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摘　要　在自行研制的离子迁移谱仪器上, 制备了反应离子质子化水团蔟离子[ H+ ( H2O) n] , 并研究

了甲基异戊酮的迁移谱。甲基异戊酮的产物离子峰的个数由浓度决定,当浓度在 0. 004Lg / L 时出现一个产

物离子峰, 当浓度达到 0. 1Lg / L 时出现两个产物离子峰, 当浓度达到 1Lg / L 时出现一个产物离子峰。甲基

异戊酮与反应离子发生反应, 生成单体团簇离子和二聚体团簇离子。实验测量了各种离子的约化迁移率。
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1　引言
离子迁移谱( Ion mobility spectrometry, IMS)分析检测技术起源于 20世纪 70年代初期

[ 1]
, 它

利用大气压下电场中的离子迁移速度的差别来进行离子的分离和定性鉴定,由于离子分离现象与

色谱分离物质非常相象,因此, 该技术当初被称为等离子体色谱( Plasma chromatography )
[ 2] , 随后

改称为离子迁移谱,也有少数学者称它为离子迁移光谱( Ion mobility spect roscopy)。IM S 仪器在大

气压下工作,具有探测灵敏度高、测量响应快、仪器体积小、质量轻和造价低等特点, IMS 仪器特别

适合痕量有机物的检测,如毒品[ 3]、危险物 [ 4]和大气环境中污染物的监测 [ 5]。目前, IMS 仪器广泛的

应用于机场安检、大气环境监测以及工业生产环境监控等方面。

甲基异戊酮( Methyl Isoamyl Ketone CH3COC5H11)是工业中常用的有机溶剂,它挥发的气体对

人有伤害,高浓度的蒸汽与空气会形成爆炸性混合气体, 因此它一直是环境中的主要监测对象。本

文利用自行研制的离子迁移谱仪器研究甲基异戊酮的离子迁移谱。

2　IMS 原理
IM S 是一种基于大气压离子化学知识、描述弱电场中离子迁移特性的谱学方法。其工作原理

是:大气压下的离子源将中性分子转换为离子, 离子在弱电场作用下在漂移气体中漂移, 不同质量

或结构的离子在电场作用下的迁移率是不同的,因而具有不同的运动速度。如果让离子以脉冲的方

式进入电场, 则各种离子经过相同距离时间也不同, 这样,就可以将各种离子分开,并可获得各种离

子强度与迁移时间的关系图,及离子迁移谱。离子迁移谱非常类似飞行时间质谱技术, 不同的是,离

子迁移谱实验中, 离子通常是在电场作用下大气压力气体中运动, 离子飞行速度 v (单位: cm / s)遵



从规律:

v = KE ( 1)

式中: E——电场强度, V/ cm; K——离子迁移率, cm2·V - 1·s- 1。

如果离子在电场中漂移的距离为 L (单位: cm) , 漂移时间为 t (单位: s) ,由方程( 1) ,则有:

K =
v
E
=

L
Et

( 2)

在离子迁移谱实验中, 由离子迁移谱峰对应的时间 t、电场 E、离子漂移距离 L ,使用方程( 2) ,

可以获得离子的迁移率 K。为了便于不同实验条件下测得的迁移率的比较,人们通常将所测量的

迁移率 K 转化为标准条件下的约化迁移率K 0 (单位: cm
2·V

- 1·s
- 1 )表示 [ 6] :

K 0= K
P
760

273
T

( 3)

式中: T——温度, K; P——大气压强, kPa。

3　实验部分

3. 1　实验仪器

实验使用的装置为自行研制的离子迁移谱仪器,图1是该仪器的装置示意图。它主要包括离子

源,离子反应区、离子门、漂移区、离子收集和信号处理系统。实验中,漂移管的温度为 293K,工作压

力为 101kPa。

图 1　离子迁移谱装置示意图

3. 2　实验试剂

实验中使用的甲基异戊酮为分析纯,纯度≥99. 5%(北京国药集团化学试剂有限公司)。载气及

漂移气体为纯净的空气。

4　结果与讨论

4. 1　反应离子峰(Reaction ion peak)的生成

离子迁移谱仪器中所利用的反应离子是 H+ ( H2O) n (其中 n= 1—5) ,该离子由离子源区发生的

一系列离子-分子反应产生[ 7, 8]。图 2是实验获得的反应离子迁移谱,含有单一离子信号是反应离子

峰( RIP)。通过公式( 1)—( 3)可以计算出该离子的约化迁移率为 2. 20cm
2·V

- 1·s
- 1, 它与文献[ 9]

中报道的H
+ ( H2O) 3 ( 2. 26cm

2·V
- 1·s

- 1)和 H
+ ( H2O) 4 ( 2. 19cm

2·V
- 1·s

- 1)的约化迁移率接近,

因此反应离子主要包括是 H
+ ( H2O) 3 和H

+ ( H2O) 4。

4. 2　甲基异戊酮的离子迁移谱

当甲基异戊酮进入仪器后,反应离子峰的强度逐渐减小并在它不远处出现产物离子峰。图 3是
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图 2　反应离子高分辨率离子迁移谱

甲基异戊酮在不同浓度时的离子迁移谱图,从图

中可以看出,离子产物的个数由甲基异戊酮的浓

度决定, 当浓度在 0. 004Lg / L 时离子峰为一个,

当浓度达到在 0. 1Lg/ L 时离子峰为两个,当浓度

达到 1Lg/ L 量级时离子峰为一个。从图中还可以
看出反应离子峰的强度一直在减小最后消失,第

2个离子峰的强度先增大后逐渐减小最后消失,

第 3 个离子峰的强度一直在增大最后达到最大

强度。

在甲基异戊酮的实验中,浓度较低时甲基异

戊酮分子与反应离子发生质子转移反应生成质

子化甲基异戊酮单体团簇离子:

H
+ ( H2O) n+ M H

+
M ( H2O) n- 1+ H2O ( 4)

式中: M——甲基异戊酮分子;随着浓度逐渐增大,单体团簇离子与甲基异戊酮继续反应生成质子

化甲基异戊酮二聚体团簇离子:

H
+
M( H 2O) n- 1+ M H

+
M 2( H2O) m+ ( n- 1- m) H2O ( 5)

通过计算可以获得单体离子的约化迁移率为 1. 82cm
2· V

- 1· s
- 1 , 二聚体为 1. 49

cm
2·V

- 1·s
- 1。

图 3　甲基异戊酮离子迁移谱
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5　结论
本文应用自行研制的离子迁移谱仪器制备了反应离子[ H

+ ( H2O) n] , 并对甲基异戊酮进行了研

究。甲基异戊酮产物离子由浓度决定:当浓度为 0. 004Lg/ L 时,产物为质子化甲基异戊酮单体团簇

离子; 当浓度在 0. 1Lg / L 时,产物为质子化甲基异戊酮单体团簇离子和质子化甲基异戊酮二聚体

团簇离子;当浓度达到 1Lg/ L 时,产物为质子化甲基异戊酮二聚体团簇离子。实验中测量了产物离

子的约化迁移率分别为 1. 82cm2·V - 1·s- 1和 1. 49cm 2·V - 1·s- 1。
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Ion Mobility Spectrometry of Methyl Isoamyl Ketone
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Abstract　React ion ion H
+
( H2O) n was made by the homemade ion mobility spectrometry( IMS)

apparatus and mobility spect rum of methyl Isoamyl ketone w as studied by IMS. T he product ion peaks

amount of methyl Isoamyl ketone w as decided by concentrat ion. One product ion peak w as detectable

at the concentration of 0. 004Lg / L , and tw o product ion peaks w ere detectable at the concentrat ion of

0. 1Lg/ L and one product ion peak w as detectable above the concentration of 1Lg/ L . The proton

transfer w as occurred betw een H+ ( H2O) n as react ion ion and methyl Isoamy ll ketone. The products

w ere monomeric cluster ion and dimeric cluster ion. The reduced mobility values for various kinds of

ions w ere obtained from the experiment .
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