法是:首先对电源进行标定ꎬ
测量一组 ＤＡＣ 编码值和电源实际输出的对应数据ꎮ 假设

ｘｉ、ｙｉ 分别表示存储的高压电源实测电压值和对应的 ＤＡＣ
编码值ꎬｘ 表示要设定的电压值ꎬｘ 所在区间为[ｘｋꎬｘｋ＋１]ꎮ
那么设定电压 ｘ 对应的 ＤＡＣ 编码值 ｙ 可以通过公式(１)
计算得出ꎬ将 ｙ 写入 ＤＡＣ８５５４ 数据寄存器中就可以输出

给定电压ꎬ实现高精度电压控制ꎮ

ｙ＝
(ｙｋ＋１－ｙｋ)
ｘｋ＋１－ｘｋ

×(ｘ－ｘｋ)＋ｙｋ (１)

３.３　 状态监测及串口传输过程

由于仪器工作涉及真空和高压ꎬ为保证仪器的安全稳定

运行ꎬ需要进行状态监测ꎬ流程如图 ７ 所示ꎮ 通过调用
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μＣ/ ＯＳ－Ⅲ提供的内核函数 ＯＳＴｉｍｅＤｌｙＨＭＳＭ 实现软件延时ꎬ
延时周期为 １００ ｍｓꎮ ＯＳＴｉｍｅＤｌｙＨＭＳＭ 的使用能够使得 μＣ/
ＯＳ－Ⅲ在延时期间调度执行其他任务ꎬ提高 ＣＰＵ 的利用率ꎮ

本文中串口设备通信的波特率均为 ３８ ４００ ｂｐｓꎬ单次

通信字节数为 ８ Ｂｙｔｅ ~ ２５ Ｂｙｔｅꎮ 为减小 ＣＰＵ 负荷ꎬ将串口

设置成 ＤＭＡ 传输方式ꎬ收发过程如图 ７ 所示ꎮ 数据接收

后调用内核函数 ＯＳＴａｓｋＱＰｏｓｔ 向任务 ４ 发送任务消息ꎬ由
任务 ４ 完成串口数据解析ꎮ
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图 ７　 仪器安全监测过程和串口数据传输流程

３.４　 模糊 ＰＩＤ 温度控制

任务 ５ 用于进样温度的控制ꎬ在执行温度控制命令时

会从阻塞变为运行态ꎮ 温度控制算法采用模糊 ＰＩＤꎬ能够

实现 ＰＩＤ 自整定ꎬ抑制超调ꎬ提高温度控制稳态精度[８] ꎮ
模糊 ＰＩＤ 温度控制的流程如图 ８ 所示ꎮ 设定温度和

测量温度相减后ꎬ获得温差 ｅꎬ同时计算温差的时间变化

量 ｄｅ / ｄｔꎮ 模糊规则库根据 ｅ 和 ｄｅ / ｄｔ 进行模糊推理ꎬ计算

ＰＩＤ 参数 Ｋｐ、Ｋｉ、Ｋｄ 的修正量ꎬ进行 ＰＩＤ 参数整定ꎮ ＰＩＤ 控

制器根据修正后的参数计算占空比ꎬ由通用定时器输出

ＰＷＭ 信号ꎬ用于温度控制ꎮ ＰＩＤ 参数的初始值设定为

Ｋｐ ＝ ５ꎬＫｉ ＝ ０.５ꎬＫｄ ＝ ０.５ꎬ温度采样周期 ５００ｍｓꎬｅ 和 ｄｅ / ｄｔ
采用三角形法进行模糊化处理ꎮ

 2?��

PID��� F+���

$�#G

�'�

de/ dt

	0" PWMA�$�

�#$�

e
ΔKp ΔKi ΔKd

图 ８　 模糊 ＰＩＤ 控制流程

４　 实验测试

４.１　 高压控制测试

电压控制精度测试使用五位半万用表对输出为

０~１ ｋＶ的高压电源进行标定ꎬ获得 １００ 组 ＤＡＣ 编码值和

输出电压的对应关系ꎮ 然后分别使用最小二乘拟合法和

分段线性插值法进行电压控制精度验证ꎬ测试数据如表 １
所示ꎮ

表 １　 高压电压控制精度测试 单位:Ｖ　

设定电压
最小二乘法 分段线性法

实测电压 电压控制误差 实测电压 电压控制误差

１００ １００.４５ ０.４５ １００.０２ ０.０２

３００ ３００.２８ ０.２８ ２９９.９６ －０.０４

５００ ５００.００ ０.００ ５００.０１ ０.０１

８００ ７９９.８０ ０.２０ ８００.０４ ０.０４

９００ ８９９.７０ －０.３０ ８９９.９８ －０.０２

　 　 测试结果表明用最小二乘法进行电压设定难以达到

±０.１ Ｖ 的控制精度ꎬ而分段线性插值法能够实现比较准确

电压设定ꎬ满足仪器对高压电源的控制要求ꎮ

４.２　 网络通信测试

使用网络调试工具向控制器连续发送网络连接测试

命令ꎬ测试网络通信的通信速率和稳定性ꎮ 命令发送周期

１ ｍｓꎬ测试时间 ３０ｍｉｎ(图 ９)ꎮ

图 ９　 网路通信速率测试

测试 结 果 表 明 控 制 器 网 路 通 信 能 够 实 现 平 均

１２０ ｋｂｉｔ / ｓ 的接收速率和 ３１９ ｋｂｉｔ / ｓ 的发送速率ꎬ且测试期

间没有发生通信中断的情况ꎬ能够满足仪器对通信实时性

和稳定性的要求ꎮ

４.３　 温度控制测试

温度控制测试使用阻值为 １５Ω 的加热器管ꎬ放置在实

验室环境下ꎬ进样品打开ꎮ 先将温度设定到 ６０℃ꎬ然后继

续升温到 １００℃ꎬ温度变化曲线如图 １０ 所示ꎮ 温度在达到

６０℃后和 １００℃后波动范围仍<±１℃ꎬ满足温度控制要求ꎮ
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图 １０　 温度控制测试曲线
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４.４　 仪器测试

将设计的控制器应用在实验室 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 仪器

上ꎬ设定好参数后ꎬ将丙酮样品放置在进样口ꎬ能够获得稳

定的质谱图ꎬ如图 １１ 所示ꎬ结果表明控制器能够满足

ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 使用要求ꎮ
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图 １１　 ＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 质谱图

５　 结语

本文基于 ＳＴＭ３２ 微控制器和嵌入式实时操作系统

μＣ / ＯＳ－ＩＩＩ 完成了 ＰＴＲ－ＴＯＦ－ＭＳ 控制器的设计ꎬ并应用

于实验室研制的质谱仪器上ꎬ实现了对仪器的集中控制ꎬ
达到了仪器对控制系统的设计要求ꎬ为仪器后续的改进奠

定了基础ꎬ并对同类仪器的研制工作具有一定参考价值ꎮ
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图 １０　 测试结果图

５　 结语

基于智能材料 ＩＰＭＣ 驱动和测试的需求ꎬ本文设计了

一种基于目标跟踪的 ＩＰＭＣ 测控系统ꎮ 该系统可产生驱

动 ＩＰＭＣ 运动的大电流模拟信号ꎬ并且实时显示 ＩＰＭＣ 末

端的位移ꎬ实验数据、图像和视频可自动保存ꎮ 利用该系

统进行 ＩＰＭＣ 性能测试实验ꎬ实验表明ꎬ该系统可以很好

地驱动 ＩＰＭＣ 并显示记录其位移ꎬ验证了其可行性ꎮ
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ｅｌｅｃｔｒｏｄｅ ＩＰＭＣ ａｃｔｕａｔｏｒ ｗｉｔｈ ｍｕｌｔｉｄｉｒｅｃｔｉｏｎａｌ ｃｏｎｔｒｏｌ ａｂｉｌｉｔｙ ｆｏｒ
ｂｉｏｍｅｄｉｃａｌ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ[ Ｊ] . Ｂｉｏｍｅｄｉｃａｌ Ｍｉｃｒｏｄｅｖｉｃｅｓꎬ ２０１１ꎬ １３
(１):１６９￣１７７.

[５] ＣＨＥＯＮＧ Ｈ Ｒꎬ ＮＧＵＹＥＮ Ｎ Ｔꎬ ＫＨＡＷ Ｍ Ｋꎬ ｅｔ ａｌ.Ｗｉｒｅｌｅｓｓｌｙ
ａｃｔｉｖａｔｅｄ ｄｅｖｉｃｅ ｗｉｔｈ ａｎ ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ ｉｏｎｉｃ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍｅｔａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ
( ＩＰＭＣ) ｃａｎｔｉｌｅｖｅｒ ｖａｌｖｅ ｆｏｒ ｔａｒｇｅｔｅｄ ｄｒｕｇ ｄｅｌｉｖｅｒｙ[Ｊ] . Ｌａｂ ｏｎ Ａ
Ｃｈｉｐꎬ ２０１８ꎬ １８(２０):３２０７￣３２１５.

[６] ＹＥＯＭ Ｓ Ｗꎬ ＯＨ Ｉ Ｋ. Ａ ｂｉｏｍｉｍｅｔｉｃ ｊｅｌｌｙｆｉｓｈ ｒｏｂｏｔ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｉｏｎｉｃ
ｐｏｌｙｍｅｒ ｍｅｔａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｅ ａｃｔｕａｔｏｒｓ [ Ｊ ] . Ｓｍａｒｔ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｎｄ
Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓꎬ ２００９ꎬ １８(８):１０

[７] 宋林林ꎬ 于敏ꎬ 何青松ꎬ 等. ＩＰＭＣ 电学性能的实验研究[ Ｊ] .
机械制造与自动化ꎬ ２０１２ꎬ ４１(６):１３０￣１３２.

[８] 高文ꎬ 朱明ꎬ 贺柏根ꎬ 等. 目标跟踪技术综述[Ｊ] . 中国光学ꎬ
２０１４ꎬ ７(３):３６５￣３７５.

收稿日期:２０１９ ０２ １５
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