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基于基于 LabVIEWLabVIEW 的质谱与红外光谱信号的质谱与红外光谱信号
采集系统采集系统
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( 华南师范大学生物光子学研究院, 广东 广州 510631 )

摘 要::  针对实验室现有示波器存在集成性差、可扩展性不强等缺点，同时为了提高质谱信号采集效率和精度，设计

了一套基于LabVIEW的质谱与红外光谱信号采集系统。该数据采集系统依托LabVIEW 软件平台与CSE22G8数据

采集卡，并结合叠加平均去噪算法，实现了低信噪比背景下微弱质谱信号的实时采集与处理。此外，通过TCP通信协

议实现可调谐光学参量振荡器（OPO）的同步控制，使用户可以在采集质谱信号的同时获得相应的红外吸收光谱图。

测试表明，该系统的分辨率较实验室原有示波器提高一倍，采样点数可达每微秒2000个，波形重构能力显著提升，具

有较好的数据采集性能。
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AbstracAbstractt:: To address the shortcomings of the existing oscilloscope in laboratory, such as poor integration 

and weak scalability, and to improve the efficiency and accuracy of mass spectrum signal acquisition, a 

LabVIEW-based signal acquisition and processing system for mass spectrometry and infrared spectrum is 

designed. Based on the LabVIEW software platform and CSE22G8 data acquisition card, the designed 

system can realize real-time acquisition and processing of weak mass spectrometry signals under the 

background with low signal-to-noise ratio using the superimposed average denoising algorithm. In 

addition, the synchronous control of tunable optical parametric oscillator (OPO) is realized through TCP 

communication protocol, so that the user can obtain the corresponding infrared absorption spectrum 

while collecting mass spectrum signals. Tests show that the resolution of the system is doubled compared 

with the original oscilloscope in laboratory, the number of sampling points can reach 2000 per 
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microsecond, and the waveform reconstruction ability is significantly improved, indicating that the system 

has better data acquisition performance.

KKeyey  wordswords::  spectroscopy; data acquisition system; LabVIEW; superimposed average algorithm; mass 
spectrometry

0 引 言

近年来, 随着科技的不断进步, 在数据采集控制领域, 计算机技术、传感技术、网络技术都得到了飞速

发展[1]。然而, 传统仪器的工作对象单一, 且采用手动操作模式, 使其越来越不能满足日益复杂和变化多样的

仪器结构功能需求[2]。基于此时代背景, 虚拟仪器技术应运而生。虚拟仪器技术的本质特征就是"软件即仪

器", 用户可以通过自主编程来完成系统的相应设计, 从而实现不同的功能[3]。虚拟仪器成为数据采集控制领

域中一个关键的设计发展方向[4]。

目前, 国内大多数实验室仍然使用传统示波器作为数据采集的主要设备, 但是在某些特定的场景或者对

数据采集有较高要求的项目和实验, 示波器可能无法满足采集需求[5]。在此背景下, 本文设计了一种基于

LabVIEW的质谱与红外光谱信号采集系统。该系统依托LabVIEW软件平台和CSE22G8高速数据采集卡, 

可替代传统示波器实现数据的采集、处理以及存储等功能; 同时在该系统中应用了信号叠加平均算法以及

TCP通信协议, 实现了信号的去噪处理以及可调谐光学参量振荡器(OPO) 的同步控制。用户可以在复杂的

噪声环境中提取微弱的质谱峰信号, 同时生成相应的红外吸收光谱图, 再结合理论计算进行分子结构的研

究。使用该系统可以显著提高质谱与红外光谱信号的采集效率和采集精度。相比于传统示波器, 该系统具

有更好的集成性和可扩展性, 可满足各种复杂的采集需求。

1 信号叠加平均原理

噪声的处理方式有很多种, 如高斯低通滤波去噪算法、自适应滤波去噪算法等, 其中叠加平均去噪算法

是一种相对简单且高效的信号处理方法[6]。结合质谱信号及其噪声的特点, 本研究采用叠加平均去噪算法对

采集的质谱信号进行去噪处理, 从而实现在复杂的噪声背景下提取微弱的质谱峰信号。

设输入信号 f (t)是有用信号 s(t)与随机白噪声n(t)的合成, 由信号叠加原理可知

f (t)= s(t)+ n(t) ,  (1)

式中: s(t)为周期性信号或者可重复信号, 其功率为S; n(t) 为随机白噪声。由通信原理可知, 信道中白噪声一

般服从高斯分布, 也称为高斯白噪声[7], 其均值为0、方差为δ2, 功率谱密度服从均匀分布, 幅度分布服从高斯

分布, 根据高斯白噪声的性质可知该噪声的功率为δ2, 则输入信号的信噪比为

                         RSNin =
S

N in

=
S
δ2

, (2)

经过m次叠加平均后, 其输出信号为[8]

y(t)=
1
m∑k = 1

m

f (tk + iT)= s(t)+
1

m

- -----
n(t) , (3)

式中: T为多点平均扫描时间间隔, 且 0 < t £ T;  f ( tk + iT )为第 i点的第 k次样值; - -------
 n (t)为噪声信号有效值。可
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见, 输出信号经过信号叠加平均后有效值不变, 而噪声经过叠加后变为[8]

N(t)=
1
m∑k = 1

m

n(tk + iT)=
1

m

- -----
n(t), (4)

则输出信噪比变为[8]

RSNout =
s

Nout

=
s
δ2 m

=m
S
δ2

=mRSNin. (5)

由(5)式可知, 经过叠加平均算法处理后, 信号的信噪比显著提高。需要注意的是, 即使不断叠加也不能

无限提高信号的信噪比, 所以要选择一个合适的叠加次数, 这样既可以节省信号处理的时间, 又可以显著提

高信噪比。多次实验验证表明, 通常在采集质谱信号过程中将叠加次数设置为32次, 就可以在低信噪比背

景下提取到微弱的质谱峰信号。

2 数据采集系统总体方案

2.1 质谱信号采集

首先待测物质经过激光的电离而离子化, 其经过电场的加速后具有一定的速度, 再经过飞行时间质谱仪

到达另一侧的探测器, 最后通过测试探头将质谱信号传输至数据采集卡。信号传输到数据采集卡后首先进

行初始化, 待用户输入叠加次数以及设置相关采集参数后进行叠加去噪处理, 不断重复采集过程直到采集结

束, 最后生成质谱信号的数据文件并保存, 再经由Origin绘图软件绘制处理就可以得到待测物质的质谱信

号图。

2.2 OPO系统同步控制

用户输入的控制指令 (设置扫描模式、扫描开始位置、扫描结束位置、扫描速度等) 通过LabVIEW中

的TCP数据传输模块传送至数据采集卡, 再经过TCP通信协议实现与Laser Vision Motor Controls的通信。

待控制指令被执行, 完成红外扫描的相关设置后, 最终生成指定波段内特定扫描速度的红外吸收光谱图。图

1为数据采集系统流程图。

图1　 数据采集系统流程图

Fig. 1　 Flow chart of the data acquisition system      
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2.2.1　OPO系统光路图

OPO系统的振荡器采用Nd:YAG激光器产生的1064 nm光作为泵浦光源, 通过KTP晶体产生种子光后, 

再通过多个KTA晶体进行放大, 输出的激光波长范围可以覆盖2500～4500 cm-1的红外光[9]。此波长范围可

覆盖有机分子的烃基、巯基等基团的伸缩振动区域。由此方法得到的红外光单脉冲能量约为3～10 mJ, 分

辨率可达1 cm-1。OPO系统光路图如图2所示。

图2　 OPO系统光路图

Fig. 2　 Optical path diagram of OPO system

2.2.2　OPO系统运动控制原理

OPO系统内置参数转换器, 用于接收并转换计算机程序传递过来的参数, 同时搭载了高度集成的数字信

号处理器 (DSP), 用于驱动系统内控制 OPO 和 OPA 晶体的直流伺服电机。用户可以通过基于 Microsoft 

Windows的程序控制电机的运转, 通过设置各个电机的运转速度和运转方向等参数实现不同波长的输出。

此外还可以发送TELLSTAT指令获取系统返回的一组二进制数字, 再通过参数对照表就可以得出各电机的

运动状态。

3 基于LabVIEW的数据采集系统软件设计

3.1 数据采集系统前面板

前面板如图3所示, 其操作界面主要分为四个部分: 1) 波形显示: 用于显示质谱信号的原始波形以及经

过叠加平均算法处理后的波形, 用户可根据实验需求设置合适的叠加次数, 同时可以实时观测质谱信号的最

大值和最小值, 也可以根据需求进行波形的倒置处理; 2) 参数配置: 用于数据采集相关参数的设置, 主要分为

采集参数(采样率、采样点数等)、通道参数(电压幅值范围、输入阻抗等)以及触发参数(触发方式、触发等

级等)设置; 3) OPO系统同步控制: 用户根据实验需求输入下位机 IP地址、端口、电机运转速度以及扫描波

长等参数, 实现指定波段内的红外扫描; 4) 积分: 实现了对处理后的质谱信号的积分运算, 用户可以根据需求

输入若干个积分区间, 在每个积分区间内对特定的质谱峰信号进行积分运算, 并生成记录积分变化趋势的曲

线图, 即红外吸收光谱图。

3.2 数据采集系统程序框图

3.2.1　参数配置

该模块主要由三个部分构成: 通道参数配置、采集参数配置以及触发参数配置。其编程思想是将设置
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参数以文本或者属性节点的形式捆绑成簇, 再将含有参数的簇元素创建为数组, 实现采集参数 (采样率、采

样点数等)、通道参数 (电压幅值范围、输入阻抗等) 以及触发参数 (触发方式、触发等级) 的设置, 程序框

图如图4～6所示。

图3　 数据采集系统前面板

Fig. 3　 Front panel of data acquisition system

图4　 通道参数配置

Fig. 4　 Setting of channel parameters

图5　 触发参数配置

Fig. 5　 Setting of trigger parameters
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图6　 采集参数配置

Fig. 6　 Setting of acquisition parameters

3.2.2　OPO系统同步控制

该模块实现了数据采集系统通过TCP通信协议向下位机自带的控制软件Laser Vision Motor Controls发

送指令。其由循环结构和条件结构组成, 其中外部循环控制程序的整体运行, 内部循环实时获取当前波长数

据, 并判断目标波长与当前波长的绝对值之差是否小于0.01, 若条件成立则向OPO系统发送停止命令; 条件

结构用于判定用户是否按下 send按键, 按键触发时, 通过TCP通信模块向下位机发送控制指令(如 goto、

setspd等), 从而实现OPO系统的同步控制功能, 程序框图如图7所示。

图7　 OPO系统控制模块

Fig. 7　 Control module of OPO system

3.2.3　信号处理

信号处理模块由若干顺序结构和条件结构组成, 其外部嵌套了一层循环结构。外部的循环结构控制该

模块的运行, 内部的顺序结构保证了程序流的执行顺序。第一帧的条件结构判定叠加次数是否为0, 若条件

成立则开始新一轮叠加处理; 第二帧的条件结构判断目前的叠加次数是否等于需要的叠加次数, 若相等则进

行信号平均处理。通过积分函数对叠加后的波形在指定区间内进行积分, 并生成相应的积分曲线图, 最后输

出数据文件进行存储, 程序框图如图8所示, 信号处理流程图如图9所示。
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图8　 信号处理模块

Fig. 8　 Module of signal processing

图9　 信号处理流程图

Fig. 9　 Flow chart of signal processing

4 实验验证

为了验证叠加平均算法及该系统在质谱以及红外光谱信号采集处理过程中的性能, 利用丙烯腈(AN)和

甲醇(MEOH)作为试样分子进行实验。本实验的具体步骤是将氦气作为载气经过鼓泡法带走自由挥发的液

体样品, 形成气体混合物, 再经过脉冲阀, 在绝热膨胀的作用下形成低温的超音速分子束, 进入真空腔产生混

合团簇。随后包含混合团簇的分子束进入质谱仪的反应区, 被118 nm的真空紫外光电离[10]。最后对阳离子

团簇进行质量选择, 并用微通道板(MCP)进行收集, 再传输至数据采集设备进行数据的采集与处理。

为了对比实验室现有示波器与采集系统的性能优劣, 用安捷伦公司生产的DSO5032A示波器与该数据

采集系统在同一时间段内进行质谱信号的采集。DSO5032A示波器与CSE22G8数据采集卡的最高采样率、

存储深度、带宽等主要参数对比如表1所示。

4.1 信号叠加平均算法验证

图10是未经处理的丙烯腈和甲醇阳离子的质谱信号图, 可以发现该质谱信号信噪比较低, 许多微弱的

质谱峰信号都被噪声掩埋, 从而无法准确分辨出质谱峰信号的位置以及特征。图11是经过叠加平均处理后

的丙烯腈和甲醇阳离子的质谱图, 图中标注了各个质谱峰对应的团簇, 可以发现经过叠加平均去噪算法处理
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后信噪比均有显著提升, 且示波器和采集系统均能在复杂的噪声环境下提取到微弱的质谱峰信号。为进一

步分析性能差异, 进行了分辨率和采样点数的对比。

表1　参数对比

Table 1　Parameter comparison

Main parameters

Maximum sampling rate/(GSa·s-1)
Storage depth /pts
Bandwidth /MHz

Number of channels
Manufacturer

DSO5032A

2

10000

300

2

Agilent

CSE22G8

2

260000

500

2

GaGe

4.2 性能对比

4.2.1　分辨率

分辨率是衡量测试系统优劣的有效指标之一, 图12为示波器与数据采集系统分别采集的质谱信号分辨

率对比图。选取22 μs 附近的质谱信号峰并计算其半峰宽, 得出示波器和数据采集系统所采集的信号半峰

宽分别为96 ns和44 ns。再根据半峰宽与分辨率的关系计算示波器和数据采集系统的分辨率, 结果分别为

110和240。由此可知, 数据采集系统的分辨率远高于示波器, 而分辨率是影响质谱信号质量的关键因素之

一, 所以对于分辨率要求较高的实验, 应优先考虑使用数据采集系统。

图12　 分辨率对比

Fig. 12　 Resolution comparison

图10　 原始信号

Fig. 10　 Original signal

图11　 经过处理的信号

Fig. 11　 Processed signal
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4.2.2　采样点数

由示波器的相关理论可知, 采集存储器是示波器的重要组成部分, 而存储深度是评价存储器的关键指标

之一。存储深度与采样率成正比, 理论上存储深度越大, 示波器的采样率就越高, 可捕获的时间波形也越长。

图 13为采样点数对比图, 由图可见数据采集系统的采样点数远大于示波器, 说明其采样率远大于示波器。

由于示波器采用基于CPU架构的设计模式, 导致其在实时获取并处理信号的过程中为了快速更新保持响应

而舍弃了存储深度, 从而降低了采样率。而数据采集卡的设计模式使其可以兼顾高速率响应和高存储深度, 

计算可知, 数据采集系统对于时间长度在130 μs 以内的数据都可以保持最高2 GSa/s的采样速率, 足以满足

大多数采集需求。

图13　 采样点数对比

Fig. 13　 Comparison of sampling points

4.3 红外吸收光谱图

图 14为丙烯腈和甲醇阳离子的红外吸收光谱图, 其由数据采集系统积分模块导出的数据文件经过

Origin绘制而成, 记录了待测物质在不同波长红外射线照射下质谱峰信号的积分值变化趋势[11]。其原理是利

用一束不同波长的红外射线照射物质的分子, 某些特定波长的红外射线被吸收, 能量发生变化, 从而形成该

分子的红外吸收光谱[12, 13]。由图14可见, 在波数3049、3507、3631 cm-1附近均存在明显的吸收峰。根据红

外吸收光谱理论, 3049 cm-1附近的吸收峰与CH键的伸缩振动有关。参考 (CH3OH)2
+ 和 (CH3OH)3

+ 中游离OH

键的伸缩带位置[14], 可知3631 cm-1附近的吸收峰是由游离的OH键的伸缩振动产生的。根据CH3CNH+中NH

键的伸缩带位置[15], 可知3507 cm-1附近的吸收峰是由NH键的伸缩振动产生的。

图14　 红外吸收光谱图

Fig. 14　 Infrared absorption spectrum
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5 结 论

介绍了基于LabVIEW实现的质谱与红外光谱的数据采集系统, 该系统通过叠加平均去噪算法进行去噪

处理, 实现了复杂噪声环境中微弱质谱信号的提取, 同时通过编写通信模块控制OPO系统, 使该系统可以在

采集质谱信号的同时生成对应的红外吸收光谱图。以甲醇和丙烯腈阳离子作为试样分子进行了实验验证, 

测试表明, 该数据采集系统在采集效率和采集精度方面均得到了显著提升, 与传统示波器相比, 其具有采样

率更高、存储深度更大、分辨率更高的特点, 可满足各类数据采集的需求, 具有比较广阔的应用前景。
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