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요  약

질량 분석기의 질량 스펙트럼에서 높은 피크값을 갖는 스펙트럼에 인접한 낮은 피크값의 스펙트럼은 서로 연결되

어 분리가 어렵다. 이러한 스펙트럼간 겹칩은 질량 스펙트럼의 검출 성능과 해상도를 저하시키는 원인이 된다. 본 논

문에서는 잔류 가스 분석기의 질량 스펙트럼 검출 성능과 피크값의 정확도를 향상시키는 방법을 제안한다. 이온 신

호블록의 특성에 따른 유형 판별과 피크위치오차에 대한 사전 보정은 인접한 스펙트럼에 연결된 낮은 피크값의 스펙

트럼 분리 및 검출할 수 있다. 제안된 방법의 성능을 확인하기 위해 질량분석기에서 얻은 실제 이온 신호를 사용하여 

제안한 방법과 기존 방법을 비교하였다.

ABSTRACT

In the mass spectrum of the mass spectrometer, the spectrum of the low peak adjacent to the spectrum having the high 
peak value is connected to each other and thus the separation is difficult. This inter-spectral overlap causes degradation 
of the mass spectral detection performance and resolution. In this paper, we propose a method to improve the mass 
spectrum detection performance and peak accuracy of residual gas analyzer. The type discrimination according to the 
characteristics of the ion signal block and the pre-correction for the peak position error can separate and detect the 
spectrum of the low peak connected to the adjacent spectra. To verify the performance of the proposed method, we 
compared the proposed method with the conventional method in simulations using actual ion signals obtained from the 
mass spectrometer under development.
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Ⅰ. 서  론

높은 에너지로 가속된 전자를 기체 상태의 시료분자

에 충돌시켜 분리된 이온을 질량 대 전하의 비(m/z)로 

측정함으로써 시료의 화학적 조성비를 분석하는 질량

분석기(mass spectrometer)는 생물학, 화학, 물리학, 임
상의학 등 다양한 분야에서 활용되고 있다[1-4]. 이러한 

질량분석기는 분석 성능의 향상을 위해 가스크로마토

그래프(GC; gas chromatograph)와 결합하여 사용한다. 
최근 질량분석기의 국산화 개발을 위해 측정 데이터 

의 품질 개선을 위한 잡음제거, 질량 스펙트럼의 검출 

성능 및 해상도 개선을 위한 노력이 활발히 시도되고 있

다[5-7]. [5-7]에서는 취득 데이터에 대한 1차 및 2차 피

팅 곡선의 기울기를 이용하여 질량 스펙트럼의 고유 특

성을 만족하는 유효 이온신호를 선택함으로써 잡음 제

거된 질량 스펙트럼을 검출하였다. 또한 질량 스펙트럼 

검출 후 피크위치가 해당 질량지수( [amu])에 정합되

지 않는 피크위치오차(PPE; peak position error)를 보정

함으로써 질량 스펙트럼의 해상도를 개선하였다. 그러

나 높은 피크값을 갖는 스펙트럼이 인접한 스펙트럼과 

연결되는 현상으로 스펙트럼간 분리 검출에 어려움이 

있으며, 검출된 스펙트럼의 피크 정밀도(peak accuracy)
가 저하되는 단점이 있다.

본 논문에서는 [6]의 개선된 버전으로 높은 피크값을 

갖는 질량 스펙트럼에 인접한 낮은 수준의 피크값을 갖

는 스펙트럼의 검출 성능을 개선하는 방법을 제안한다. 
제안한 방법은 질량지수별 이온신호블록에 대한 2차 피

팅을 통한 이온신호블록의 특성에 따른 유형 분류와 유

형별 PPE의 사전 보정과 피크값을 추정함으로써 검출 

성능을 개선할 수 있다. 개발 중인 장비로부터 수집한 

데이터를 이용한 컴퓨터 시뮬레이션을 통해 제안한 방

법의 성능을 확인하였다. 질량분석기 개발에 필요한 관

련 핵심 기술은 장비 제조사의 고유자산으로 논문, 지적

재산권 등을 통해 공개되어 있지 않아 [6]의 검출 성능

과 비교를 통해 제안한 방법의 유효성을 평가하였다. 

Ⅱ. 기존의 스펙트럼 검출 방법

그림 1은 [6]에서 제안한 알고리즘의 흐름도이다. 
Step1에서 알고리즘에서 사용되는 다양한 파라미터의 

초기화와 가우시안(Gaussian) 특성의 배경잡음 제거를 

위해 최빈값(mode) 추정을 통한 임계값(threshold value)
을 설정한다. Step2는 배경잡음, 임펄스 잡음, 정상적인 

스펙트럼을 구성하기에 부족한 이온 신호에 해당하는 

잡음 등을 제거하기 위한 전처리과정이다. Step3은 정상

적인 질량 스펙트럼의 특성을 확인하기 위해 임의의 질

량지수의 스펙트럼을 구성하는 이온신호들을 요소

(element)로 하는 이온신호블록의 구성 및 그의 좌, 우, 
중앙에 해당하는 서브블록들로 분할하는 단계이다. 
Step4는 1차 및 2차 피팅기반의 무효 이온신호(잡음) 제
거를 통한 유효 이온신호블록 검출 단계이다. Step5는 

유효 이온신호블록에 존재하는 피크위치오차(PPE)를 

보정하고, PPE가 보정된 유효 이온신호블록의 최대값

을 해당 스펙트럼의 피크값으로 결정하는 단계이다. 
Step6는 잡음제거 및 PPE 보정된 유효 이온신호블록에 

대한 2차 피팅곡선(fitted curve)을 이용하여 최종 질량 

스펙트럼을 재형성하는 단계이다.
그림 2는 대표적 온실가스 중 하나인 육플루오린황 

(SF6) 가스에 대한 기존 방법의 주요 단계별 결과를 보

이고 있다. 센서로부터 검출한 이온신호의 디지털데이

터로의 변환에서 사용한 샘플링율(질량지수당 샘플수, 
  )은   을 사용하였

다. 그림 2(a)는 질량지수 ≤ ≤ 의 범위에서 입

력으로 사용한 SF6의 각 질량지수별 이온신호블록과 

최빈값 추정으로 설정한 임계값을 보이고 있다. 그림 

2(b)는 전처리 잡음제거, 유효 이온신호블록 검출, 그리

고 PPE가 보정된 각 질량지수별 이온신호블록의 결과

Fig. 1 Algorithm flowchart of the conventional method [6]
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이다. 그림 2(c)는 2차 피팅곡선에 의해 재형성된 최종 

질량 스펙트럼이다. 그림 2(a)에서 질량지수  의 스

펙트럼은 ≤ ≤  구간에 해당하는 이온신호

들로 구성된다. 이때   의 스펙트럼은 상대적으로 

큰 피크값을 갖는 인접  의 스펙트럼 또는   

의 스펙트럼을 구성하는 이온신호들이 유입될 수 있다. 
따라서 그림 2(b)의 결과와 같이 유효 이온신호블록 검

출단계(그림 1의 Step4)에서   스펙트럼의 우측 서

브블록(≤ ≤ )에 해당하는 이온신호의 일부가 

  의 이온신호블록에 포함된다. 따라서 그림 2(c)
와 같이 PPE 추정 및 최대값 추정(그림1 Step5) 시 오류

가 발생하여 질량 스펙트럼의 피크값이 실제보다 높은 

수준으로 나타나는 오류가 발생한다.
본론은 필요에 따라 3-4 개의 장으로 편집할 수 있습

니다. 본문의 제목은 장, 절, 부절에 따라 번호를 구분합

니다.

Ⅲ. 제안한 스펙트럼 검출 성능 개선 방법

기존 방법[6]에서 인접한 높은 피크값의 스펙트럼에 

의한 문제는 유효 이온신호블록을 검출하기 전에 피크

위치오차에 대한 사전 보정과 피크값 결정 시점 및 방법

의 개선을 통해 해결할 수 있다. [6]에서 질량지수별 

개의 이온신호들로 구성되는 이온신호블록과 이

온신호블록의 좌, 우, 중앙에 해당하는 이온신호들로 분

할(segmentation)된 서브블록은 다음과 같이 쓸 수 있다.

    ⋯  
 (1)

   ⋯  
 (2)

    ⋯   (3)

  ⋯  (4)

여기서 질량지수 는 정수로 디지털 데이터로 변환

된 이온신호의 샘플지수(sample index) 과 샘플링율 

에 대해 이다. 
식 (1)의 이온신호블록 는 임의의 질량지수 의 질

량 스펙트럼에 해당하는 이온신호들로 구성된다. 이 질

량 스펙트럼이 잡음이 아닌 정상적인 이온신호들로 이

루어져 있다면 의 2차 피팅 결과는 그림 3(a)와 같이 

Fig. 2 Results of the main steps in the conventional 
method

Fig. 3 Linear and quadratic fitting characteristics for 
ideal mass spectrum and noise
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위로 볼록한 2차 곡선의 형태이므로 기울기에 해당하는 

최고차항은 음의 부호를 갖게 된다. 만약 PPE가 발생하

지 않은 이상적인 상황이라면 피팅 곡선(fitted curve)의 

최댓값은 이온신호블록 의 정중앙에 위치할 것이다. 

반면 큰 PPE가 발생했다면 피팅 곡선의 최댓값은 더 이

상 이온신호블록 내 임의의 위치에 있다고 할 수 없

다. 따라서 스펙트럼 피크의 정밀도를 확보하기 위해서

는 이러한 PPE의 보정과 보정된 스펙트럼에서 피크값

(peak value)을 추정할 필요가 있다. 이를 위해 제안한 

방법에서는 대상으로 하는 질량지수 의 스펙트럼에 인

접한 좌, 우측 스펙트럼을 구성하는 이온신호들이 포함

된 확대 이온신호블록()을 사용한다. 제안한 방법의 

확대 이온신호블록과 그의 서브블록들은 다음과 같이 

표현된다.

 ⋯

 
(5)

  ⋯  (6) 
 ⋯

 
(7)

    ⋯  
 (8)

식 (5)의 확대 이온신호블록 은 식 (1)의 질량지수 

의 스펙트럼을 구성하는 이온신호블록 에 양쪽 끝

에 인접한 질량지수  및 의 스펙트럼을 구성

하는 이온신호들이 추가된 신호블록이다. PPE가 클 경

우 보정 시 인접 스펙트럼으로 이동된 이온신호의 확보

를 위해 는 질량지수 에 해당하는 이온신호블록 

와 좌, 우측에 인접한 질량지수인 과 의 이

온신호블록 의 오른쪽 절반과 의 왼쪽 절반의 

이온신호들이 추가된 확대 이온신호블록이다. 만약 질

량지수 과 에서 스펙트럼이 존재하지 않을 경

우, 이온신호블록 와 는 모두 최솟값

()로 구성되므로 확대 이온신호블록 의 2

차 피팅 결과는 그림 3(a)와 유사한 위로 볼록한 2차 곡

선의 형태를 갖게 되며, 피팅 곡선의 최댓값과 이에 해

당하는 PPE를 구할 수 있다. 그러나  또는 에

서 스펙트럼이 존재할 경우, 와 를 구성하는 

이온신호들의 크기에 따라 의 2차 피팅 결과는 이 

정상적인 스펙트럼에 해당하는 이온신호들로 구성되어 

있더라도 위로 볼록한 2차 곡선의 형태가 아닐 수도 있

다. 따라서 식 (5)의 확대 이온 신호블록에 대한 2차 피

팅 결과와 식 (6) ~ 식 (8)의 각 서브블록에 대한 2차 피

팅 결과를 함께 고려할 필요가 있다. 임의의 질량지수 

의 스펙트럼을 구성하는 이온신호들의 PPE 및 피크값 

추정을 위해 먼저 표 1 조건을 사용하여 확대 이온신호

블록의 유형을 판별한다.

Type
Slope sign of the 2nd fitted curve for 

each signal block Key Features
   

NNNN - - - - NSS, HMP

NZNN - 0 - - NLS, HMP, 
RSS

NNNZ - - - 0 NRS, HMP, 
LSS

NPNP - + or 0 - + or 0 BAS, LMP, 
NSS

NPNN - + or 0 - - LSE, RSS

NNNP - - - + or 0 RSE, LSS

NZPN - 0 + - NLS, RSS

NNPZ - - + 0 NRS, LSS

NETC - x x x ARD

PZXP + 0 x + OSR

PPXZ + + x 0 OSL

PETC + + x + OSB, ADR

※ - : negative, + : positive, 0 : zero, x : don’t care
※Description of the characteristics

NLS : adjacent left spectrum not present
NRS : adjacent right spectrum not present
BAS : both adjacent spectra are present
LSE : adjacent left spectrum exists
RSE : adjacent right spectrum exists
NSS : no or small peak position error 
LSS : spectrum shifted to the left
RSS : spectrum shifted to the right
HMP : high major peak
LMP : low major peak
OSL : overlapping adjacent left spectrum with large peak
OSR : overlapping adjacent right spectrum with large peak
OSB : overlapping adjacent right and right spectrum with 

large peak
ADR : additional determination required

Table. 1 Type and features of signal block corresponding 
to mass index by quadratic curve fitting results
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확대 이온신호블록 의 유형 판별 후 PPE 결정 및 

피크값을 추정하기 위해서는 내 유입된 인접 스펙

트럼의 이온신호를 제외할 필요가 있다. 그러므로 각 유

형별 주요 특징(key feature)에 따라 질량지수 에 해당

하는 이온신호들을 선택하여 이에 대한 2차 피팅을 수

행하여 PPE 결정 및 피크값을 추정하게 된다. 표 2는 

PPE 보정을 위한 2차 피팅에 사용할 유형별 선택된 이

온신호들을 나타내고 있다. 

Type Selected ion signals for PPE Pre-Correction

NNNN         ⋯    

NZNN         ⋯    

NNNZ         ⋯    

NPNP         ⋯    

NPNN         ⋯    

NNNP         ⋯    

NZPN       ⋯    

NNPZ         ⋯   

NETC No PPE Pre-Correction

PZXP No PPE Pre-Correction

PPXZ No PPE Pre-Correction

PETC
      ⋯

    

Table. 2 Selected ion signals for pre-correction of peak 
position error

PPE의 보정을 위해 먼저 선택된 이온신호들에 대한 

2차 피팅 곡선(fitted curve)의 최대값에 해당하는 질량

지수 위치로부터 PPE는 다음과 같이 구할 수 있다.

  max (9)

여기서 은 질량지수 에서 질량 스펙트럼의 중앙

에 해당하는 샘플 인덱스이며, max는 2차 피팅 곡선의 

최댓값에 해당하는 샘플지수이다.
식 (9)의 PPE가 샘플링 수()의 %(≤ )

를 초과할 경우, PPE는 으로 제한한다. 
여기서 는 샘플링 수 대비 최대 보정 가능한 PPE 비율

로서 실험에서는   을 사용하였다. PPE가 보정된 

확대 이온신호블록으로부터 식 (1)의 이온신호블록 

을 다음과 같이 쓸 수 있다.

     ⋯
  



(10)

질량 스펙트럼의 피크값은 식 (10)의 PPE가 보정된 

확대 이온신호블록 의 이온신호들 중 최댓값으로 선

택된다. 

 max (11)

여기서 max⋅는 최댓값을 구하는 함수이다.
식 (10)의 이온신호블록은 인접 스펙트럼을 고려한 

거시적 측면에서의 PPE가 보정된 이온신호블록이므로 

인접 스펙트럼과 분리되지 않았거나 전처리 과정에서 

제거되지 잡음으로 인해 이온신호블록 내 유효 이온신

호의 선택적 분리가 필요하다. 이러한 문제를 해결하기 

위해 [6]의 방법을 개선하여 사용하였다. 식 (10)의 

 길이의 이온신호블록을 중앙의 신호 을 포

함한 왼쪽 개 신호로 이루어지는 좌측 서브블록 

, 중앙 신호를 중심으로 좌우 개씩 총 개 신

호로 이루어지는 중앙 서브블록 , 중앙 신호를 포함

한 오른쪽 개 신호로 구성되는 우측 서브블록 

으로 나눈다. 분할 된 각각의 서브블록을 식 (12) ～

식 (14)와 같이 표현할 수 있다.

    ⋯  
 (12)

  ⋯ 
 (13)

    ⋯  
 (14)

여기서 ⋅는 PPE가 보정된 이온신호블록 의 

요소신호(element signal)이다.

그림 3에서 정상적인 이온신호블록의 경우, 의 중

앙신호 을 기준으로 한 좌우측 서브블록은 각각 

선형 근사 직선(linear approximated straight line)의 기

울기가 양(positive)과 음(negative)의 기울기를 갖게 된

다. 또한 중앙 서브블록은 인접 스펙트럼과 분리되지 않

을 경우 양 또는 음의 기울기를 갖는다. 따라서 각 서브

블록의 선형 근사의 결과인 직선의 기울기로부터 신호

블록의 요소신호들이 지속적으로 증가 또는 감소하는

지 판별할 수 있다. 이러한 요소신호들의 지속적 증가 



피크위치오차 사전 보정을 통한 질량 스펙트럼 검출 성능 개선

671

또는 감소를 확인하는 이유는 잡음 또는 잡음은 아니지

만 판정하고자 하는 질량지수에 해당하지 않은 인접 질

량지수에 해당하는 신호들이 신호블록 내로 이동(shift)
되어 유입되었을 때 발생하는 스펙트럼 판별 오류를 줄

이기 위함이다. 식(10)과 식(12) ~ 식(14)의 서브블록에 

대해 정상적인 이온신호블록들이 갖는 그림 3의 특성을 

이용하여 식 (10)의 이온신호블록에서 유효한 요소신호

를 부분적으로 선택한 후 잡음과 스펙트럼의 판별을 수

행한다. 검출된 이온신호의 신호대잡음비(SNR)가 크거

나 피크 위치 이동에 의한 오차가 작은 경우 수집 데이

터 품질이 양호하기 때문에 식 (10)의 이온신호블록에 

대한 2차 피팅 곡선의 기울기만을 이용하여도 잡음과 

정상적인 스펙트럼 판별이 가능하다[6]. 그러나 수집된 

데이터의 품질이 나쁜 경우를 위해 다음과 같이 보다 효

과적인 판별 기준을 적용할 필요가 있다. 이온신호블록

의 각 서브블록에 대한 2차 피팅 곡선의 기울기를 

 , 라 하면, 각 서브블록에 대한 

2차 피팅결과를 이용하여 이온신호블록의 특성을 다음

과 같은 구분할 수 있다.

     &    (15)

   
 ≥ &   

    &  ≥

(16)

   ≥ &  ≥ (17)

식 (15)는 식 (10)의 신호블록 내 인접 스펙트럼에 해

당하는 무효 요소신호가 적게 유입된 경우, 식 (16)은 서

브블록 내 인접 스펙트럼에 해당하는 무효 요소 신호가 

다수 유입된 경우, 그리고 식 (17)은 신호블록이 잡음으

로 이루어져 있거나 또는 피치 위치 이동 및 인접 스펙

트럼과 분리되지 않은 정도가 큰 경우를 의미한다. 각 

경우에 대해 각 서브블록에 대한 1차 피팅결과(그림 

3(b)의 선형 근사 직선의 기울기)를 추가적으로 사용하

여 무효 요소신호를 제거한다. 식 (12) ~ 식 (14)의 서브

블록에 대한 선형 근사 직선의 기울기를  , 

 , 라 정의하고 각 서브블록에 

대한 1차 피팅 조건을 다음과 같이 구분한다.

  








   &
  &

  

   &
  

(18)

  








   &
  &

  

   &
  

(19)

    &
   (20)

     &
   (21)

    &
    (22)

   (23)

Cases Logical conditions

case1 ch1 & cd3 

case2 ch1 & (cd1(a) || cd2(a))

case3 ch2(a) & cd2(b)

case4 ch2(b) & cd1(b)

case5 ch3 & (cd1 || cd2)

case6 ch2(a) & cd4(b)

case7 ch2(b) & cd5

otherwise otherwise

Table. 3 Condition for eliminating the invalid element 
signal of the signal block

식 (18)은 신호블록의 요소신호들은 지속적으로 감

소, 식 (19)는 요소신호들은 지속적으로 증가함을 의미

하며, 식 (20)은 정상적인 이온신호가 가질 수 있는 조건

이다. 식 (21)과 식 (22)는 좌측 또는 우측의 한쪽 서브블

록의 요소신호들이 모두 매우 작고 비슷한 값을 갖는 잡

음일 경우이거나, 신호블록 길이의 1/2에 해당하는 피크 

위치 이동이 발생한 경우로 볼 수 있다. 식 (18)과 식 

(19)의 조건을 만족하는 상황에서 각 신호블록의 요소

신호(샘플신호)가 연속적으로 증가 또는 감소하는 샘플 

수가 이상이면 신호블록을 구성하는 요소신호 중 

일부신호는 무효신호로 간주하여 제거된다. 이와 같은 

신호블록의 조정을 수행함에 있어 신호블록 내 유입된 

무효신호의 정도에 따라 제거되는 요소샘플 수는 다르

며, 표 3의 무효 이온신호 제거 조건(case1 ~ case7)에 의

해 식 (24)와 같이 제거된다. 
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  







  
        
         
         
         

      
  ⋯    
 ⋯      
∀   

(24)

식 (24)와 같이 잡음 또는 인접 스펙트럼의 간섭에 해

당하는 무효 요소신호를 제거함으로써 해당 질량지수

에서의 유효 이온신호로 이루어지는 유효 이온신호블

록을 얻을 수 있다. 그러나 피크 위치의 이동에 의한 오

차가 존재할 수 있으므로 마지막 피크위치오차의 보정

이 필요하다. 피팅 곡선 최댓값의 샘플신호 인덱스가 

라면 해당 신호블록의 피크위치오차는  

로 우측으로 피크의 위치가 이동된 것이므로 왼쪽으

로 만큼의 보정을 통해 정확한 피크 위치를 갖는 질

량 스펙트럼을 얻을 수 있다. 또한 피크위치가 보정된 

유효 이온신호블록의 최댓값으로부터 해당 질량 스펙

트럼의 피크값을 구할 수 있다.

Ⅳ. 컴퓨터 시뮬레이션

질량 스펙트럼의 피크 정밀도 개선 성능을 확인하기 

위해 개발 중인 질량분석기에 대표적 온실가스 중 하나

인 육플루오린황 (SF6) 가스를 주입하고 취득한 그림 4
의 이온신호를 입력으로 컴퓨터 시뮬레이션을 수행하

였다. 그림 4에서 질량지수  과  의 스펙트

럼은 좌우측의 높은 피크값을 갖는 스펙트럼들 사이의 

낮은 피크값을 갖는 스펙트럼으로 인접 스펙트럼과의 

분리가 이루어지지 않은 것을 알 수 있다. 그림 5는 그림 

4의  에서 인접한 높은 피크값과 연결된 낮은 피

크값을 갖는 스펙트럼에 대한 기존방법의 결과를 보이

고 있다. 그림 5(a)는   의 스펙트럼에 해당하는 식 

(1)의 이온신호블록과 그의 서브블록의 구성이다. 그림 

5(b)는 1차 및 2차 피팅결과를 사용하여 무효 이온신호

가 제거된 유효 이온신호블록이다. 기존 방법의 무효 이

온신호 제거 조건에 따라 좌측 끝 2개의 이온신호들이 

으로 처리(제거)되었다. 그림 5(c)는 유효 이

온신호블록에 대한 2차 피팅곡선(fitted curve) 및 피팅

곡선의 최댓값과 피크위치오차를 나타내고 있다. 피팅

곡선의 최댓값은   에 위치하므로 식 (9)에 의해 

추정된 피크위치오차는  (좌측으로 이동된 

피크위치오차 발생)이다. 이때 피크위치오차의 추정에

서 유효 이온신호블록의 최대값 위치가 아닌 2차 피팅

곡선의 최댓값 위치를 사용하는 이유는 유효 이온신호

블록내 최댓값이 동일한 다수의 이온신호들이 존재할 

경우 평균적인 피크위치오차를 추정하기 위함이다. 그
림 5(d)는 추정된 피크위치오차에 대한 보정으로 우측

으로 2샘플만큼 이동시킨 결과이다. 이때 좌측 끝의 이

온신호는 이동된 샘플 수만큼 이 채워지며, 
보정 완료 후 인접 스펙트럼과의 분리를 위해 이온신호

블록의 양끝 이온신호가 으로 처리된다. 

Fig. 4 Ion signals of SF6 as input

Fig. 5 Configuration of signal blocks, PPE pre-correction, 
and result of the estimated Peak in the conventional 
method ( )
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그림 6은   의 스펙트럼에 대한 제안한 방법의 

결과를 보이고 있다. 그림 6(a)는 식 (5) ~ 식 (8)의 확대 

이온신호 블록과 그의 분할된 서브블록들의 구성과 표 

1을 통해 판별된 신호블록 유형(PETC)을 나타내고 있

다. 그림 6(b)는 표 2에 제시한 피크위치오차의 사전 보

정을 위해 선택된 이온신호들을 보이고 있다. 또한 이 

이온신호들에 대한 2차 피팅곡선(fitted curve) 및 피팅

곡선의 최댓값과 피크위치오차를 나타내고 있다. 피팅

곡선의 최댓값이  에 위치하므로 식 (9)의 

 (우측으로 1만큼 피크위치오차 발생)이

다. 그림 6(c)는 피크위치오차에 대한 사전 보정처리가 

완료된 식(10)의 유효 이온신호블록()을 보이고 있다. 

그림 5(c)에서 추정된 PPE와 비교하였을 때 이온신호블

록에 대한 표 1의 유형 판별을 통해 선택된 이온신호들

(표 2)을 이용한 PPE 추정이 보다 효과적임을 알 수 있

다. 그림 6(d)는 PPE 사전 보정과 무효 이온신호 제거된 

유효 이온신호블록에 대한 최종 PPE(기존 방법에서 그

림 1의 Step5에 해당)를 추정한 결과이다. 제안한 방법

에서는 PPE 사전 보정에 의해 최종 PPE 추정값은 기존 

방법에 비해 작은 범위(대체적으로 ≤ )에서 나

타난다. 그림 6(e)는 잡음제거 및 피크위치오차의 보정

이 완료된 최종 유효 이온신호블록이다.
그림 7은 기존 방법과 제안한 방법의 질량 스펙트럼

의 검출 성능을 비교한 결과이다. 그림 7(a)에서   

와   의 스펙트럼들은 모두 인접한     그
리고    의 높은 피크값을 갖는 스펙트럼으

로 인하여 완전한 스펙트럼으로 분리되지 않았다. 그림 

7(b)의 기존 방법의 결과에서  와   의 스펙

트럼 모두 인접한 스펙트럼의 이온신호가 유입되는 간

섭으로 피크값 결정에 오류가 있다. 반면 그림 7(c)는 제

안한 방법의 결과로 이온신호블록의 유형 판별에 기반

한 피크위치오차 사전 보정을 통해 질량 스펙트럼의 효

과적인 분리, 검출이 이루어졌음을 확인할 수 있다.

Fig. 7 The mass spectrum of SF6 improved by the 
proposed method, 
(a) ion signals of residual gas used as input, 
(b) result of mass spectrum by the conventional method, 
(c) result of mass spectrum by the proposed method

Ⅴ. 결  론

본 논문에서는 질량분석기의 질량 스펙트럼 검출 성

능 개선 방법을 제안하였다. 기존 방법에 비해 확대된 

이온신호블록에 대한 이온신호블록의 유형판별과 피크

Fig. 6 Configuration of signal blocks, PPE pre-correction, 
and result of the estimated Peak in the proposed 
method ( )
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위치오차의 사전 보정을 통해 1차 및 2차 피팅기반의 무

효 이온신호 제거 효과를 높일 수 있었다. 추가적인 피

크위치오차 보정과 2차 피팅곡선으로 최종 질량 스펙트

럼을 재형성 한다. 제안한 방법은 수집된 이온신호에서 

다양한 부가잡음의 제거와 피크위치오차를 보정함으로

써 인접 스펙트럼과 효과적으로 분리 검출이 가능하며, 
정확한 피크값을 갖는 질량 스펙트럼을 얻을 수 있으므

로 표준 라이브러리와 비교를 통해 입력가스로 주입된 

유기화합물의 효과적 분석이 가능하다.
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