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纳秒激光与金属材料相互作用涉及多个复杂物理过程, 构建能够统一描述各阶段的自洽模型是当前研

究的重点. 本文以纯铁为研究对象, 建立了一个涵盖激光能量沉积、固液相变、气液界面动理学输运、等离子

体膨胀电离、组分扩散、热/黏性输运与光谱辐射的多物理场耦合模型. 采用隐式紧致差分与 Mac-Cormack

显式格式对纯铁烧蚀动力学进行分区数值求解. 计算结果揭示了等离子体屏蔽效应的产生及其对蒸发过程

的抑制作用; 明确了早期蒸发产物以声速逃离努森层, 蒸气质量占总烧蚀质量的 81.6%. 研究再现了等离子体

羽流从高温高电离态 (Fe3+主导)向低温中性原子 (Fe0 主导)演化的全过程, 以及光谱从“连续谱强、离子线

主导”到“原子线凸显并出现自吸收”的动态转变. 通过与实验测量光谱以及 PrismSPECT、NIST LIBS程序

计算结果的定量对比, 验证了全链条自洽建模在预测等离子体辐射特性方面的必要性, 为激光加工、光谱分

析等应用提供了一种可靠的数值模拟工具.
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 1   引　言

纳秒激光与金属材料相互作用作为高能密度

物理、高精度制造、等离子体光源和材料改性等众

多领域的核心物理过程, 一直是国内外研究的重点

方向之一. 自 Maiman于 1960年在美国贝尔实验

室制造出首台红宝石激光器以来, 激光技术在表面

刻蚀、清洗、薄膜沉积、激光诱导击穿光谱 (laser-

induced  breakdown  spectroscopy,  LIBS)及光学

诊断等方向得到了广泛应用 [1]. 然而, 这一多物理

场体系具有高度非平衡、强耦合的特征 [2], 涉及激

光能量吸收、材料热传导、相变蒸发、等离子体形

成与膨胀、粒子电离与复合、辐射输运等多尺度、

跨阶段的物理耦合 [3,4]. 这些过程在时间上跨越纳

秒至微秒、空间上覆盖纳米至厘米, 其非线性特征

和多参数间的复杂耦合使得实验诊断与理论建模

均面临巨大挑战 [5,6]. 因此, 构建能够统一描述“激

光-固体-蒸气-等离子体-辐射”全链条的数值模型,

是理解激光物质相互作用、指导实验参数优化及实

现可控加工的重要理论支撑和研究难题.

过去几十年间国内外已有大量研究在单一
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或部分阶段建模上取得了重要进展 [7–11]. 例如, Anisi-

mov和 Luk'yanchuk [12] 提出的经典激光烧蚀理论

能够较好地描述固体材料在强激光作用下的能量

吸收与蒸发过程; Knight[13] 建立的努森层模型揭

示了气液界面处非平衡输运的基本规律. 此后伴随

计算物理的发展, 国内外陆续开发了多种可用于激

光-低温等离子体相互作用模拟的通用程序.

在流体建模方面, Fryxell等 [14] 开发的 FLASH

程序是目前应用最广泛的开源流体力学框架之一,

能够同时处理激光能量沉积、冲击波传播与空间约

束等多物理过程. Guthikonda等 [15] 使用 FLASH

模拟了空间约束下的激光诱导等离子体及其冲击

波的演化过程, 结果表明初级冲击波经多重反射、

压缩等离子体后使其温度与密度倍增, 这有利于提

升 LIBS信号强度. Pert等 [16,17] 开发的通量校正二

维流体动力学程序 POLLUX, 通过结合 CHART-D

状态方程与 Thomas-Fermi电子模型, 可实现低激

光通量 (≤10 J/cm2)下材料烧蚀相变的状态方程

拓展, 以及等离子体早期膨胀的时空演化模拟 .

Hill和 Wagenaars[18] 使用 POLLUX系统研究了

6种金属的材料参数对激光烧蚀等离子体温度和

粒子数密度的影响.

在辐射-流体建模方面 ,  Basko等 [19] 开发的

RALEF-2D程序采用任意拉格朗日-欧拉 (ALE)

格式, 能够自洽描述激光驱动下的等离子体动力学

演化与辐射特性. Torretti等 [20] 使用 RALEF-2D

模拟了激光辐照锡液滴产生的等离子体, 证明了

13.5 nm附近的极紫外辐射主要来自 Sn11+-Sn14+

的多重激发态跃迁而非单电子跃迁. MacFarlane

等 [21–23] 开发的 Prism系列高能密度物理模块可实

现多群辐射输运与流体力学的耦合求解、局部热力

学平衡 (LTE)/碰撞辐射 (CR)模型下的光谱计算.

Joshi等 [24] 基于 PrismSPECT计算的合成光谱反

推激光烧蚀硅等离子体的电子温度和电子数密度,

分析了恒定激光通量下脉冲宽度对等离子体电离的

影响规律. 美国国家标准与技术研究院 (NIST)开

发的NIST LIBS程序 [25] 可用于计算 LTE下具有混

合组分的低温等离子体线谱. Veis等 [26] 基于 NIST

LIBS程序模拟光谱, 证明了真空紫外区 (<200 nm)

内谱线的引入可以改进 Saha-Boltzmann方法计算

得到的电子温度准确度, 从而提升 LIBS对 Si, B,

C, S等轻质元素的检测能力.

尽管现有模型和程序在激光烧蚀及等离子体

动力学建模上已经取得显著进展, 但多数研究仍在

不同阶段采用独立的物理假设或经验参数, 例如在

固/液/气/等离子体多相共存的早期阶段, 材料的

相变潜热、蒸发前沿界面输运以及后续羽流电离往

往被部分忽略或割裂处理 [27,28]. 流体力学和等离子

体动力学模块虽然能够在较大时空尺度上描述等

离子体的辐射输运与动力学演化, 但往往忽略激光

能量在固体内部的沉积, 仅在固体区采用简化的

“吸收层”边界条件 [29,30]; 或大多依赖高温状态方

程, 虽然能够较好地处理稀薄高温区域的热力学性

质, 但在固体/相变过渡区的适用性明显不足, 难

以准确反映局部能量密度变化、潜热释放等微观过

程 [31–33]. 此外不同模块间的耦合在实践中多以单

向数据传递实现, 这种非自洽求解方式会导致能量

守恒与物理连续性难以保持.

近年来, 学界逐步开展了跨阶段“全链条”建模

研究. 例如, Haxhimali等 [34,35] 开发的 ALE3D程

序采用混合有限元/有限体积法与非结构化网格,

集成了固体力学、传热、化学反应、组分扩散以及

可压缩/不可压缩流动等多个物理模块, 但尚未包

含辐射输运与光谱计算功能. Min等 [36,37] 发展的

多群辐射流体力学程序 RHDLPP, 通过引入传热

与努森层边界实现了固-等离子体区域耦合, 还开

发了光谱后处理模块 RHDLPP-SpeIma3D[38], 用

于辐射输运模拟与瞬态/时空积分光谱输出. 然而,

该模型基于忽略扩散、黏性与传热的欧拉方程描述

流场, 限制了其对黏性耗散与能量输运过程的表征

能力. Gornushkin等 [9] 的研究表明, 黏性、扩散与

热传导等输运机制对等离子体密度分布具有显著

且时空分布不均的影响, 忽略这些物理过程可能影

响对气氛效应与等离子体演化行为的准确评估.

基于上述研究现状与存在的不足, 本文以纯铁

为研究对象, 尝试构建涵盖激光能量沉积、相变蒸

发、气液界面输运、等离子体膨胀与电离、组分扩

散、热/黏性输运、以及光谱辐射全过程的多物理

场耦合计算模型. 为了验证计算结果的可靠性, 将计

算光谱与实验测量结果以及 PrismSPECT, NIST

LIBS程序的计算结果进行定量对比, 为理解激光

与物质相互作用的物理过程提供完整且可靠的数

值模拟平台.

 2   计算模型

纳秒激光与固体靶在背景气氛中的相互作用
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是一个涉及多物理场耦合的复杂瞬态过程. 本文以

铁靶为例, 建立了一个从激光烧蚀沉积到光谱辐射

的完整计算模型及数值求解框架. 该模型依次描述

了激光烧蚀靶材、气液界面动理学输运、等离子体

膨胀与电离、组分扩散与热/黏性输运, 以及最终

的光谱辐射.

 2.1    考虑固液相变下的纳秒激光烧蚀模型

在纳秒激光烧蚀过程中, 激光入射引起的温度

变化及其对材料的相变和烧蚀效应至关重要. 为了

准确模拟这一过程, 本文采用的激光烧蚀模型需要

综合考虑固液相变、热传导以及蒸发过程. 需要指

出的是, 本模型主要针对单脉冲或低重复频率的工

况 (通常指脉冲间隔远大于材料热弛豫时间, 例如

百微米光斑尺寸下纯铁的热弛豫时间约为 440 μs).

在此条件下, 脉冲间的热累积效应可忽略, 每个脉

冲的作用可视为独立.

首先为避免数值计算的不稳定性, 固液相变区

域的温度场需要平滑过渡. 本文采用一个高斯分布

算子来进行处理 [39]: 

δ(T − Tm) =
1√
2π∆

exp
[
−(T − Tm)

2

2∆2

]
, (1)

其中, d(T – Tm)表示固液相变区域内温度随时间

的变化, Tm 是材料的熔点, D 控制固液相变区的宽

度、用于确定区域温度上限 (TmH)和下限 (TmL).

由此固相 (T < TmL)、液相 (T > TmH)和固

液共存区域 (TmL < T < TmH)内的热量传递过程

可被该算子从温度的分布域上划分成 3个区间. 结

合不同区域内的物性参数, 具体的传热方程被展

开为  

ρici

(∂T
∂t

− u
∂T

∂x

)
=λi

∂2T

∂x2
+(1−R)αI(t)e−αx,

TmH < T (i = s); T < TmL (i = l),

ρs [cs +∆Hmδ(T − Tm)]
(∂T
∂t

− u
∂T

∂x

)
= λs

∂2T

∂x2
+(1−R)αI(t)e−αx, TmL<T <TmH,

(2)

其中, ri, ci 和 li 分别为固态和液态质量密度、比

热容和热导率; x 为空间坐标; a 为光学吸收系数;

I(t)为随时间变化的入射激光辐照度; R 为材料表

面对入射光的反射率; DHm 为熔化潜热; u 为材料

表面蒸发速率,  可通过 Clausius-Clapeyron关系

与 Hertz-Knudsen模型, 由材料表面饱和蒸气压

Ps 和表面温度 Ts 联合确定.

在材料表面, 激光入射能量通过热流传递进而

影响材料的表面温度和蒸发速率. 在 x = 0处, 与

蒸发效应耦合的热流边界条件被描述为 

u
(
ρ∆He + ρU + ρv2/2 + P

)
− λs

∂T

∂x

= (1−R) I (t) e−αx, x = 0, (3)

uρ∆He

ρv2/2

λi∂T/∂x

式中,  等号左侧依次独立描述了蒸发过程中潜

热 (  )、蒸气膨胀储存的内能 (rU)、宏观

动能 (  )、膨胀压力做功 (P)以及传导热量

(  )的变化, 右侧则表示激光辐照度在材料

表面的沉积.

此后随着材料表面温度不断升高, 蒸发效应逐

渐成为主导, 进而影响气液界面的速度分布和质量

输运.

 2.2    气液界面的速度分布和质量输运

为了模拟气液界面的动态行为, 本文引入努森

层作为界面处动理学不连续面. 在该区域内, 蒸气

粒子的速度分布最初遵循半麦克斯韦分布, 此后随

着粒子间碰撞的增加, 逐渐趋向平衡的麦克斯韦分

布, 最终在努森层外恢复为平衡的麦克斯韦分布.

在此定义下, 层内粒子速度分布函数 f(x, v)

可表述为两侧速度分布函数的加权和 [40]: 

f(x,v) = α(x)f1(v) + [1− α(x)]f2(v), (4)

其中, a(x)为空间过渡权重函数, 满足 a(0) = 1,

a(∞) = 0. f1(v)表示液面附近刚释放粒子的速度

分布函数, f2(v)表示蒸气侧平衡态的麦克斯韦速

度分布: 

f1(v)=


ns

(
m

2πkTs

)3/2

exp
(
− mv2s
2kBTs

)
, vk>0,

βf2(v), vk<0,
(5)

其中, f1(v)的正半支为液面温度 Ts 的半麦克斯韦

分布, 负半支通过调节回流粒子通量的系数 b 保证

界面两侧动量守恒. kB 为玻尔兹曼常数; Tk 为蒸

气温度; ns 和 nk 分别为液面附近及蒸气粒子数密

度; vk 为蒸气平均速度.

将以上速度分布代入层两侧的质量、动量和能

量守恒关系, 可以得到气液界面两侧的温度比、密
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度比和回流系数:  

Tk

Ts
=

√
1 + π

(
γk − 1

γk + 1

m

2

)2

−
√
πγk − 1

γk + 1

m

2

2

,

ρk
ρs

=

√
Ts

Tk

[(
m2 +

1

2

)
em

2

erfc(m)− m√
π

]
+
1

2

Ts

Tk

[
1−

√
πmem

2

erfc(m)
]
,

β =

[(
2m2 + 1

)
−m

√
πTs

Tk

]
em

2 ρs
ρk

√
Ts

Tk
,

(6)

m=
uk√
2RsTk

erfc(m)=
2√
π

∫ ∞

m

exp(−v2)dv

其中, rs 和 rk 分别为液面和蒸气密度, gk 为蒸气的

比热容比; 无量纲马赫数   , Rs 为气体

常数; 互补误差函数  .

根据 (6)式可知界面两侧物理量由自由变

量——层外出口无量纲马赫数 m 决定. 当层外蒸

气以亚声速逃逸时,  描述理想气体激波关系的

Rankine-Hugoniot守恒被引入用于给出定解条件: 

P2

P1
=1 + γ1M2

a2
a1

[
1 + γ1

4
M2

a2
a1

+

√
1 +

(
1 + γ1

4
M2

a2
a1

)2
]
, (7)

其中, P1 和 P2 分别为激波前 (静止气氛一侧)、后

(蒸气侧)压强; g1 为气氛介质的比热比; M2 为努森

层出口马赫数; a1 和 a2 分别为气氛和蒸气侧声速.

另一方面, 当层外蒸气回流至液相表面, 形成

冷凝反向流时, 努森层两侧的质量通量通过额外的

动理学平衡来补充: 

nkuk =
Ps − Pk

(2πmvkBTs)
1/2

, (8)

其中, nk 为层外蒸气数密度, Ps 和 Pk 分别为液面

和蒸气压强; mv 为单个蒸气分子质量.

联立上述方程可以统一求得蒸气侧压强、温

度、速度和质量密度的初始分布, 从而实现从烧蚀

区域向蒸气侧流场分布的过渡求解.

 2.3    等离子体膨胀和电离分布

在进行蒸气侧流场计算时, 产生的蒸气经由逆

轫致辐射和光电离效应迅速吸收激光能量, 形成由

电子、离子和中性粒子共存的等离子体. 为了描述

这一过程, 考虑激光吸收、组分扩散、自生压力梯

度驱动、辐射损失和热损失的黏性流动方程组被

引入:  

∂ρ

∂t
= −∂ρv

∂x
,

∂ρi
∂t

=−∂ρiv

∂x
+

∂

∂x

(
ρDi

∂wi

∂x

)
, i=1, 2, · · · , k,

∂ (ρv)

∂t
= − ∂

∂x
(ρv2 + P − τxx),

∂

∂t

[
ρ
(
U +

1

2
v2
)]

= − ∂

∂x

[
ρ
(
U +

1

2
v2
)
v+Pv+q − τxxv

]
+ (αIB + αPI)I − εrad,

(9)

其中, r 为总密度; ri, Di 和 wi 分别为第 i 组分的

密度、扩散系数和质量分数; v 为流速; P 为压强;

txx 为剪切应力; U 为单位质量内能; q 为热导通量;

aIB 和 aPI 分别表示逆轫致辐射吸收系数和光电离

吸收系数, 其计算方法可参考文献 [41]; erad 为辐

射能量损失, 在这里以轫致辐射的能量损失为代表

进行计算. 此外理想气体状态方程被用于将粒子质

量、温度与压力联系起来.

在电离过程的建模中, 本文采用基于局部热力

学平衡的框架描述. 该假设在等离子体演化主体

阶段及近场区域成立, 适用于峰值辐照度在 108—

1010 W/cm2 量级的纳秒脉冲烧蚀场景. 其中各电

离态粒子数密度通过萨哈方程计算, 结合电荷守恒

和质量守恒封闭方程组: 

xi+1ne

xi
= 2

[
mec

2kBT

2π(ℏc)2

]3/2
Zi+1 (T )

Zi(T )
exp

(
− Ei

kBT

)
= Fi+1(T ), i=0, 1, · · · , (Z − 1),

(10)

其中, xi 为第 i 级离子的质量分数, ne 为电子数密

度, me 为电子质量, c 为光速, ℏ为约化普朗克常数,

Ei 为第 i 级电离能.

 2.4    空气气氛下扩散系数和热/黏性输运
系数的计算模型

考虑到实际激光加工、测量和诊断等领域常常

使用常温常压空气作为背景气体, 为简化计算, 空

气被简化为 78% N2 和 22% O2 的混合气体. 接下

来本节依次介绍空气气氛的扩散系数和输运系数
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的计算模型.

首先扩散系数决定了物质如何在流场中扩散,

影响金属蒸发物与背景气体的混合均匀性和能量

传递速率. 当气氛中存在 3种及以上组分时, 基于

Maxwell-Stefan理论, Wilke引入有效扩散系数以

描述某一组分相对于整体混合物的迁移速率, 给出

的多组分扩散系数为 [42]
 

Dv =
1− xv∑

v ̸=p

xp

Dvp

,

Dvp =
2

3

(
kBT

π

)3/2[
1

2

(
1

mv
+

1

mp

)]1/2
× 4

P (dv + dp)
2 , (11)

其中, xv, xp 分别为组分 v, p 的摩尔分数; mv, mp

为分子质量; dv, dp 为有效分子半径; P 为体系总压

强; Dvp 为组分 v 相对于其他每一组分的二元扩散

系数, 可通过 Fick定律确定.

此外输运系数 (黏性系数和热导率)也对流场

结构和能量传递效率产生重要影响. 对于单原子气

体 (如蒸发金属原子), Chapman-Enskog理论中硬

球模型被用于近似描述分子间的碰撞行为, 其表达

式为 

µ =

√
mkBT

d2π3/2
, λ =

25

32

√
πmkBT

πd2
kB

(γ − 1)m
. (12)

对于双原子气体 (如空气中的 N2, O2), 则需

要引入 Lennard-Jones势来描述分子间的长程吸

引力和短程排斥势, 以修正输运系数的计算: 

µ =
5

16
√
π

√
mkBT

σ2Ω(T )
, λ =

(
ĉp +

5

4

R

M

)
µ, (13)

其中, s 为分子间有效碰撞直径, W(T)为碰撞积分.

对于多组分混合物, 无量纲耦合因子 ϕab 被用

于修正不同组分间分子质量与黏性比值的影响, 得

到的等效黏性系数与热导率可表示为 

µmix =

N∑
α=1

xαµα∑
β

xβϕαβ

, λmix =

N∑
α=1

xαλα∑
β

xβϕαβ

,

ϕαβ =
1√
8

(
1 +

Mα

Mβ

)−1/2

×

[
1 +

(
µα

µβ

)1/2(
Mβ

Mα

)1/4
]2

, (14)

其中, xa, xb 为各组分摩尔分数, μa, la 为单一组分

黏性系数与热导率, Ma, Mb 分别为各组分摩尔质量.

 2.5    基于辐射输运模型的光谱计算

在完成等离子体膨胀与电离分布的求解后, 等

离子体相对低的温度 (103—105 K)使得辐射能量

损失相较于粒子的动能和热能较小, 因此辐射可视

为流场计算的后处理过程. 在此过程中, 光谱强度

I 的分布是通过求解辐射输运方程来获得:
 

∂I (z;v)
∂τ

= −I (z;v) + S (z;v) , (15)

其中, t 为光学厚度, S(z, n)为源函数 (在 LTE下,

源函数为普朗克黑体函数).

对 (15)式积分可以得到光谱强度沿着空间输

运的递推格式:
 

Iνi
=Iνi−1

e−κdz+IBνi
(1− e−κdz), i = 1, 2, · · · , N,

(16)

IBνi

其中, Ini 为第 i 网格边界处的辐射强度; k 为该频

率对应的总吸收系数; dz 为空间网格尺寸;    为

由该网格温度决定的黑体辐射源项.

根据 Kirchhoff定律线谱吸收系数 kbb 定义为
 

κbb (ν) =
πe2f
mec

glowni
e−Elow/kBT

Zi(T )

×
(
1− e−hν/kBT

)
P (v;Γ ;σ) , (17)

其中, f 为振子强度; glow 为下能级简并度; ni 为离

子数密度; Elow 为下能级能量; Zi(T)为配分函数;

P(n)为线谱的 Voigt线型函数, 是谱线中心的洛伦

兹型展宽函数 (L(n;G), Stark展宽)和谱线远翼的

高斯型展宽函数 (G(n;s), 实验仪器展宽)的卷积:
 

P (v;Γ ;σ) =

∫ ∞

−∞
dv′L (v;Γ )G (v − v′;σ) . (18)

连续谱辐射由自由-自由的轫致辐射 (长波段、

红外区主导)与自由-束缚的辐射复合 (短波段、紫

外区主导)两部分贡献, 分别描述了电子与背景离

子库仑场的相互作用和自由电子被离子捕获形成

束缚态, 并在上述过程中发射光子的过程. 基于

Kramers理论, 其表达式分别为 [43]
 

κff(ν) =
32π3

3
√
3

e6(ℏc)2

mec2
1

(2πmec2kBT )
1/2

× Z
2
neni

1

(ℏν)3
gib(ν)

(
ehν/kBT −1

)
, (19)

z̄其中,   为平均电荷数; gib(n)为 Gaunt因子, 用于

修正经典推导的量子效应:
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κfb(ν) =
32π3

3
√
3

e6(ℏc)2

mec2
1

(2πmec2kBT )
1/2

× Z
2
neni

1

(ℏν)3
ξz(ν)

× ehν/kBT
(
1− e−hν/kBT

)2

, (20)

其中, xz(v)为修正原子电子结构影响的因子, 在本

文涉及的温度和光子频率计算域内取 1; 其他符号

的含义与 (19)式相同.

 2.6    计算域和数值计算框架

本文选择的计算对象为纯铁, 涉及的物性参数

列于表 1, 这些物性参数为烧蚀蒸发、电离辐射的

计算提供了必要的基础. 其中电离部分计算了纯铁

的前三级电离, 不考虑背景气体的击穿. 这是由于

在大多数激光加工、测量或诊断应用中, 通常不希

望背景气体发生电离击穿. 这会导致一部分激光能

量被背景气体吸收并转化为热能, 从而减少有效入

射到靶材的激光能量, 造成激光的能量损失.
 
 

表 1    纯铁物性参数

Table 1.    Physical properties of pure iron used for calcu-

lations.

物性参数 符号/单位 数值

固相(液相)密度 ri/(kg·m–3) 7874(6980)

固相(液相)比热容 ci/(J·kg–1·K–1) 449(507)

固相(液相)热导率 li/(W·m–1·K–1) 80.2(34.5)

熔化焓 DHm/(kJ·mol–1) 14

蒸发焓 DHe/(kJ·mol–1) 350

熔点 Tm/K 1808

沸点 Tb/K 3023

固液共存区间宽度 D/K 30

反射率(@1064 nm) R 0.6602

光学吸收系数
(@1064 nm)

a/(107 m–1) 5.1043

原子直径 dFe/pm 252

一/二/三级电离能 Ei/(kJ·mol–1) 762.5/1562/2957
 

在激光参数的设置上, 本文选择峰值辐照度

为 0.2 GW/cm2,  脉宽为 10 ns的高斯脉冲激光 ,

假设其在 t = 0时刻入射. 在辐射计算方面, 覆盖

了 180—830 nm范围内的中紫外与可见光线谱和

连续谱, 其中线谱选择 NIST原子光谱数据库中

180—830 nm、准确度在 B级及以上、相对强度靠

前的前 170条 Fe I线和 96条 Fe II线进行计算.

具体的谱线列表及其原子跃迁特性在本文的补充

材料 (online)中被逐一列出.

在数值计算框架的设计方面, 靶材区域与气氛

区域采用了不同的时空推进格式. 这是由于靶材区

域涉及激光与固体材料相互作用后的热传导、物质

扩散及相变, 该区域需要处理的是非定常的对流扩

散方程. 在这种情况下, 由于物质的传递是较为平

稳的、并且计算精度要求较高, 因此选择 3层全隐

式紧致差分格式 [44], 这一格式在时间方向上具有

二阶精度, 在空间方向上具有四阶精度, 并且具有

无条件稳定性, 可以准确捕捉热传递、物质扩散过

程中的细节变化, 并且避免数值不稳定问题.

与靶材区域不同, 气氛区域涉及强非线性输

运、黏性扩散以及辐射损耗的耦合作用, 并且包含

激波及大流动梯度的计算, 因此需要采用更稳健保

守的数值格式. 本文选择了Mac-Cormack显式预测-

校正格式, 在每一时间步长内, 待求解的通量变量 U

的时间导数平均值等于预测值和校正值的算术平均:  (
∂U

∂t

)
av
=

1

2

[(
∂U

∂t

)t

i

+

(
∂U

∂t

)t+∆t

i

]
. (21)

该方法具有较低的数值耗散, 适用于求解同时

包含抛物型与椭圆型项的非定常 Navier-Stokes方

程组, 同时具有二阶时间精度与空间精度.

S
t+∆t

i

为进一步保证计算稳定性, 额外的四阶人工黏

性校正项  被引入以实现激波和流动梯度过

大区域的自动平滑: 

U t+∆t
i = U t

i +

(
∂U

∂t

)
av
∆t+ S

t+∆t

i , (22)
 

S
t+∆t

i =
Cx

∣∣∣P t+∆t

i+1 − 2P
t+∆t

i + P
t+∆t

i−1

∣∣∣
P

t+∆t

i+1 + 2P
t+∆t

i + P
t+∆t

i−1

×
(
U

t+∆t

i+1 − 2U
t+∆t

i + U
t+∆t

i−1

)
, (23)

其中, Cx 为无量纲系数, 用于调节人工黏性的强

度, 其取值基于平衡激波结构与计算稳定性的原

则. 通过参数敏感性分析, 本文选定 Cx = 0.2.

在计算域和时空设置方面, 本文也采用了不同

的网格划分策略. 在空间网格划分上, 靶材区域总

长为 37.5 μm, 单位网格尺寸为 25 nm. 气氛区域

总长为 1.5 cm, 单位网格尺寸为 10 μm. 在计算时

间上, 设定总时长为 1 μs, 时间步长为 0.1 ns. 这样

的设置在满足显式时间推进格式的 CFL稳定性

判据的同时, 保证了对激光烧蚀过程中迅速发生的

热和流动效应的准确捕捉.
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 3   结果与讨论

 3.1    激光能量沉积和烧蚀过程

图 1(a)所示为激光脉冲作用下材料表面激光

辐照度随时间的演化过程. 黑色曲线表示初始入射

激光辐照度 Iinput, 蓝色曲线表示实际到达材料表

面的激光辐照度 Itarget. 从图 1(a)可以看出, 初期

Iinput 与 Itarget 几乎重合, 这表明在激光入射早期,

由于等离子体尚处于“生长阶段”, 等离子体屏蔽效

应并不显著. 此时几乎所有的激光能量都能有效到

达材料表面. 然而, 随着时间的推进, Itarget 出现了

明显的下降, 特别是在~15 ns后, Itarget 显著低于

Iinput, 这主要是由于等离子体逐渐形成, 等离子体

层对入射激光的屏蔽作用增强, 导致材料表面接收

到的激光能量减少. 图 1(b)给出了空气气氛下材

料内部温度随着时间和空间的演化. 可以看出激光

辐照后材料表面附近的温度急剧升高、并逐步向内

扩展. 在 8 ns左右开始出现比较明显的固液分界

(l-s interface), 在~15 ns等离子体屏蔽效应显著

的前一刻, 内部最高温度接近 6700 K. 随着时间的

推进蒸发效应逐渐主导, 气液界面 (g-l interface)

也向材料内部逐渐移动.

 3.2    气液界面输运过程

在明确了烧蚀阶段能量沉积与温度响应后, 本

节针对气液界面这一过渡区域, 通过研究过渡区蒸

发粒子的动力学参数来进一步分析气液界面输运

特性的瞬态演化规律.

首先图 2(a)展示了前 40 ns内液相烧蚀速

率 us 的演化过程. 在激光脉冲起始阶段 (约 0—

13 ns), us 随入射激光能量的积累而迅速攀升, 这

对应于表面温度升高、蒸发加剧的过程. 然而, 在

约 15 ns附近, us 曲线出现了一个明显的“缺口”,

此时间点与图 1(a)中表征等离子体屏蔽效应开始

显著的时刻精确对应. 由于等离子体对激光能量的

吸收, 实际到达靶面的能量 Itarget 骤降, 导致用于

维持蒸发的能量供应减少, 从而引起 us 的突然下

降. 此后, 随着激光脉冲能量的衰减与等离子体的

持续生长, us 逐渐下降, 并在约 18 ns时归零, 此

时 Itarget 已降至零, 蒸发过程几乎终止. 表面饱和

蒸气压 Ps 的演化如图 2(b)所示, 其趋势与 us 高度
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Fig. 1. (a) Temporal evolution of laser irradiance on the material surface; (b) temporal-spatial evolution of temperature inside the
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图 2    激光作用下气液界面输运特性的演化　(a) 液相烧蚀速率 us; (b) 表面饱和蒸气压 Ps; (c) 努森层外侧蒸气的马赫数 Ma;

(d) 跨努森层的蒸气质量流率 F

Fig. 2. Evolution  of  interfacial  transport  characteristics  under  laser  irradiation:  (a)  Liquid-phase  ablation  velocity us;  (b)  surface

saturated vapor pressure Ps; (c) Mach number Ma; (d) vapor mass flux across the Knudsen layer F.
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一致, 同样在约 15 ns和 18 ns处观察到“缺口”和

归零现象. 这验证了 Hertz-Knudsen模型及努森层

边界条件所建立的表面温度、蒸发速率与蒸气压之

间的强耦合关系.

努森层外侧蒸气的动力学状态由图 2(c)中的

马赫数 Ma 控制. 在蒸发初期, Ma 即迅速到达 1,

表明蒸气是以声速状态逃离气液界面. 这一声速流

态持续了绝大部分的有效蒸发时间, 直至约 60 ns

后才回落至亚声速, 在~70 ns之后马赫数 Ma <

0.7. 马赫数 Ma 作为努森层边界 ((6)式)中的关键

自由变量, 其值无法超过 1的数值结果是由跨努森

层的动理学跃迁只能将蒸气流加速到声速状态决

定的. 与之相对, 图 2(d)中的蒸气质量流率 F 则

定量描述了层两侧物质输运的强度. 在努森层阻

塞 (Ma = 1)的整个时段内, 层外侧逃逸出的蒸气

质量流占总蒸发质量的 81.6%. 这意味着绝大部分

的烧蚀产物是在声速膨胀状态下输运至蒸气区, 仅

有 18.4%的蒸气停留在层内非平衡区, 这一结果

说明在纳秒激光烧蚀的早期, 动理学非平衡效应主

导下的高速喷射是物质输运的主要模式.

 3.3    流体结果对比

在厘清气液界面处的初始输运特性后, 烧蚀产

物以高温高压蒸气的形式进入背景气氛, 后续的膨

胀动力学、能量演化及靶粒子的电离状态构成了本

节的分析核心.

首先展示了等离子体羽流参数的时空演化规

律. 图 3(a), (b)分别描绘了在 1 μs时间尺度内,

等离子体速度 vg 与温度 Tg 的分布. 可以观察到在

激光脉冲结束后, 羽流伴随着气氛介质中产生的激

波仍持续向前推进, 激波锋面在~400 ns时已传播

至约 2 mm处. 在羽流演化的早期, 材料表面附近

存在一个高速向外膨胀、高温的等离子体核心区,

vg 最高可达约 6 km/s, Tg 最高超过 90000 K. 该

高温高压核心区的形成, 是等离子体在烧蚀阶段通

过逆轫致辐射和光电离机制持续吸收激光能量, 并

在随后的膨胀过程中受自身压力梯度驱动的综合

结果. 与此同时, 图 3(c)中的压强 Pg 与图 3(d)中

的等离子体能量 Etg 则揭示了羽流的能量储存与

耗散过程. Pg 在初期高达约 108 Pa量级, 构成了

羽流膨胀的直接驱动力; 而 Etg 的演化则表明在激

光脉冲结束后, 系统能量因对外做功而迅速衰减.

等离子体的电离状态是其辐射特性的决定性

因素. 图 3(e)—(h)展示了在空气气氛下, 不同时刻

各电离态铁粒子质量分数的空间分布. 在 30 ns的

早期阶段 (图 3(e)), 从高温高电离度核心区到低温
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图 3    等离子体参数的时空演化　(a) 等离子体速度 vg; (b) 等离子体温度 Tg; (c) 等离子体压强 Pg; (d) 等离子体能量 Etg; (e) 30 ns,

(f) 200 ns, (g) 600 ns和 (h) 1 μs各电离态铁粒子质量分数的空间分布

Fig. 3. Spatio-temporal evolution of key parameters of the laser-induced plasma plume: (a) Plasma velocity vg; (b) plasma tempera-

ture Tg; (c) plasma pressure Pg; (d) plasma energy Etg; spatial distributions of mass fractions in different ionization states for iron

under air atmosphere at (e) 30 ns, (f) 200 ns, (g) 600 ns, and (h) 1 μs.
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低电离度边缘区的空间渐变结构被展示出来, 其中

羽流核心区由高价 Fe3+离子主导, 这对应于该区域

极高的局部温度 (>50000 K), 使得萨哈方程 ((10)

式)强烈地向高阶电离平衡偏移. 此后随着羽流的

膨胀和冷却, 在 200 ns时 (图 3(f)), Fe2+成为主导

离子. 至 600 ns (图 3(g))和 1 μs (图 3(h))时, 羽流

核心区已由 Fe+过渡到以中性铁原子 (Fe0)主导.

 3.4    光谱结果对比

等离子体的辐射光谱由其内部物理状态和组

分信息直接决定. 基于 2.5节描述的辐射输运模型,

本节进一步分析了激光诱导铁等离子体在膨胀过

程中光谱的时间演化规律. 图 4(a)—(e)分别展示

了 400, 600, 800 ns和 1 μs下轫致辐射 Iff、辐射复

合 Ifb、Fe I原子线谱 IFeI, Fe II离子线谱 IFeII 以

及连续谱与线谱叠加的总辐射谱 Iall 的演变规律.

在演化早期 (400 ns), 由于等离子体处于高温

高密度状态, 其辐射光谱呈现出连续谱背景强烈、

离子线主导的特征. 图 4(a), (b)分别展示了长波

主导的 Iff 与短波主导的 Ifb 的强度分布. 如图 4(a)

所示, Iff 随波长增大而显著增强, 在长波波段 (500—

700 nm)贡献突出 .  这一趋势符合 Kramers理论

((19)式). 与之形成互补的是, 图 4(b)显示 Ifb 随

波长减小而急剧增强, 在短波波段 (180—400 nm
的紫外区)占据主导地位. 这是因为 kfb 在光子能

量高于相应电离能阈值时显著增大 ((20)式), 使得

自由电子被离子捕获时释放出的高能光子主要集

中在短波区域. 在此连续背景之上, 图 4(c), (d)的

线谱对比显示, Fe II离子谱线强度普遍高于 Fe

I原子谱线. 这与此阶段等离子体核心区高电离度

(见图 6(e))的流体计算结果一致.

随着羽流膨胀冷却 (600 ns—1 μs), 光谱主导

形态逐渐发生转变. 连续辐射强度因为等离子体温

度与总粒子数密度的下降而显著衰减. 与此同时,

Fe I原子线谱的相对强度逐渐提升. 这是由于等离

子体温度的降低导致萨哈平衡向中性原子偏移

(图 3(e)—(h)), Fe0 数密度增大、Fe+数密度减小,

导致原子谱增强的同时离子谱线减弱.

图 4(f), (g)通过两个波段的局部放大突出了

线谱演化的两个特征. 在图 4(f)所示范围内, 可以

观察到 3条典型 Fe I线 (404.6, 406.4和 407.2 nm)

自吸收现象随时间的演化: 在 400—600 ns, 3条谱

线整体强度增强、展宽增大; 到 800 ns—1 μs时,
Fe I 404.6 nm的峰值区域开始出现凹陷, 呈现出

中心强度低于两侧翼的“自蚀”特征, 同时谱线宽度

变窄;  而 Fe  I  406.4 nm和 Fe  I  407.2 nm的“自

蚀”特征则不太明显, 仅表现出展宽变窄、1 μs时

的强度略低于 800 ns时的强度. 这是因为当等离

子体外部较冷区域的中性原子数密度足够高时, 会

吸收来自内部高温核心区同种元素发射的特征光

子. 这种自吸收效应是等离子体空间非均匀性 (存

在温度与数密度梯度)的直接结果, 其出现和增强

说明演化后期等离子体羽流在膨胀过程中已经形

成了足够宽且冷的外部区域.
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图 4    空气氛围下激光诱导等离子体辐射谱的演化特性

(a) 轫致辐射谱 Iff; (b) 辐射复合谱 Ifb; (c) Fe I原子线谱

IFeI; (d) Fe II离子线谱 IFeII; (e) 总辐射谱 Iall; (f) 总辐射谱

的局部放大 1; (g) 总辐射谱的局部放大 2

Fig. 4. Evolution  of  the  radiation  spectra  of  the  laser-in-

duced plasma:  (a)  Bremsstrahlung radiation Iff;  (b)  radiat-

ive  recombination  Ifb;  (c)  Fe  I  atomic  line  spectrum  IFeI;

(d) Fe II  ionic line spectrum IFeII;  (e) total  radiation spec-

trum Iall combining continuum and line emissions; (f) local

enlargement 1 of Iall; (g) local enlargement 2 of Iall.
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图 4(g)则展示了总辐射谱中 Fe I与 Fe II谱

线竞争主导性的动态演化过程. 在 400—600 ns时,
该波段被强烈展宽且相互重叠的 Fe II谱线所主

导, Fe I谱线几乎被淹没. 这对应于等离子体早期

高温、高电离度的状态. 随着时间的推移, Fe II线

因电离度下降和冷却而迅速减弱、变窄, 随后 Fe

I线逐渐凸显, 在 800 ns—1 μs时成为该波段内相

对孤立、清晰的主导谱线. 这再现了等离子体羽流

从离子主导到原子主导的冷却过程.

 3.5    与实验结果对比

在系统分析了空气气氛下激光烧蚀、等离子体

演化及光谱辐射的全过程后, 为了验证本文计算结

果的可靠性, 本节将本文的计算光谱与实验测量、

其他光谱计算程序的结果进行对比.

实验采用纳秒激光 (Lapa 80, 镭宝光电 ; 脉

冲能量~12 mJ;  光斑直径~750  μm)直接聚焦

烧蚀标准纯铁样品 (YSBS11058-2021,  钢研纳

克),  使用十通道光谱仪 (AvaSpec-ULS2048-10-

USB2-RM Multi Channel, 爱万提斯; 光谱探测范

围为 180—1060 nm; UF/UE 光栅; 平均光谱分辨

率为 0.05—0.18 nm)采集等离子体光谱. 探测延时

设为 400 ns, 积分时间设置为 1.05 ms (更具体的

实验设置可参考我们之前的文献 [45]). 为了匹配

实验光谱仪的积分时间, 本文将计算得到的瞬态光

谱从 400 ns开始积分, 以 100 ns为步长, 一直积

分到 4 μs时刻 (此时光谱强度相较于 400 ns已衰

减 7个数量级). 同时, 为建立基准验证, 还将流场

计算结果输入到两种光谱计算程序同步进行计算

光谱对比: PrismSPECT(基于空间平均的等离子

体参数计算包含连续谱发射和线谱跃迁的等离子

体光谱, 分别计算了考虑光学厚度的一维平面构型

“planar”和光学薄的零厚度构型“zero-width”光谱,

对于该程序的详细介绍可参考文献 [21])与 NIST

LIBS(计算 LTE下给定温度密度下的光学薄稳态

等离子体线谱, 对于该程序的详细介绍可参考文

献 [25]).

图 5依次展示了实验测量光谱 (图 5(a))、本文

计算光谱 (图 5(b))、PrismSPECT planar计算光

谱 (图 5(c))、PrismSPECT zero-width计算光谱

(图 5(d)), 以及 NIST LIBS计算光谱 (图 5(e)), 此

外还标注了实验用光谱仪前 6个通道的波长覆盖

范围. 从整体光谱形态上可以直观看出, 本文计算

光谱与实验光谱的相似度最高. 两者在各个波段均

呈现出相似的谱线分布形态. 这是由于本文建立的

多物理场耦合模型通过自洽求解辐射输运方程, 完

整考虑了等离子体参数的空间非均匀性和光学厚

度. 相比之下, PrismSPECT planar光谱虽然在通

道 1, 3, 5和 6内与实验谱形态相似, 但通道 2中

谱线展宽过宽, 通道 4内谱线的相对强度与实验存

在明显偏差. 这可能来自其部分考虑了光学厚度下

的辐射输运, 但其基于空间平均参数的假设, 未能

考虑实际等离子体核心区与边缘的温度、密度梯

度. 此外, PrismSPECT zero-width与 NIST LIBS

则因忽略光学厚度导致共振线的强度被过高估计,
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图 5    纯铁激光诱导等离子体时间积分光谱的实验与计

算对比 (a)实验测量光谱; (b)本文计算光谱; (c) PrismSPECT

planar 计算光谱 ; (d) PrismSPECT zero-width 计算光谱 ;

(e)  NIST  LIBS  计 算 光 谱 ;  阴 影 区 标 注 为 光 谱 仪 通 道

(Ch1—Ch6)的波长覆盖范围

Fig. 5. Experimental and simulated comparison of the time-

integrated  spectra  from  a  pure  iron  laser-induced  plasma:

(a) Experimentally measured spectrum; (b) spectrum calcu-

lated  by  this  article's  model;  (c)  spectrum  calculated  by

PrismSPECT  planar;  (d)  spectrum  calculated  by  Prism-

SPECT zero-width; (e) spectrum calculated by NIST LIBS;

the  shaded  areas  indicate  the  wavelength  coverage  of  the

spectrometer channels (Ch1–Ch6).
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从而与实验谱在各个波段内的相对强度差异最为

显著. 图中还观察到本文计算谱相对稀疏, 这主要

受限于当前模型中采用的原子数据规模 (170条

Fe I线与 96条 Fe II线), 未来可通过扩充线谱计

算数目加以改善. 图 6进一步展示了光谱仪通道 5

(390—480 nm, 图 6(a))和通道 6  (478—550 nm,
图 6(b))的局部放大对比. 可以看出本文计算谱与

实验谱相对强度吻合度最高的同时, 在波长解析度

方面表现最优.

为定量评估各计算方法的性能, 本节引入两个

统计指标进行系统评价: 基于每个通道内各谱线的

实验与计算谱线面积比值相对标准偏差的 RSDa-a,

以及基于峰值比值相对标准偏差的 RSDp-p. 

RSDa-a(%) =
1

ya-a

√√√√ 1

n− 1

n∑
i−1

(ya-ai − ya-a)
2×100(%),

ya-ai =

∫
area

Isimu
i dλ

/∫
area

Iexpi dλ, (24)
 

RSDp-p(%) =
1

yp-p

√√√√ 1

n− 1

n∑
i−1

(
yp-pi − yp-p

)2 × 100(%),

yp-pi =max
(
Isimu
i

)/
max

(
Iexpi

)
, (25)

Iexpi Isimu
i其中, n 为每个通道内谱线总数量,    和   为

第 i 条谱线的实验光谱强度和计算光谱强度.

再将 4种计算方法在每个通道的 RSDa-a 和

RSDp-p 根据值的大小由低到高排序进行打分 (RSD

越小代表计算光谱与实验光谱的匹配度越高, 最高
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图 6    光谱仪两个通道的局部对比　(a) 通道 5 (390—480 nm)光谱对比; (b) 通道 6 (478—550 nm) 光谱对比

Fig. 6. Local detailed comparison of two spectral channels: (a) Spectral comparison for Ch5 (390–480 nm); (b) spectral comparison

for Ch6 (478–550 nm).

 

This article

PrismSPECT zero-width NIST LIBS

PrismSPECT planar

0

1

2

3

4

Ch4

Ch3

Ch2

Ch1

Ch5

Ch6

Score of RSDa-a (%)

0

1

2

3

4

Ch4

Ch3

Ch2

Ch1

Ch5

Ch6

Score of RSDp-p (%)

(a) (b)

图 7    不同计算方法光谱预测性能的定量评估雷达图　(a) 基

于谱线面积比值相对标准偏差 (RSDa-a)的评分 ; (b) 基于

谱线峰值比值相对标准偏差 (RSDp-p)的评分

Fig. 7. Quantitative  assessment  (radar  chart)  of  the  spec-

tral  prediction  performance  for  different  calculation  meth-

ods:  (a) Scores based on the relative standard deviation of

the spectral line area ratio (RSDa-a); (b) scores based on the

relative  standard  deviation  of  the  spectral  line  peak  ratio

(RSDp-p).
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4分, 最低 1分). 图 7雷达图结果显示, 本文模型

在几乎所有通道和指标上均取得了最高综合得分.

具体而言, 对于 RSDa-a 指标 (图 7(a)), 本文在全

部 6个通道均获得满分 4分, 显著优于其他方法

(PrismSPECT planar的得分为 3,  2,  3,  2,  2,  2;

NIST LIBS得分为 2, 3, 2, 1, 3, 1; PrismSPECT

zero-width得分为 1,  1,  1,  3,  1,  3).  对于 RSDp-p
指标 (图 7(b)), 本文在 6个通道中的 5个获得最

高分 (得分依次为 4, 4, 4, 3, 4, 4), 仅在通道 4得

分略低于 PrismSPECT planar.

 4   结　论

本文发展了一个从激光能量沉积到光谱辐射

的全链条、多物理场耦合模型, 系统地揭示了纳秒

激光与铁靶相互作用的完整物理过程. 该模型通过

自洽耦合激光能量沉积诱导的相变烧蚀, 考虑动理

学非平衡的努森层界面、流体电离膨胀、组分扩

散、热/黏性输运, 以及光谱辐射输运, 实现了对跨

区域跨尺度复杂物理的统一描述.

研究定量刻画了等离子体屏蔽效应的产生与

发展, 并将气液界面蒸发速率、饱和蒸气压的骤降

与之关联. 进一步通过努森层模型, 明确了早期烧

蚀产物以声速膨胀为主导输运模式, 并量化了该阶

段逃逸蒸气质量占总蒸发质量的 81.6%. 形成的等

离子体羽流在膨胀中逐渐冷却, 其电离状态随之从

高价离子 (Fe3+)逐步过渡至中性原子 (Fe0). 在此

基础上, 光谱计算展示了辐射特性从早期“连续谱

背景强、离子线主导”到后期“连续谱衰减、原子线

凸显并出现自吸收”的动态转变过程. 其中自吸收

现象的出现证明了模型能够有效捕捉等离子体空

间非均匀性带来的光学厚度效应.

通过与实验测量光谱、PrismSPECT和 NIST

LIBS光谱计算程序的系统性对比, 本文模型在多

个通道的定量评估 (RSDa-a 和 RSDp-p)中综合得

分最高. 这验证了全链条自洽建模相较于依赖空间

平均或光学薄近似的传统方法, 在描述等离子体非

均匀性和辐射输运方面的必要性和优势, 也为激光

加工参数优化、激光诱导击穿光谱定量分析以及新

型等离子体光源设计等应用领域提供了一种数值

模拟框架.
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Abstract

The  interaction  of  nanosecond  laser  pulses  with  metallic  materials  involves  multiple  complex  physical

processes,  and  constructing  a  self-consistent  model  capable  of  uniformly  describing  all  stages  remains  a

significant  challenge.  This  work  establishes  a  multi-physics  coupling  model  for  pure  iron,  encompassing  laser

energy  deposition,  solid-liquid  phase  transition,  gas-liquid  interfacial  kinetic  transport,  plasma  expansion  and

ionization,  and  spectral  radiation.  The  numerical  solution  adopts  a  partition  method,  utilizing  an  implicit

compact difference scheme for the target area and a Mac-Cormack explicit scheme for the ambient atmosphere,

to simulate the ablation dynamics.

　　The simulations  elucidate  the  emergence  of  plasma shielding  and its  inhibitory  effect  on  the  evaporation

process,  thereby  confirming  that  81.6%  of  the  early-stage  ablation  products  are  transported  through  a

supersonic expansion mode. The model successfully captures the complete evolution of the plasma plume from a

high-temperature,  highly  ionized  state  (dominated  by  Fe3+)  to  a  low-temperature,  neutral  atomic  state
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(dominated  by  Fe0).  Based  on  this,  spectral

calculations  demonstrate  the  dynamic  evolution  of

radiative characteristics from an early stage featuring a

“strong continuum background dominated by ion lines”

to  a  later  stage  where  “the  continuum  attenuates,

atomic  lines  become  prominent,  and  self-absorption

appears”.  The  emergence  of  self-absorption  proves  the

ability  of  the  model  to  effectively  capture  the  optical

thickness  effects  arising  from  spatial  inhomogeneity

within the plasma.

　　Through  systematic  comparison  between  experi-

mentally measured spectra and calculated results from

the  PrismSPECT  and  NIST  LIBS  spectral  programs,

the  model  presented  here  achieves  the  highest

comprehensive  scores  in  quantitative  evaluations  of

multiple  channels.  This  validates  the  necessity  and

superiority  of  the  full-chain  self-consistent  modeling

approach  over  traditional  methods  relying  on  spatial

averaging or optically thin approximation, especially in

describing  plasma  inhomogeneity  and  radiation

transport.  It  also  provides  a  numerical  simulation

framework  for  applications  such  as  laser  processing

parameter  optimization,  quantitative  spectroscopic

analysis, and the design of novel plasma light sources.

Keywords: multi-physics field coupling simulation, laser ablation, plasma spectroscopy, radiation transport
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