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非链式脉冲 DF化学激光器反应动力学模型*
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依据非链式脉冲氟化氘 (DF)激光器的反应机理,采用速率方程理论,综合考虑了基态 DF分子、D2分子、D原

子、F原子对激发态 DF分子的消激发作用,建立了非链式脉冲 DF激光器反应动力学模型. 运用 Runge-Kutta法对

该模型进行数值计算,得到了增益区内各组分粒子数密度随时间的变化关系.进而运用该模型研究了工作气体配比

和输出镜反射率对 DF激光器腔内光子数密度、单脉冲能量、脉冲宽度和输出功率的影响,得到了最佳气体配比和

最佳输出镜反射率参数. 采用放电引发方式对非链式 DF激光器进行了实验研究,实验测得脉冲波形及单脉冲能量

与速率方程理论模型计算结果基本一致.本文的研究结果可为非链式脉冲 DF激光器的优化设计提供理论参考.
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1 引 言

氟化氘 (DF) 化学激光器输出波段为 3.5—
4.2 µm, 处于大气红外传输窗口, 其覆盖了众多
原子及分子的吸收峰, 因此在光谱学、激光雷达、
大气监测及军事等诸多领域都有重要的应用价值

和前景 [1−4]. DF激光器分为链式和非链式两种,链
式 DF激光器建立在链式化学反应上,其激光输出
能量并不直接受注入能量的限制,因而能实现高能
量、高效率激光输出,但是链式反应激光器存在支
链反应,有爆炸的危险. 相反,非链式脉冲 DF激光
器具有无腐蚀性、反应可控不易爆炸、结构紧凑、

操作简单、光束质量好等优点,并能实现高功率高
能量激光输出.

DF分子的反应动力学特性与 HF分子相似,但
二者在振动弛豫及受激跃迁特性方面存在很大区

别.目前研究重点主要集中在 HF激光器反应动力
学模型上,尚未发现专门关于 DF激光器反应动力
学模拟的研究报道. Kerber 等对 H2-F2 体系的链

式 HF 激光器的脉冲反应动力学过程进行了系统

的研究 [5,6], 该模型考虑了 68个化学反应,在对抽
运过程、振动弛豫过程进行了详细分析之后给出

了链式脉冲 HF激光器反应动力学模型. Lyman对
SF6-H2 体系的电引发非链式脉冲 HF 激光器的反
应动力学进行了研究 [7],重点在于对参与反应及反
应生成的各粒子进行分析和讨论,忽略了一些不重
要的反应过程, 将用于建模的化学反应缩减到 49
个,建立了非链式脉冲 HF激光器反应动力学模型.
本文在上述两个模型的基础上,为了缩短计算

时间,在能够正确描述 DF激光器动力学过程的前
提下,将化学反应个数进一步缩减为 29个.首先分
析了重要的化学反应过程,然后运用速率方程理论
建立非链式脉冲 DF激光器反应动力学模型,采用
Runge-Kutta 法对该模型进行数值计算, 并对增益
区各组分浓度变化进行了研究,进而研究了气体参
数及谐振腔参数对 DF激光器性能的影响.

2 非链式脉冲 DF激光器的理论模型

2.1 非链式脉冲 DF激光器动力学反应

非链式脉冲 DF 化学激光器的抽运机理与一
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些光抽运的 YAG 激光器 [8]、电激励的 CO2 激光

器 [9]、Sr离子激光器 [10] 及氧碘化学激光器 [11] 有

很大不同.非链式脉冲 DF激光器通常采用无毒无
腐蚀性的 SF6 和碳氘化合物或 D2 作为工作物质,
在光触发、放电引发等条件下实现自持体放电,进
而引发非链式化学反应生成 DF分子,反应释放的
能量将有选择地分布到 DF 分子较高的振动能级
上,从而形成粒子数反转,实现非链式脉冲 DF激光
激射. 本文选取 SF6 和 D2 作为工作物质来模拟放

电引发非链式脉冲 DF 激光器的反应动力学过程,
整个模型包含以下反应过程:

1) SF6 分子解离出 F原子的过程

SF6 + e → SF5 +F+ e,

SF6 + e → SF+
5 +F+2e,

SF6 + e → SF4 +2F+ e,

SF5 + e → SF4 +F+ e.

2) DF分子生成过程

F+D2 → DF(v)+D (v = 0,1,2,3,4).

3)激发态 DF分子振动弛豫过程

DF(v)+DF → DF(v−1)+DF,

DF(v)+D2 → DF(v−1)+D2,

DF(v)+D → DF(v−1)+D,

DF(v)+F → DF(v−1)+F (v = 1,2,3,4).

4)激发态 DF分子受激辐射跃迁过程

DF(v)+hυ → DF(v−1)+2hυ (v = 1,2,3,4).

从上述过程可以看出,非链式脉冲 DF激光器
的输出性能取决于激发态 DF分子的生成及其通过
振动弛豫过程而消失的相对速率,即激发态 DF分
子数密度.激发态 DF分子的生成速率受 F原子的
产出速率及 D2 含量的限制,而消激发速率主要受
基态 DF分子、D2分子、D原子、F原子对激发态
DF分子的弛豫过程影响.因此,为了使激光器性能
达到最佳, 应该对 SF6-D2 混合气体的比例进行合

理设置.

2.2 计算模型

在预混连续波模型理论的基础上 [12], 采用
速率方程理论建立了非链式脉冲 DF 激光器的

反应动力学模型. 在模型建立过程中只考虑振

动能级之间的跃迁过程而不考虑转动过程, 并假

设: 1) 工作物质在增益区内充分混合均匀; 2) 电

子碰撞作用下 SF6 解离过程是获得 F 原子的唯

一来源; 3) F 原子在放电的瞬间产生且在增益区

分布均匀; 4) 受激辐射跃迁过程中气体温度保持

不变.

根据上述理论和假设,则放电引发非链式脉冲

DF激光器的速率方程可表示为

d[SF6]

dt
=− kene [SF6], (1)

d[F]
dt

=kene [SF6]− k[D2][F], (2)

d[D2]

dt
=− k[D2][F], (3)

d[D]

dt
=k[D2][F], (4)

d[DF(4)]
dt

=k4[D2][F]−σ4c([DF(4)]

− [DF(3)])q4

−∑i k4i[DF(4)][Mi], (5)

d[DF(3)]
dt

=k3[D2][F]+σ4c([DF(4)]

− [DF(3)])q4

+∑i k4i[DF(4)][Mi]

−σ3c([DF(3)]− [DF(2)])q3

−∑i k3i[DF(3)][Mi], (6)

d[DF(2)]
dt

=k2[D2][F]+σ3c([DF(3)]

− [DF(2)])q3

+∑i k3i[DF(3)][Mi]

−σ2c([DF(2)]− [DF(1)])q2

−∑i k2i[DF(2)][Mi], (7)

d[DF(1)]
dt

=k1[D2][F]+σ2c([DF(2)]

− [DF(1)])q2

+∑i k2i[DF(2)][Mi]

−σ1c([DF(1)]− [DF(0)])q1
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−∑i k1i[DF(1)][Mi], (8)

d[DF(0)]
dt

=k0[D2][F]+σ1c([DF(1)]

− [DF(0)])q1

+∑i k1i[DF(1)][Mi], (9)

dqv

dt
=Av,v−1[DF(v)]+σvc([DF(v)]

− [DF(v−1)])qv

+
clnR
2L

qv. (10)

ke 为电子碰撞 SF6 分子生成 F原子的速率系数,其
数值为 0.15×10−7 cm3/s[13]. k为 F原子与D2反应

生成 DF 分子的总反应速率系数, kv(0 6 v 6 4) 为
F 原子与 D2 反应生成 DF(v) 分子的速率系数, 且
k = k0 +k1 +k2 +k3 +k4. Mi (i = 1, 2, 3, 4)依次为引
起激发态 DF分子振动弛豫的 DF分子、D2 分子、

D原子和 F原子, kvi 为第 i种粒子 Mi 引起 v能级
DF分子振动弛豫的速率系数. DF分子的生成及振
动弛豫速率系数采用 Perry和 Polanyi给出的公式
计算 [14]. σv 为 v能级 DF分子受激发射截面, σv 取

值范围为 10−18—10−16 cm2[15]. Av,v−1 为 v能级 DF
分子自发辐射系数, 且 A4,3 = 155.1, A3,2 = 131.5,
A2,1 = 98.1, A1,0 = 54.5,单位为 s−1[16]. ne 为电子数

密度,本文采用的电子密度经验公式为 [17]

ne(t) = N0[1− exp(−t)]exp(−2t), (11)

式中 N0 取 3.985 × 1013, ne 的最大值可以达到

5×1012 cm−3.
qv为 v能级 DF分子受激辐射到光腔中的光子

数密度,则光腔中总的光子数密度为

q = ∑v=4
v=1 qv, (12)

激光输出功率为

Pout =−S
2

hvqclnR, (13)

激光单脉冲能量为

E = hv
∫∫ clnR

2L
qdV dt, (14)

式中 h 为普朗克常量, v 为激光的中心频率, c 为
光速, R 为耦合输出镜的反射率, L 为激光器腔长,
S 为激光器增益截面, V 为激光增益体积. 将计算
出的放电引发非链式 DF 激光器的相关参数代入
(1)—(10)式中,采用 Runge-Kutta法进行数值计算,
就可以得到反应过程中各组分粒子数密度、腔

内光子数密度及激光器输出参数随时间的变化

情况.

3 理论计算结果与分析

为了了解腔内的各种反应过程和各组分粒

子数密度的变化情况, 首先计算了反应物及生成
物粒子数密度随时间的变化关系. SF6、D2 的初

始气压分别为 10000 Pa、1000 Pa,通过 n(0) = p×
NA/(8.31×T )计算出 t = 0时的 SF6、D2粒子数密

度分别为 2.4143×1018 cm−3、2.4143×1017 cm−3,
其中 NA 为阿伏伽德罗常数, T 为腔内气体绝对温
度, 计算时 T 取 300 K, 其他粒子数密度的初始值
均为 0. 当输出镜反射率 R = 30%时, 计算的腔内
各组分粒子数密度随时间的变化关系如图 1和图 2
所示.
从图 1中可以看出,反应物 SF6 及 D2 的密度

都是随时间先快速减少最后趋近一个特定值,生成
物中的 F原子密度先是快速增长达到峰值之后逐
渐下降并最终趋于零, 而 D 原子密度经历了快速
增长和慢速增长过程后趋于一个定值,并没有下降
的过程. 由于反应物在整个反应过程中只有消耗而
无生成的过程,因而其密度不断减小. 开始放电时,
增益区迅速产生大量的高能电子不断碰撞 SF6 分

子生成 F 原子, 同时, 产生的 F 原子开始与 D2 发

生化学反应生成 DF分子,但 F原子的生成速率大
于被消耗速率,因而 F原子密度迅速上升. 随着放
电的进行,增益区产生电子的速率逐渐下降导致 F
原子密度增长变慢. 最终由于放电的结束且 F 原
子与 D2 间的化学反应继续进行, F 原子密度最终
趋于零. 在整个反应过程中, 由于 F 原子与 D2 发

生反应不断生成 D原子,且 D原子没有被消耗,因
此 D原子密度一直增加直到化学反应结束而趋于
定值.
图 2 给出了 DF 分子各振动能级 (v 6 4) 上的

粒子数密度随时间的变化情况. 首先 v =4能级 DF
分子数始终无法形成粒子数反转, 这里不做探讨.
对于其他能级,当 t < 0.3 µs时,化学反应生成的各
能级上的 DF分子数密度不断上升,此时虽然能级
间实现了粒子数反转,但是谐振腔内还没有形成受
激谐振,观察不到明显的 DF分子能级跃迁,腔内光
子数密度也几乎为零. 当 t > 0.3 µs时,各能级间的
反转粒子数密度继续积累,在少数自发辐射光子的
激发下, v = 3 → v = 2, v = 2 → v = 1, v = 1 → v = 0
间的 DF分子跃迁形成受激谐振. 当 t = 0.35 µs时,
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各能级间反转粒子数密度积累到最大值,各能级间
的 DF分子急剧跃迁. 受跃迁定则限制,激发态 DF
分子间的跃迁具有级联效应,因此可以明显观察到
此时 v = 3能级上的分子数下降量大于 v = 2能级
上的分子数,同时处于较低能级的 DF分子数表现
出急剧上升趋势. 同时各振动能级间的跃迁辐射光
子数密度开始迅速上升, 如图 3所示. 随着化学反
应的进行,不断有新的激发态的 DF分子生成,同时
消激发粒子数密度不断升高,消激发作用不断增强,

相邻能级间反转粒子数密度逐渐减小, 腔内光子

数密度在达到最大值后也开始下降. 当 t > 0.55 µs

时, v = 1 → v = 0, v = 3 → v = 2, v = 2 → v = 1 间

粒子数反转依次消失, 各能级间跃迁的光子数密

度依次降为 0, 各能级间的 DF 分子最终经过振

动弛豫过程回到基态. 图 3 给出了模拟得到的腔

内各振动能级间激射的光子数密度随时间的变化

情况.

图 1 SF6、D2、F和 D的粒子数密度随时间的变化关系

图 2 各能级 DF分子数密度随时间的变化关系 图 3 各振动能级间跃迁激射的光子数密度随时间的变化关系
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4 非链式脉冲 DF激光器输出性能

4.1 工作气体比例对激光输出性能的影响

对于非链式脉冲 DF激光器,存在最佳工作气
体比例使激光器性能达到最佳.在 SF6 气体含量和

输出镜反射率保持不变的情况下,采用上述反应动
力学模型计算了 D2 密度对腔内光子数密度、单脉

冲能量和脉冲宽度的影响, 计算结果如图 4、图 5
所示.
计算结果表明: 腔内光子数密度及单脉冲能量

随 D2 密度的增加呈现出先增大再减小的趋势, 并
在 D2 密度为 2.4143× 1017 cm−3 即 SF6:D2 = 10:1
时腔内光子数密度和激光单脉冲能量达到最大值,
如图 4、图 5 所示. 当 SF6 含量保持不变时, 在同
一放电条件下 SF6 解离出的 F原子数目也为定值,
低密度的 D2 不足以使腔内的 F原子全部参加反应
导致生成的 DF分子数密度较低,另外多余的 F原
子对激发态的 DF分子具有消激发作用,所以振动
能级之间的反转粒子数密度较低,从而引起腔内光
子数密度及单脉冲能量较低. 随着 D2 含量逐渐增

加,通过非链式化学反应生成的激发态 DF分子数
密度也增加,同时 F原子对激发态的 DF分子的消
激发作用减弱,因而腔内的光子数密度及单脉冲能
量均增加. 当 D2 含量过多时虽然生成的激发态 DF
分子数增多, 但由 D2、D 原子引起的消激发作用
也增强, 所以反转粒子数密度反而减小, 引起腔内
光子数密度和激光单脉冲能量下降. 当 D2 密度为

2.4143×1017 cm−3 时, D2 和 F原子含量相匹配,激
发态 DF分子生成速率与振动弛豫速率的差值达到
最大,因此腔内光子数密度和单脉冲能量也达到最
大值.

图 4 不同 D2 密度下的光子数密度随时间的变化关系

从图 4可以看出,激光脉冲建立时间随 D2 密

度的增加不断缩短. 当 F原子密度相同时,高密度
的 D2 分子与 F原子发生化学反应生成激发态 DF
分子的速率比低密度的 D2 分子快, 因而形成粒子
数反转及受激辐射较快, 这将导致高密度 D2 分子

时脉冲建立时间较短.

图 5 不同 D2 密度下的单脉冲能量及脉宽随时间的变化关系

从图 5可以看出,随着 D2密度的增加 DF激光
脉冲宽度反而逐渐减小. 由于 SF6 分压保持不变,
工作气体总气压随着 D2 密度的增加不断升高, 激
发态 DF分子振动弛豫过程加快,因此激光脉宽逐
渐缩短.

4.2 输出镜反射率对激光输出性能的影响

输出镜反射率对激光器输出性能也有很大影

响, 在气体比例和初始气压不变的条件下, 运用
上述模型计算了输出镜反射率分别为 10%, 20%,
30%, 40%, 50%和 60%时腔内光子数密度、激光
输出功率随时间的变化关系, 其结果如图 6、图
7所示.

图 6 不同反射率时的腔内光子数密度与时间的关系

从图 6可以看出随着输出镜反射率的升高,腔
内光子数密度逐渐增加, 激光脉冲建立时间不断
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缩短. 这与激光器增益损耗比有关, 即输出镜反
射率越大, 增益损耗比越大, 激光脉冲的建立时间
越短.

图 7 不同反射率时输出功率与时间的关系

通过求解 (13)式可得激光器输出功率与输出
镜反射率的变化关系,如图 7所示. 在气体参数等
其他条件保持不变的情况下,输出镜反射率对激光
器输出功率影响明显,当输出镜反射率为 30%时激
光器输出功率取得最大值,并且输出功率在 20%到
50%之间变化不大, 这为非链式脉冲 DF 激光器参
数优化及实验研究提供了参考.

4.3 实验结果

为了验证理论计算结果,采用紫外预电离放电
引发方式对非链式脉冲 DF 激光器进行了实验研
究,实验装置如图 8所示.

图 8 实验装置示意图

实验中 SF6 分压为 10 kPa,充电电压为 39 kV,
在工作气体比例为 SF6:D2 = 10:1, 输出镜反射率
R = 30%条件下,采用 HgCdTe探测器对激光脉冲
波形进行了测量,结果如图 9所示. 实验测得的 DF
激光器光脉冲宽度为 148.8 ns, 对应的激光单脉冲
能量为 4.95 J,由此可得脉冲峰值功率为 33.27 MW.

图 9 非链式 DF激光脉冲波形

保持 SF6 分压为 10 kPa,充电电压为 39 kV,在
输出镜反射率分别为 30%和 50%时, 实验研究了
D2 分子密度对激光器单脉冲能量的影响, 实验结
果与相应的理论计算结果如图 10所示. 二者描述
的单脉冲能量随 D2 分子密度的变化趋势相一致,
即理论与实验均表明存在最佳 D2 分子密度使激光

器输出能量达到最大值.由相同 D2 分子密度时实

验测量与理论计算的对比结果可知,前者比后者高
出 10%左右,引起这种偏差的主要原因为本模型的
电子数密度公式采用了经验公式,它只是增益区电
子数密度的一种近似,只能粗略描述实验条件下电
子数密度变化情况. 为了更准确地解释该条件下激
光器的单脉冲能量实验现象,可将理论计算值乘上
一个适当的修正系数.

图 10 激光器单脉冲能量随 D2 密度的变化关系

5 结 论

运用速率方程理论建立了非链式脉冲 DF激光
器反应动力学模型,采用该模型研究了腔内各组分
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粒子数密度随时间的变化关系及 DF分子各振动能
级辐射跃迁激射光子情况. 进而研究了 D2 密度和

输出镜反射率对激光器输出性能的影响.计算结果
表明: 在 SF6 分子数密度为 2.4143× 1018 cm−3 保

持不变, 且腔内气体绝对温度恒定为常温条件下,
v = 4振动能级上的 DF分子无法实现粒子数翻转,
且在有光子激射的跃迁过程中 v = 2 → v = 1能级
间的跃迁激射出的光子数最多. 工作气体比例是影
响非链式脉冲 DF 激光器输出能量的一个重要因
素,理论计算和实验测量均表明存在最佳 D2 密度

(2.4143× 1017 cm−3) 使激光器输出能量达到最大
值. 激光器输出镜反射率对输出功率影响很大, 当
输出镜反射率 R = 30%时输出功率达到最大值,且
输出功率在反射率为 20%—50%之间变化很小.
该模型虽无法给出激光器单脉冲输出能量、

峰值功率、脉冲宽度等参数的准确值,但能够很好
的描述非链式脉冲 DF激光器的动力学反应过程及
激光器输出性能随 D2 密度及输出镜反射率的总体

变化趋势,因而该模型的计算结果可为优化非链式
脉冲 DF激光器提供理论依据.
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Abstract
Based on the reaction mechanism of non-chain pulsed DF laser and taking into consideration the deactivation of the stimulated

DF molecules by ground state DF molecules, D2 molecules, D atoms, F atoms, the dynamical model for non-chain pulsed DF laser
is established using the rate equation theory. Through solving this model with Runge-Kutta method, the dependence of species
concentration in the gain area on time is obtained. Then the effects of the working gas ratio and the reflectance of output mirror on
photon number density, single pulse energy, pulse width and output power are studied in light of this model. The optimum parameters
of the working gas ratio and the reflectance of output mirror are attained based on the theoretical calculation. The pulse waveform and
single pulse energy of non-chain pulsed DF laser calculated by using the rate equations theory agree well with experimental data based
on electric-discharge. These results would provide a theoretical support for the optimization of non-chain pulsed DF laser.

Keywords: pulsed DF laser, dynamical model, rate equations, numerical calculation
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