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虚拟仪器技术在离子迁移率谱仪中的应用 
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摘要  本文主要研究基于虚拟仪器技术的数据采集处理系统在离子迁移率谱仪(Ion Mobility Spectrometer, IMS)

上的应用。通过使用美国 NI 公司生产的 LabVIEW 虚拟仪器软件开发平台进行设计，提高了离子迁移率谱仪

在实际应用中的实时测量和处理的能力。 
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离子迁移率谱仪 (Ion Mobility Spectrometer, 

IMS)技术是一种依赖于物质结构构象进行物质区

分的气体检测仪器分析方法。在离子迁移率探测器

里，工作气体(载气)在离子源(射线、激光等)的作用

下离子化，离子化载气与进入漂移区的样品气体发

生作用，使样品气体离子化(二次离子化)而被分析。

IMS 具有分析灵敏度高(10-8~10-14 g)、时间短、功能

多样、成本适度等突出优点，是目前最为广泛使用

的痕量化学物质探测技术之一[1,2]。现在，基于 IMS
的产品已广泛应用于机场、码头、车站等的爆炸物、

毒品、化学战剂等的探测。 
IMS 系统一般分为三个部分：控制系统(温度控

制、开门信号控制等)、离子漂移系统(样品采集、

电离、电场分离)和数据采集处理系统(信号采集、

信号处理)。本研究的目的是利用虚拟仪器技术，将

IMS 的数据采集获取终端从传统的固定结构硬件设

备改为用软件方式在 PC 平台上实现，弥补了传统

硬件仪器在数据处理过程中的功能单一、操作不便、

更新困难等缺点。利用计算机软件上强大的数据处

理功能, 可使基于虚拟仪器的测试系统的测试精度

和速度大为提高，更好地完成对仪器的控制和对数

据的分析与显示。 
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LabVIEW 是美国 NI 公司发展的基于 G 语言

(Graphical programming language) 的可视化、图形

化的优秀开发平台，主要用于数据的采集、分析、

处理和表达，是国际上首推并应用最广泛的数据采

集和控制开发环境之一[3]。基于 LabVIEW 设计的

虚拟仪器具有高效、灵活、界面友好、集成性强、

使用方面、设备费用低、用户自定义功能等诸多优

点，尤其对于 IMS 实际应用中的实时测量和调试，

信号处理功能的增加和完善等方面有充分的优势。

本研究的虚拟仪器技术基于 LabVIEW。 

1 数据采集处理系统的结构分析 

IMS的数据采集处理系统包括硬件和软件两个

部分。硬件部分的主要功能是获取 IMS 中的实测信

号，软件部分则主要是提取 IMS 检测到的样品谱线

信号中的有用信息。本系统的硬件部分采用 NI 公

司的 PXI-6221 M 系列多功能卡(DAQ)作为数据采

集卡，从 IMS 处采集信号，软件部分使用 NI 公司

的虚拟仪器软件 LabVIEW 7.1 版。计算机对

PXI-6221 发出指令，启动采集卡，采集卡将模拟信

号转换成数字信号，并将其按给定的数据结构存储，

并作为待处理数据输入。利用 LabVIEW 7.1，计算

机对采集来的数据进行处理、显示并存储结果。系

统的整体框图如图 1。 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 1  系统整体框图 
Fig.1  Block diagram of the system 

2 数据采集系统和处理算法的设计 

采集系统和处理算法的设计主要是利用

LabVIEW 虚拟仪器技术改造原有 IMS 的数据采集

处理部分，利用数字滤波和曲线拟合技术实现对实

测谱线的分析和处理。信号采集部分的控制程序以
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多通道的输入同步模块为核心，其中一个通道输入

用作控制门信号的采样时钟周期，其余的通道用来

采集 IMS 产生的谱线信号的输入，以及 IMS 需要

的其它控制信号的输出，例如温度控制信号等。其

程序结构如图 2 所示。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 2  信号采集控制程序图 
Fig.2  Signal acquisition and the control procedure of an IMS 

为获得 IMS 检测到的样品谱线信号中所含有

用信息，须对采集到的信号进行曲线拟合处理，从

峰值、峰位以及峰形特征中提取相应物质的信息。

IMS 采集到的信号中，往往带有来自外界或者电路

内部的干扰噪声，这些噪声不仅可能掩盖某些微弱

的有用信号，而且还会干扰峰值位置的确定、影响

谱拟合分析。因此，须对信号进行平滑去噪处理，

以提高信噪比、保持峰值峰位特征，尽量减少噪声

对于谱信息的波动影响。我们采用函数拟合的方法

分析信号，并提取有用的数据信息。整个数据处理

工作主要有如下两部分。 

2.1 平滑去噪 

原始信号含有的噪声一般是白噪声或高频冲激

噪声，所以本文采用的方法为快速傅立叶变换滤波

算法。该法将离散的时域信号转换为频域信号，在

频域内截去指定的高频噪声分量(截断百分比可人

为控制)，再重建出时域信号。由于实验中采集到的

信号峰函数的频谱主要为低频，重建信号的平滑程

度与频域内滤除的高频波数量有关。实验发现，如

果滤除的高频波过少(<70%)，就达不到所要求的平

滑效果；但若滤除 95%以上的高频波，则会导致平

滑波分量过少，丢失有用信息。一般滤除 80%~85%
的高频波可获得较佳的平滑效果[4]。 

2.2 函数拟合 

实际的检测信号包含多种物质的特征谱线，可

近似为多个高斯峰叠加的结果。为获得信号中具有

实际意义的各种参数物理量的详细信息，我们采用

多个高斯函数叠加的模型作为拟合函数。具体形式

如下： 
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式中，Ai 表示第 i 峰的高度，Bi 表示第 i 峰的位置，

Ci 表示第 i 峰的半高宽，n 为信号中物质谱峰的个

数。 
对于给定的谱线数据和拟合函数式，采用

Levenberg-Marquardt(LM)算法进行拟合。在非线性

拟合算法中，LM 算法是梯度下降法与高斯-牛顿法

的结合, 既有高斯-牛顿法的局部收敛性, 又有梯度

下降法的全局特性[5,6]。 
LM 算法要求给定待拟合曲线系数 Ai、Bi、Ci

的初始猜想值，在最大迭代次数不变的情况下，初

始猜想值应尽量接近最佳拟合参数。在通过寻峰得

到物质谱峰个数 n 的同时，也可获得 LM 算法分析

所需要的初始值。本文中先对信号进行数值微分，

再用判断一阶导数过零点的方法确定信号的峰值位

置信息。 

3 实际样品的测量和处理结果 

通过 IMS 离子分离系统所产生的实际输入的

样品信号，采用快速傅立叶变换滤波算法处理，结

果如图 3、图 4。 
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图 3  原始信号 
Fig. 3  The original signals 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 4  滤波后信号比较 
Fig. 4  Signals after fitting 

可以看到，滤波不仅消除了高频噪声的抖动，

且信号的失真控制也很好，基本无峰位失真现象。

对滤波算法平滑去噪的信号进行寻峰，以确定后续

拟合计算需要的初值，峰值信息的确定和寻峰结果

如图 5 所示。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 5  滤波后信号的寻峰结果（谱峰个数 n=8） 
Fig. 5  Peak search of the signal after fitting (peaks=8) 

通过寻峰算法可快速而准确地得到所需要的峰

谱信息，并作为初始参数值。利用找到的拟合参数

初始值和经过平滑后的信号，通过 LM 算法最终得

到的拟合结果如图 6。其中浅色曲线为原始信号，

深色曲线为拟合结果。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 6  最终拟合结果 
Fig. 6  Final fitting results 

拟合的结果基本上能有效地还原出原始信号的

谱峰信息，并且从拟合曲线可以快速准确地得到各

物质谱峰的参数，实现测量的目的。 

4 结论 

本文利用虚拟仪器技术完成了对 IMS 技术中

的信号采集和处理。从实验采集运行的结果来看，

该系统可有效地运用于离子迁移率谱仪试验装置

中，对收集到的谱线信号进行有效的处理和分析，

且计算时间短、操作简单。近年来，虚拟仪器技术

在测控领域的发展飞速，成为数据采集和测量控制

开发环境应用最为广泛的技术之一，本文的研究结

果对于利用虚拟仪器技术在 IMS 项目上的开发和

应用将发挥前瞻性的作用，并且在设备小型化、减

少测量时间、最大限度地降低系统成本、增强系统

功能和灵活性、多样性等方面给现有的 IMS 技术带

来更大的提升空间，对于 IMS 今后的普及和发展将

起到重要的作用。 
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Application of an ion mobility spectrometer based on virtual instrument technology 
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Abstract  This paper presents the application of virtual instrument technology on an ion mobility spectrometer 

(IMS). By designing the data acquisition and processing system of IMS on LabVIEW platform, the ability of signal 

processing and real time measurement in practice has been improved. 
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